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Fundamentalni problémy ulozZist

® chceme, aby uloZisté bylo
(nekonecné) velké
(zatracené) rychlé
(absolutné) spolehlivé
(skoro) zadarmo
(snadno) pouzitelné
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Fundamentalni problémy ulozist p
® chceme, aby uloZisté bylo ® to ma prakticka omezeni
(nekonecné) velké fyziku, stav technologie

(zatracené) rychlé ekonomiku
(absolutné) spolehlivé ® jak ztoho ven?
(nejlip Uplné) zadarmo
(

e 1o vysvétlit uzivateli rozdilné pouziti
snadno) pouzitelné

jednotlivych sluzeb
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Rlizna tGlozisté pro riizné tcely | ps

® (lozisté vypocletnich systéml
home/scratch
vétsinou souborové systémy primo dostupné z vypocetnich uzl{
o téch tohle nebude
® obecnd Ulozisté
»objektova“, cca 136 PB fyzické kapacity
softwarové-definované GloZisté postavené na Ceph
pro uZivatele S3(, RBD, CephFS)
primy pfistup k dloZzisti
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Rlizna ulozisté pro riizné tcely II ps

® specialni Glozné sluzby
predavani soubord (FileSender)
synchronizace a sdileni (ownCloud / CesBox)
sluzby pro vétsi data s ,,hez¢im uZzivatelskym rozhranim“ nez S3 (Onedata)

® repozitdre v Narodni repozitarové platformé
(velkd) data s popisnymi metadaty pro dlouhodobé uloZeni
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Objektova ulozisté

® (lozné clustery CL1-CL5
uzivatellm dostupna protokolem S3
® tedy ,dostanete pristupové klice a nastavite si klienta“
pripadné RBD, CephFS
primy pfistup k dloZisti
® pro ,obecnd data“
cca 136 PB fyzickych médii
neplanuje se zdsadni navySovani kapacity*
postupné obnovujeme

!kapacita GloZi3t za poslednich 18 mésicd zdraZila cca 5%
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Pouziti obecnych ulozist cz

kratkodobé a strednédobé uloZeni védeckych dat, napr.
velka vypocetné zpracovavana data

vy v

® bhézné desitky aZ stovky TB
® a7 PBdat ke zpracovani

velka docasna data, kterd nedavaji smysl v repozitari
“to be FAIRified”

pro pokryti doby, nez si odborné skupiny vybuduji repozitare nad NRP

nejsou ale prijatelné stovky TB ve formé
zaloha2023/zaloha2020/zaloha-starsi/nevim/zbytky

funkci archivu prebere NRP
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Specialni sluzby ulozist cz

® FileSender - predavarna soubor(
https://filesender.cesnet.cz
® ownCloud
nastroj pro synchronizaci a sdileni dat
https://owncloud.cesnet.cz
dostupny na registraci
ma webové rozhrani
synchronizuje data mezi serverem, pocitacem a mobilem
® ... nedava smysl mit v sync-and-share systému napriklad slozky z githubu/gitlabu
nebo dokonce onedrive
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https://filesender.cesnet.cz
https://owncloud.cesnet.cz

Nastroje pro synchronizaci a sdileni

ownCloud ~~ CesBox

postaven na Nextcloudu
budeme postupné oslovovat uzivatelské skupiny

prevadét je na CesBox
vybereme skupiny uZivatell, ktefi mezi sebou sdileji data

novinky v CesBox:

sprojektové slozky“ pro ,,data patfici tymu/pracovisti“
federované sdilenf ,,v evropském EOSCu*

bude zapojen jako sluzba ndrodniho EOSC uzlu
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Onedatall cz

® platforma pro spravu velkych dat nad distribuovanymi GloZisti
® poskytuje jednotny souborovy prostor

umi do néj integrovat radu ulozist rGznych technologii
® jako Ulozisté pouzivdme S3
® vice moznosti pfistupu ke stejnym datim:

uZivatelsky privétivé webové rozhrani

® vcetné detailnich pfistupovych prav
klienti pro Linux a Windows (beta)

REST API a knihovna pro Python (vhodné pro integraci do workflows)
S3 protokol
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Onedatalll
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Onedata Il INFRA

® systém je uzplsoben pro ukladani védeckych dat
vhodné pro sdilenou praci s velkymi datovymi sadami
podpora pfidavani metadat ke slozkam ¢i souborlim

Vv

Notebooks)
® e-INFRA CZ instance systému Onedata:

https://onedata.e-infra.cz
dostupna pro vSechny uZivatele e-INFRA CZ (sandbox na vyzkousen)
zfizeni GloZného prostoru na pozadani onedata@e-infra.cz
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https://onedata.e-infra.cz

Coje NRP? p

® Narodni repozitarova platforma
distribuovany, multi-tenant systém pro vytvareni repozitari
® distribuovany: geograficky
® multi-tenant: fada specialnich repozitari (nikoli jeden velky)
® vytvareni repozitard: dovoluje vytvareni repozitare z pripravenych komponent ,jako
sluzbu*

® vezmeme to ze strany uZivatele
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Co je repozitar? | INFRA

v prvni fadé Glozisté dat s (obsahovymi) metadaty
podporuje FAIR principy
nalezitelnost/dostupnost/interoperabilita/znovupouZitelnost

obvykle ma webové rozhrani a API pro strojovy pfistup

ma odpovédnost za uloZena data

potencialné certifikovatelny na Core Trust Seal

viznapf. https://www.clarin.eu/content/checklist-clarin-b-centres
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https://www.clarin.eu/content/checklist-clarin-b-centres

Co je repozitar? Il INFRA

data se ukladaji ve formé datovych sad

datova sada: soubory s daty a popisna metadata
repozitaf musi obsahovat ,citovatelné datové sady*“
zajistuje jejich neménnost? a dlouhodobé® uchovani

® repozitar je technicky, personalni a procesni systém pro dlouhodobé uchovani
a zpristupnéni citovatelnych digitalnich objektd

2a% na fizené opravy
3na 3kale ,roky a7 jedno furt®
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Co NRP neni INFRA

® NRP neni prostredi pro vypocCty
na to mate Metacentrum a superpocitacové centrum
® NRP nenijen pro ,oteviend data“
FAIR data: musi byt jasné podminky pfistupu (a to nemusi byt ,verejné vSem*)
sdata v repozitari“ # ,zverejnéna“
rozsah pristupu uréuje repozitar a uzivatel

® NRP nevynucuje podminky repozitare
politiku repozitare urcuje jeho spravce
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Repozitare z pohledu koncového uzivatele p

® hledanidat

hledat datové sady lze v Narodnim metadatovém adresafri
NMA (https://nma.eosc.cz/)

® agregator metadat
® dovede uZivatele k repozitari s daty

repozitar s daty umi jemnéjsi vyhledavani
® pro ukladani dat je tfeba zvolit oborové prislusny repozitar
® ukladani dat

pres webové rozhrani nebo API
vyplnéni metadat je dobré automatizovat
detaily zavisi na vlastnostech konkrétniho repozitare
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https://nma.eosc.cz/

Catch-all repozitar | INFRA

https://datarepo.eosc.cz/
® repozitar poslednivolby“

pro individualni vkladatele, ktefi nejsou zapojeni ve vyzkumnych komunitach
nebo pro malé komunity

® sobecnym metadatovym modelem

® zdznamy mohou byt zvefejnény/zverejnéna pouze metadata/neverejné
lze nastavit embargo

® |ze prifadit DOI

® pokud reprezentujete vétsi organizovanou komunitu uZivateld, chcete specificky
repozitar
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https://datarepo.eosc.cz/

Catch-all repozitar Il INF Ré

Dataset for Tapinarof as Topical Drug with Version v1 hug 2026
Potential to Form Pi-stacking and Dimers e

Cite all versions? You can cite all versions by
using the DOI10.48700/5c2bb-3e078. This
DOI represents all versions, and will always
resolve to the latest one. Read more.

4 1
Sokolova, Romana Show affiiations

Contributors

Researcher (5):

Dostalkova, Lucie’ @; Vacek, Jan? @; Papouskova, Barbora® Communities
Zatloukalova, Martina? @; Kabelg, Martin* T

J. Heyrovsky Institute
Dataset for article Tapinarof as Topical Drug with Potential to Form Pi-stacking and Dimers, which present a mechanistic Community

study on the oxidation of tapinarof (TPN, 3, in d mixed solutions. Oxidation mechanism of
tapinarof was proposed. It involves oxidative spe(tmelec(ro(hem\(al (SEC) studies, UV-Vis and IR spectroelctrochemistry and theoretical
molecular calculations. The aggregation (non-covalent association) behavior and thermodynamic stability of TPN in water and acetonitrile Keywords and subjects
were investigated using empirical molecular dynamics (MD) simulations and density functional theory (DFT) calculations with dispersion
corrections.
tapinarof || Oxidative transformation

Oxidation mechanism

Methods (ngiish)

infrared spectroelectrochemistry

Cyclic voltammetry in both aqueous and non-aqueous solutions on glassy carbon and platinum electrodes. DFT calculations ~ UHPLC-ESI-MS
Cl y for ive oxidative is, HPLC-DAD and HPLC-MS/MS for
identification of oxidation products. )
Details
UV-Vis and infrared y for of the first reaction intermediates.
Empirical molecular dynamics (MD) simulations were performed using the AMBER 14 suite of programs. The Dol
dimerization stability of these complexes was evaluated using Density Functional Theory (DFT). Two explicit solvent copytociphoard | @ 19/24
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Repozitar z pohledu spravce repozitare | p

® reprezentujete védeckou komunitu, ktera chce provozovat repozitar
provozovani repozitare predstavuje netrivialni zavazek

® od NRP m{izete dostat
repozitar jako sluzbu
nebo infrastrukturu pro jeho béh jako sluzbu

® v NRP podporujeme tfi zakladni implementace repozitarovych systémda

CESNET-Invenio, CLARIN-DSpace, ASEP/ARL
presné rozdéleni roli zavisi na poZadovanych Upravach pro komunitu
samotny provoz repozitare zajisti infrastruktura
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Repozitar z pohledu spravce repozitare Il p

® je mozno provozovatijinou implementaci repozitare
pak spravce repozitare dostane ,Kubernetes + S3“

® |ze dohodnout individudlni rozdéleni roli pfi pouziti zdroji NRP

® organizacni aspekty viz
https://docs.nrp.eosc.cz/en/docs/repo_admins/repo_admins
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https://docs.nrp.eosc.cz/en/docs/repo_admins/repo_admins

Shrnuti

jaké problémy Fesi datova uloZisté
pro¢ mame vice typ Glozist
objektova Ulozisté

specialni sluzby

repozitare a Narodni repozitarova platforma
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Shrnuti a kontakty

® piivybéru sluzby GloZist se podivejte na zakladni vlastnosti
zda se hodi pro zamysleny tcel

® pokud si nejste jisti, napiste

® kontakty a dokumentace

support@cesnet.cz
https://docs.du.cesnet.cz
https://docs.nrp.eosc.cz
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@INFRA
Ccz

Nejdrive nasadte kyslikovou masku sobé,
e i poté pomahejte ostatnim




