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Podrobna specifikace pro archivaci primarnich dat a laboratornich denikt
pro jednotlivé obory provozované v UOCHB

Integrita vyzkumu a sprava dat

Vyzkum v UOCHB by se mél provadét podle nejvyssich standard(i integrity vyzkumu. Zasadni otaz-
kou je nalezita sprava dat.

Kliovou a nedilnou soucasti prostfedi pro spravu dat je pouzivani laboratornich denikl, kam se
zaznamenava kazdy experiment, a systém inventarizace novych slou€enin a jejich charakterizac-
nich udaja. Laboratorni denik muze byt bud (nejlépe) elektronicky, nebo vazany papirovy sesit, do
néhoz se zaznamy zapisuji nesmazatelnym perem. Kazdy experiment musi byt datovan.

U vS8ech publikovanych praci (v€etné recenzovanych praci i rukopisti deponovanych v archivnich
serverech a databazich nebo bakalarskych, diplomovych a disertacnich praci) je tfeba uchovavat
primarni udaje, které jsou zakladem publikovanych praci, jako doklad jejich autenticity a pro umoz-
néni reprodukovatelnosti v souladu se zasadami spravy dat FAIR. VSechna primarni nebo nezpra-
covana data by méla byt archivovana a bezpecné ulozena po dobu minimalné 10 let od prvniho
zvefejnéni na nejméné dvou nezavislych pamétovych médiich (pevné disky, CD/DVD atd.).

Vyse uvedené Udaje by mély byt na odivodnénou zadost zpfistupnény. Pokud jsou data pfedmé-
tem embarga nebo je pfistup k nim omezen, méla by byt poskytnuta alespor zakladni metadata.

CHEM klastr

Klastr chemicky zaméfenych skupin (CHEM) UOCHB pokryva organickou syntézu, bioorganickou
a medicinalni chemii i materialovou chemii. VSechny nové slouceniny je tfeba plné charakterizovat
analytickymi metodami a spektroskopii (NMR, MS, IR atd.) a nasledné zaznamenat do elektronic-
kého inventarniho systému. VSechna nezpracovana NMR data se musi archivovat v plivodnim for-
matu FID spolu s akvizi€nimi parametry; archivovany by mély byt i nestandardni parametry zpraco-
vani. Surova MS data je nutno ulozit ve formatu a softwaru poskytnutymi dodavatelem spektrome-
tru. Ostatni surova spektra by se rovnéz méla archivovat ve formatu poskytovatel( pfistroji. V pfi-
padé rentgenové krystalografie se krystalografické informacni soubory (CIF), tabulky strukturnich
faktort a valida¢ni zpravy CheckCIF pfedavaji Krystalografickému datovému centru v Cambridgi
(Cambridge Crystallographic Data Centre — CCDC). V8echny stabilni nové slouceniny (i kdyz nej-
sou urceny pro medicinalni chemii) by méli védecti pracovnici pfedavat do knihovny sloucenin
UOCHB k testovani biologické aktivity.

BIO klastr

Klastr biologicky zamé&Fenych skupin (BIO) UOCHB pokryva molekularni bunéénou biologii, struk-
turni biologii a chemickou biologii. Proteomicka, lipidomicka a transkriptomicka data je tfeba ukladat
do pfislusnych databéazi (PRIDE atd.), jak obvykle vyZaduiji ¢asopisy, nebo archivovat v UOCHB.



Daldi primarni data, ktera se zpravidla nezarazuji do sekci rozSifenych nebo doplfikovych dat, mo-
hou zahrnovat napf. primarni neofezané imunobloty, snimky imunofluorescence (svételné mikro-
skopie), surova data o rychlostech enzymovych reakci pouZzita pro méfeni IC50, dalsi primarni en-
zymaticka a vazebna data atd. Pro vS§echny gelové elektroforézy je nutno archivovat pavodni skeny
gell v surovém formatu (napf. RAW). Vyvstava zavazny a zfetelny problém surovych dat z experi-
mentU kryoelektronové mikroskopie (cryo-EM), ktera u jediného experimentu s vysokym rozliSenim
mohou snadno dosahnout desitek TB. Rezim zalohovani dat tohoto typu a pfistupu k nim se bude
muset s nejvétsi pravdépodobnosti lisit od ostatnich dat (napf. pomoci magnetickych pasek).

PHYS klastr

Uchovavani dat z vypocetnich praci zajiStuje reprodukovatelnost a integritu védeckych vysledku
a dalSiho vyzkumu na nich zaloZzeného. Za ucelem zajiSténi reprodukovatelnosti ziskanych vy-
sledkd by meéli védci uchovavat alespon vSechny vstupni soubory/data, kédy a instrukce k jejich
provedeni. Mezi tyto soubory a podrobné informace patfi vychozi struktury a podminky simulace,
databaze a podobné informace, které mohou ziskané vysledky pfimo a podstatné ovlivnit. Uchova-
vané informace by mély rovnéz zahrnovat Uplnou identifikaci pouzitych koédu/softwaru (napf. verze,
moznosti kompilace, parametry); interni kédy nebo skripty by se mély uchovavat pod licenci open-
source. Je nutné podporovat pouzivani plné anotovanych protokolt, které obsahuji v§echny infor-
mace zajistujici reprodukovatelnost postupu (napt. zapisniky Jupyter). Ackoli to neni vzdy provedi-
telné (pfedevsim kvali problémdm s velikosti), je Zadouci podporovat uchovavani ziskanych ne-
zpracovanych dat, zejména téch, ktera byla pouzita v publikované praci.



