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DFG Geratezentren, Nutzerordnungen und Nutzungskosten

H. Schwalbe prasentiert Voraussetzungen und Moglichkeiten der Einrichtung von DFG-

Geratezentren

Andere Forschungsbereiche (MRI, Massenspektrometrie, Elektronenmikroskopie) haben sich
bereits auf Pauschalen fiir Geratenutzung geeinigt. Sofern die Voraussetzungen fiir ein DFG-
Geratezentrum gegeben sind, eroffnet das die Moglichkeit, Nutzungskosten in DFG-Antragen
einzuwerben.

Aspekte und Voraussetzungen hierzu wurden diskutiert. Entsprechende Information wird
Uber die G-NMR E-Mail-Verteilerliste und Webseite http://www.g-nmr.de verteilt (dort ist

auch eine online-Anmeldung flir den E-Mail-Verteiler moglich).

Das BMRZ wird exemplarisch Nutzerordnungen sowohl fiir die Service- als auch Bio-NMR-
Gerate Uber G-NMR verfligbar machen.

Die G-NMR-Teilnehmer werden gebeten, diese Informationen bei ihren Institutionen zu

verbreiten und zu diskutieren.

Im Anschluss an die Diskussion im Plenum haben wurden Aspekte zu Pulssequenzstandardisierung

und Standardexperimenten fir Losungs- und Festkérper-NMR-Spektroskopie in separaten Gruppen

diskutiert, die entsprechenden Protokolle sind im Anhang.


http://www.g-nmr.de/

Anhange

1) Protokoll der Arbeitsgruppe Losungs-NMR und Lehrkonzepte
2) Protokoll der Arbeitsgruppe Festkorper-NMR
3) Entwurf Nutzerordnung Forschungsgerate

4) Entwurf Nutzerordnung Servicegerate
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Protokoll zum TOP ,,Losungs-NMR“

I. Standardisierte Tests (Vorschlag vom BMRZ, Frankfurt)

Proben:

0.3 -3% CHCI3 in Acetone-d6

0.1% Ethylbenzol in CDCI3

ASTM (60% C6D6 / 40% p-Dioxane)
10% Ethylbenzol in CDCI3

Sucrose (2 mM in H20)
[*3C,>*N]-Ubiquitin

Verwendung von Bruker Standard-Tests:

WS: Wasserunterdriickungstest an 2mM Sucrose, Shim + *H-Puls
Lsrh: Lineshape mit Rotation, Shim

Lsnh: Lineshape ohne Rotation, Shim + Stérungen

SNH: Protonempfindlichkeit

SNA: Kohlenstoffempfindlichkeit ohne Entkopplung

SNC: Kohlenstoffempfindlichkeit mit *H-Entkopplung

Diskussionspunkte

Spektrometer im OC-Betrieb:

ganzes Programm im Probenwechslerbetrieb sinnvoll; im manuellen Betrieb zu aufwendig
fur Routinechecks;

kann evtl. durch Sucrose-Messung ersetzt werden (anstatt CHCI3 fir lineshape und
Ethylbenzol fur S/N; weitere Einzel-Messungen dann nur bei Auffalligkeiten nétig);

bei Probenkdpfen mit bekannt schlechter Wasserunterdriickung (alte BB-Kopfe,
,Vorwiartsdetektion-Kopfe” etc.) Sucrose/H20 nicht sinnvoll; besser klassisch CHCI3 / EB;
evtl. noch Uberpriifung der Linearitit (zeigt Verdnderungen im Sendepfad, dann evtl. neue
CORTAB erstellen);

o am einfachsten z.B. durch Messung des betr. Hard- und Entkopplerpulses;
o fiir H gibt es bei Bruker z.B: einen Hardware-Test mit gedoptem Wasser: gut fiir genauere

Uberpriifung der Linearitat (in ldngeren Abstidnden) — aber ind er Form nur fiir *H méglich;
1>N-Harnstoff/*C-MeOH -Probe: automat. Pulskalibrierung méglich (auf PAROPT-Basis); auch
2H-Pulsbestimmung méglich;
evtl. natural abundance Test-HSQC an einfachen Verbindungen;



Bio-NMR:

e Testserie an Ubiquitin (per MULTIZG)

e S/N aus HSQCs problematisch: aus definierter Reihe auslesen (bzw. ,héchste Reihe”) fiihrt
oft zu grossen Variationen; evtl. besser Integral(Signal):Integral(noise region) — misste noch
ausgearbeitet werden;

e Schwankungen in Wasserunterdrickung beeinflussen S/N:
grossere SW, um noise fern vom H20 zu bestimmen / getrennt Prozessieren (bcmod=no/quad
fir Wasserunterdriickung, bcmod=qpol fir S/N)

Parametersatze fiir Standard-Tests konnen Gber G-NMR-Webseite zur Verfliigung gestellt werden;
BMRZ/Frankfurt und BNMRZ/TUM werden reprasentative Daten zum Performance-Vergleich zur
Verfligung stellen.

Ubiquitin-Proben aus EINEM batch fiir alle Interessierten gemeinsam bestellen? (Alternativen zu
Ubiquitin wg. Alterung?)

Il. Experiment-Bibliothek / Vereinheitlichung von Pulsprogrammen

Eingestellte Pulsprogramme miissen von jedem (entspr. ausgebildetem!) NMR-Nutzer problemlos
verwendbar sein!

e Grundlage fur Bruker-Pulsprogramme sollten (soweit moéglich) Bruker-Standardefinitionen
sein;

e W. Bermel (Bruker) bietet seine Hilfe an, Pulsprogramme auf PROSOL-Kompatibilitat zu
Gberprifen;

e bei Experimenten von allgemeinem Interesse Ubernahme in die Bruker-Standard-Bibliothek

e Dbei aller nétigen Sorgfalt aber keine Haftung fiir Hardware-Schaden durch eingestellte
Pulsprogramme moglich — Nutzer missen auf Kompatibilitdt mit ihren Geraten achten!

e G-NMR wird prinzipiell "Pulsprogramme” aller Hersteller aufnehmen; allerdings bleibt dann
die Frage der Uberpriifung der Programme offen (alleinige Verantwortung der Autoren)

e Kontaktaufnahme mit Agilent, um Interesse/Moglichkeiten zur Mitarbeit auszuloten

TOP ,Lehre / Ausbildung”

Vorbild EMBO-Kurse — allerdings zu wenige Platze!
MPI Goéttingen veranstaltet ebenfalls regelméssig Aus-/Fortbildungskurse fiir Mitarbeiter.

e evtl. Ubernahme als regelmassiges, fiir alle offenes Programm

e sollte von Diplom- /Master- / Doktoranden méglichst FRUH besucht werden (nicht erst im
letzten Promotionsjahr!)

e keine rein passive Veranstaltung, sondern mit praktischen Ubungen zum Mitmachen



G-NMR Meeting, Solid-State NMR Subgroup
Frankfurt/M. 26.3.2013
Participants:

e Johanna Baldus, Frankfurt
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Protocol
1. Solid-state NMR Workshop

- General agreement that a national solid-state NMR workshop could be helpful
- It should provide more hands-on experiences and less theory than the more
advanced solid-state NMR Summer school
- Possible content/format:
o Understanding basics solid-state NMR building blocks, which will be of
interest to both bio-, materials- and polymer people
o This could include for example: REDOR, R2, C7, FSLG, CP/DCP,
DARR/PDSD/RFDR etc.
o Format could involve hands-on experiments on spectrometer plus
simulating the same experiments by SIMPSON
o Workshop could be run in Frankfurt, maybe 2014
o Open to all in terms of instructors and participants

2. MAS: Setting the magic angle, shimming

- Correct adjustment of magic angle essential for all MAS applications

- Established procedure using KBr seems sufficient

- On certain probes (especially if flip is needed for insert/eject) or for very
sensitive experiments stability of MAS can be a problem

- Shimming on adamantane seems also sufficient

- No need for further actions or standardization

3. Chemical shift referencing

- Unification of referencing is important, at least for more commonly used nuclei
such as 13C, 15N, 31P, 2H and 1H

- Referencing via the 13C resonances of adamantane with respect to DSS and via
gyromagnetic ratios (see Zilms & BMRB) seems best procedure

- No further action needed



4. Standard samples for setting up experiments and for comparing specs

- Based on experiences if various labs, microcrystalline protein sample are not
considered suitable standards due to reproducibility and long-term stability
problems

- Ideal seem solid/crystalline peptides, such as:

o fMLF (fully characterized, published data, very stable)
o AGG (very sharp lines)
o Ac-ValLeu

- Notyet decided which of these peptides is best

- If needed by different groups, production of a larger amount could be organized

- To do: Final decision for one or more peptide standards, organization of production

4b.
- A set of standard experiments for easy use will be set up at each lab according to the
specific expertise

5. CORTAB

- Considered as essential
- Should be done once per year

6. Drift problem at high field magnets

- So far, no good general lock solution available

- Best option seems 4-channel MAS probe with 2H channel which could be used
for locking

- So far, lack of data for comparing drift rates

- Todo: provide data on field drifts

7. How to compare probe / spectrometer performance

- Essential but tricky details--.
- After long discussions, it seems best to start with crystalline a—glycine for
defined S/N comparison
- Important Define CP, SW (ppm), spinning speed, offsets, NS
- Todo:
o Johanna will suggest precise protocol
o This will be distributed to partners for further comments
o Ifaccepted, all partners will start to collect S/N data on their instruments

8. Pulse sequence library

- Barth reports on progress in Oschkinat lab on development of BRUKER pulse
sequence library

- Contains so far 30-40 tested and documented sequences

- Notyet officially released, discussions with Bruker to add to official distribution

- Considered as very important progress, should be continued and supported



9, Other German Solid-state NMR Labs to be involved

- Huster, Leipzig

- Ulrich, Karlsruhe

- von der Glinne, LMU / Gief3en

- Buntkowski, Darmstadt

- Heise, Jiilich

- Lange, Gottingen

- Saalwachter, Halle

- --- others---.? Check G-NMR Liste

10. Expertise

- On the G-NMR Web page we will collect where special equipment and expertise is
available, e.g. FAST-MAS, DNP, "uncommon" nuclei, 1H detection...
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Nutzerordnung fur Kernspinresonanz-(NMR)- und Elektronenspinresonanz-(EPR)-
Spektrometer am Zentrum fur Biomolekulare Magnetische Resonanz (BMRZ) der

Goethe Universitat Frankfurt am Main

I.  Definitionen

Das Zentrum flr Biomolekulare Magnetische Resonanz vergibt durch die benannten
Verantwortlichen Zugang zu den NMR/EPR-Geraten. Mitglieder im BMRZ sind
Arbeitskreise, die eigenverantwortlich NMR- oder EPR-Forschung betreiben (2013: Prof.
Clemens Glaubitz, Festkorper-NMR und DNP, Prof. Volker Détsch, Losungsmittel-NMR,
Prof. Peter Giintert, Computergestiitzte NMR-Spektroskopie, Prof. Thomas Prisner, EPR und
DNP, Prof. Harald Schwalbe, Losungsmittel-NMR, Prof. Jens Wéhnert, Lésungsmittel-
NMR).

Das BMRZ umfasst NMR- und EPR-Geréate mit ausgewiesener Spezifikation gemanl Anlage 1.

Als Nutzer wird eine Forschergruppe aus einem oder mehreren Forschern bezeichnet, die
Zugang zu den NMR-Geréten des BMRZs innerhalb eines Forschungsprojekts erhalten. Die
Forschergruppe wird von einem Verantwortlichen gefiihrt, der auch die Inhalte des
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durchzufuhrenden Forschungsprojekts bestimmt und fir die Einhaltung guter

wissenschaftlicher Praxis gemaR den Leitlinien der DFG? verantwortlich ist.

Die Nutzungsordnung ist fur alle Nutzer verbindlich.

I1.  Verpflichtungen des Zentrums flir Biomolekulare Magnetische Resonanz

Das BMRZ bietet Nutzern Zugang zu NMR-Geréten an, deren Leistung dem ausgewéhlten
Geréatetyp und dem der technischen Zusatzausstattung entsprechen (spezifiziert in Anlage 1).
Die Geratemanager des BMRZ fiihren in regelmaRigen Abstédnden Leistungskontrollen der
NMR-Geréte an Standardproben durch und optimieren entsprechende Gerateparameter, die
die technischen Voraussetzungen fur NMR-Messungen in moglichst guter Qualitat
gewadhrleisten sollen. Fir die Durchfuhrung von NMR-Messungen fallen Kosten an, die vom
Nutzer bezahlt werden missen. Diese Kosten sind in entsprechenden Kategorien pauschaliert

und werden im Anhang 2 an diese Nutzerordnung detailliert aufgefuhrt.

Im Rahmen dieser Nutzerordnung werden folgende wissenschaftliche Ansprechpersonen

benannt:
Prof. Clemens Glaubitz Geschaftsfihrender Direktor des BMRZ
Buro: N202/006
Telefon: 069/798-29927
E-Mail: glaubitz@chemie.uni-frankfurt.de
Dr. Christian Richter Wissenschaftliche Ansprechperson fir
Losungsmittel-NMR
Buro: N160/315
Telefon: 069/798-29137
E-Mail: ric@nmr.uni-frankfurt.de
Dr. Frank Lohr Wissenschaftliche Ansprechperson fir
Losungsmittel-NMR
Buro: N230/123
Telefon: 069/798-29627
E-Mail: murph@bpc.uni-frankfurt.de
Dr. Johanna Baldus Wissenschaftliche Ansprechperson fur Festkoper-

NMR/DNP

Biiro: N202/003

Telefon: 069/798-29930

E-Mail: j.baldus@em.uni-frankfurt.de

L http://www.dfg.de/download/pdf/dfg_im_profil/reden_stellungnahmen/download/empfehlung_wiss_praxis_0198.pdf
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Dr. XY Wissenschaftliche Ansprechperson fur EPR und
Losungsmittel-DNP
Biro: N140
Telefon: 069/798-
E-Mail:

I1l.  Voraussetzungen fiir den Zugang, Auswahlverfahren eines Nutzers und Durchfiihrung
der Nutzung

Antragsberechtigt fur einen Zugang sind Nutzer, die an einer deutschen wissenschaftlichen
Forschungseinrichtung beschaftigt sind. Nutzer im Sinne von Auftragsforschung kénnen auch
Wissenschaftler an Firmen sein, die innerhalb der Bundesrepublik Deutschland registriert
sind. Hierbei ist die Zivilklausel der Grundordnung der Goethe-Universitit? zu beachten.

Nutzer missen einen Antrag an die benannten wissenschaftlichen Ansprechpersonen stellen.
Die Einreichung einer evaluationsfahigen Projektskizze in Schriftform ist in jedem Fall

erforderlich, diese kann bevorzugt tiber elektronische Kommunikationsmedien erfolgen.

Der Regelfall fur den Zugang zu den NMR-Geraten des BMRZ ist die wissenschaftliche
Zusammenarbeit. Dies ist mit der Komplexitat der experimentellen Durchfiihrung wie auch

den zeitintensiven Messungen begriindet.

Als Ausnahme kann Nutzern ein eigenverantwortlicher Zugang zu dem NMR/EPR-Gerét
gewahrt werden, der Kenntnisstand kann z.B. durch eigene Publikationen nachgewiesen sein.
Der eigenverantwortliche Zugang wird bei den pauschalierten Kosten (Anhang 2) gesondert

berucksichtigt.

Die wissenschaftliche Ansprechperson beurteilt die technische bzw. wissenschaftliche
Durchfuhrbarkeit und legt den Antrag dem Beirat des BMRZ zur Entscheidung vor. Dieser
Beirat besteht aus dem Vorstand des BMRZ und Repréasentanten von DFG geforderten und
nicht DFG geforderten Verbundprojekten. Im Falle einer positiven Evaluierung benennt der
Beirat des BMRZ das NMR/EPR-Gerét, an dem die Messungen durchgefiihrt werden wie
auch die Dauer der Nutzung. Die Evaluation dauert maximal 10 Arbeitstage.

2 ygl. Praambel der Grundordnung der Goethe-Universitat: http://www.satzung.uni-
frankfurt.de/2013/Grundordnung-der-Johann-Wolfgang-Goethe-Universitaet-Frankfurt-am-Main-Stiftung-des-
oeffentlichen-Rechts.pdf
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Die wissenschaftliche Ansprechperson einigt sich mit dem Nutzer auf einen Termin fur den
Zugang zu dem benannten Gerat. Der Termin richtet sich nach der Verfugbarkeit des
benannten Geréates, wobei BMRZ-interne Messungen Vorrang haben, und nach den
Madglichkeiten des Nutzers, die Probe herzustellen und anzuliefern. Fur den Fall, dass mehrere
Nutzer sich um einen Zugang zu einem NMR/EPR-Gerét beworben haben, erhélt dasjenige

Projekt den VVorzug, welches die Projektskizze als erstes eingereicht hat.

Fur den Fall, dass Unstimmigkeiten zwischen dem Beirat des BMRZ und Nutzern Gber
Nutzungszeitvergabe bestehen, entscheidet der geschéaftsfihrende Direktor des BMRZs liber

die Nutzung.

Grundsatzlich werden die Messungen durch das geschulte Personal des BMRZs durchgefihrt,
diese sind entweder die wissenschaftlichen Ansprechpersonen oder von ihnen benannte
Mitglieder des BMRZ. In Ausnahmefallen kann es sehr erfahrenen Nutzern gewahrt werden,
selbst Messungen durchzufiihren. Eine vorherige Schulung und eine Einweisung in ein Gerat
durch die wissenschaftliche Ansprechperson ist dafiir notwendig. Die Erlaubnis,
eigenstandige Messungen durchzufiihren, kann jederzeit ohne Angabe von Griinden

widerrufen werden.

Das BMRZ verpflichtet sich, Antrage auf Nutzung, deren Evaluierung und die sich
anschlieBende Nutzungszeitvergabe zu dokumentieren. Geméall den DFG-Empfehlungen zur
Sicherung der guten wissenschaftlichen Praxis miissen diese Unterlagen mindestens 10 Jahre

aufbewahrt werden.

IV.  Datensicherung und Datenweitergabe

Nach Abschluss der Nutzungszeit leiten die Mitarbeiter des BMRZs die Primdrdaten
umgehend weiter, die von der Probe des Nutzers aufgenommen worden sind. Dies kann durch
Versenden von elektronischen Datentragern geschehen oder tber gesicherte
Datenferniibertragung. Das BMRZ verpflichtet sich, flr einen Zeitraum von einem Jahr die

Primdrdaten fir den Nutzer zu sichern und die Weitergabe zu ermdglichen.

Der Nutzer wird darauf hingewiesen, dass im Falle einer Verdffentlichung gemél der DFG-

Empfehlung zur Sicherung der guten wissenschaftlichen Praxis die Primdrdaten mindestens
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10 Jahre aufbewahrt werden missen. Die Verantwortung fiir die Aufbewahrung dieser

Primérdaten obliegt dem Nutzer.

V.  Datenanalyse, Urheberschaft und Veroffentlichungen

Das BMRZ ist fiir die Qualitat der Primérdaten, wie sie durch die Probenbeschaffenheit
bedingt ist, nicht verantwortlich. Das BMRZ gewahrleistet nur die technischen
Voraussetzungen (siehe I1. - Verpflichtungen des Zentrums fur Biomolekulare Magnetische

Resonanz).

Auf der Grundlage einer wissenschaftlichen Zusammenarbeit, teilen sich Nutzer und
wissenschaftliche Ansprechperson die Verantwortung flr die Primérdaten bzw. deren
Analyse. Die wissenschaftlichen Ansprechpersonen geben volle Unterstiitzung wéhrend der
Datenanalyse. Je nach Erfahrungsgrad des Nutzers beztiglich Biomolekularer NMR/EPR-
Spektroskopie kann die Datenanalyse im Rahmen der wissenschaftlichen Zusammenarbeit
auch von den Mitarbeitern des BMRZs vollstandig tbernommen werden. Daher teilen sich

Nutzer und Mitarbeiter die Urheberschaft tiber die Primadrdaten und deren Analyse.

Die Autorenschaft soll sich im Falle einer Verdffentlichung an der DFG-Empfehlung zur
Sicherung der guten wissenschaftlichen Praxis orientieren. Durch die wesentlichen Beitrage
zur experimentellen Durchfuihrung, zur Datenauswertung bzw. der ~Interpretation werden die
Mitarbeiter Teil der Autorenliste. Die Ausnahme stellt hier der eigenverantwortliche Zugang
durch sehr erfahrene Nutzer.

VI.  Pauschalierte Kosten fuir den Zugang zu den NMR-Geréten

Die pauschalierten Kosten fiir den Zugang zu den NMR-Geréten des Zentrums fur
Biomolekulare Magnetische Resonanz der Goethe Universitat Frankfurt am Main werden im

Anhang 2 an diese Nutzerordnung geregelt.
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VII.  Gultigkeit

Die Nutzungsordnung tritt mit Unterschrift des geschéftsfuhrenden Direktors des BMRZ in

Kraft und wird vom Sprecher der Gerdtemanager desBMRZ bezeugt. Die Nutzerordnung
bleibt bis zu ihrem Widerruf gultig.

Frankfurt, den

14. November 2013

Prof. Clemens Glaubitz

(Geschéftsfiihrender Direktor des BMRZ)

Dr. Johanna Baldus

(Sprecherin der benannten Gerdatemanager)
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Anlage 1 zur Nutzerordnung fir NMR/EPR-Geréte innerhalb des Biomolekularen

Magnetresonanz Zentrums der Goethe Universitat Frankfurt am Main -

Geratespezifikationen

Das BMRZ umfasst NMR-Gerate mit folgender Spezifikation (Stand 14.11.2013):

950 MHz Bruker (Avance I11)
Aggregatzustand der Probe:
Anschaffung / Inbetriebnahme:
Durchschnittliche Betriebsdauer:

Verfugbare Probenkopfe:

Weitere Spezifikationen:

Zustandigkeit:

HHO001506 (Raum N202-10)
Losungsmittel-NMR
Konsole & Magnet 2007
8600 Stunden pro Jahr

5 mm TCI cryo H,'*N,**C Z-GRD
5 mm TXI tH,55N,3C XYZ-GRD
Vierkanal + 2H Entkopplung

Dr. Christian Richter, Dr. Frank Lohr

900 MHz (Bruker Avance 1)
Aggregatzustand der Probe:
Anschaffung / Inbetriebnahme:
Durchschnittliche Betriebsdauer:

Verfugbare Probenkopfe:

Weitere Spezifikationen:

Zustandigkeit:

HHO007499 (Raum N202-10)
Lésungsmittel-NMR
Konsole & Magnet 2002
8600 Stunden pro Jahr

5 mm TXI cryo *H,**N,3C Z-GRD
5 mm TXI tH,5N,13C XYZGRD
5 mm TXI 'H,23C,3P XYZGRD

5 mm TXI 'H,"°N,*C Z-GRD
MAS - TXI *H,*N,3C Z-GRD
Vierkanal + ?H Entkopplung

Dr. Christian Richter, Dr. Frank Lohr

WB-850 MHz (Bruker Avance I1I)
Aggregatzustand der Probe:
Anschaffung / Inbetriebnahme:
Durchschnittliche Betriebsdauer:

Verfligbare Probenkopfe:

Weitere Spezifikationen:

Zustandigkeit:

Campus Riedberg ¢ Max-von-Laue-Stral3e 9 60439 Frankfurt am Main

HHO00005905 (Raum N202-11)
Festkdrper-NMR

Konsole & Magnet 2008

8600 Stunden pro Jahr

4mm MAS HCN

3.2mm MAS HCN

3.2mm MAS HX (**N-3!P)
Dreikanal
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800 MHz (Bruker Avance I)

Aggregatzustand der Probe:

Anschaffung / Inbetriebnahme:

Durchschnittliche Betriebsdauer:

Verfiigbare Probenkopfe:

Weitere Spezifikationen:

Zustandigkeit:

HHO007599 (Raum N201-08)
Losungsmittel-NMR

2001 Konsole, 1995 Magnet
8600 Stunden pro Jahr

5 mm TXI cryo *H,**N,**C Z-GRD

5 mm TXI *H,*N,3C XYZGRD

5 mm QXI H,*3C, 15N, 31P XYZ-GRD
5 mm TXI *H,**N,3C Z-GRD

Dreikanal + 2H Entkopplung

Kopplung an Laserpulse méglich

Dr. Christian Richter, Dr. Frank Lohr

800 MHz (Bruker DRX)

Aggregatzustand der Probe:

Anschaffung / Inbetriebnahme:

Durchschnittliche Betriebsdauer:

Verfugbare Probenkopfe:

Weitere Spezifikationen:

Zustandigkeit:

HH001499 (Raum N165/3108)
Lésungsmittel-NMR

Konsole & Magnet 1999

8600 Stunden pro Jahr

5 mm TXI 1H,°N,3C Z-GRD
5 mm TXI 1H,13C,3p Z-GRD
Vierkanal

Dr. Christian Richter, Dr. Sridhar Sreeramulu

700 MHz (Bruker Avance 1)

Aggregatzustand der Probe:

Anschaffung / Inbetriebnahme:

Durchschnittliche Betriebsdauer:

Verfligbare Probenkopfe:

Weitere Spezifikationen:

Zustandigkeit:

HHO007201 (Raum N201-08)
Lésungsmittel-NMR
Konsole & Magnet 2002
8600 Stunden pro Jahr

5 mm TXI cryo *H,**N,**C Z-GRD
5 mm TXI *H,**N,**C Z-GRD
Dreikanal + 2H Entkopplung
Kopplung an Laserpulse mdglich

Dr. Christian Richter, Dr. Frank Lohr

WB-600 MHz (Bruker Avance I)

Aggregatzustand der Probe:

Anschaffung / Inbetriebnahme:

Durchschnittliche Betriebsdauer:

Verfugbare Probenkdpfe:

Weitere Spezifikationen:

Zustandigkeit:

HHO008601 (Raum N202-11)
Festkorper-NMR

Konsole & Magnet 2002
8600 Stunden pro Jahr

4mm MAS HXY

4mm MAS HXY efree
4mm MAS HX (15N-31p)
4mm MAS HFX

static flat coil HX
Dreikanal

Dr. Johanna Baldus

Campus Riedberg ¢ Max-von-Laue-Stral3e 9 60439 Frankfurt am Main
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600 MHz (Bruker Avance I11)
Aggregatzustand der Probe:
Anschaffung / Inbetriebnahme:
Durchschnittliche Betriebsdauer:

Verfiigbare Probenkopfe:

Weitere Spezifikationen;

Zustandigkeit:

HH001806 (Raum N201-08)
Lésungsmittel-NMR

2006 Konsole, 1995 Magnet
8600 Stunden pro Jahr

5 mm TXI cryo *H,**N,**C Z-GRD
5 mm TCI cryo 'H,%'P,*3C Z-GRD
Dreikanal + 2H Entkopplung
Kopplung an Laserpulse méglich

Dr. Christian Richter, Dr. Frank Lohr

600 MHz (Bruker Avance 1)
Aggregatzustand der Probe:
Anschaffung / Inbetriebnahme:
Durchschnittliche Betriebsdauer:
Verfligbare Probenkopfe:
Weitere Spezifikationen:

Zustandigkeit:

HHO001293 (Raum N201-09)
Losungsmittel-NMR

2003 Konsole, 1986 Magnet

8600 Stunden pro Jahr

5 mm TCI cryo H,'*N,**C Z-GRD
Dreikanal + ?H Entkopplung

Dr. Christian Richter, Dr. Frank Lohr

600 MHz (Bruker DRX mit BACS60
Probenwechsler)

Aggregatzustand der Probe:
Anschaffung / Inbetriebnahme:
Durchschnittliche Betriebsdauer:
Verfugbare Probenkdpfe:
Weitere Spezifikationen:

Zustandigkeit:

HHO001499 (Raum N165/3108)

Losungsmittel-NMR

Konsole & Magnet 1999

8600 Stunden pro Jahr

5mm TXI 'H,°N,**C Z-GRD

Vierkanal

Dr. Christian Richter, Dr. Sridhar Sreeramulu

500 MHz (Bruker Avance 1)
Aggregatzustand der Probe:
Anschaffung / Inbetriebnahme:
Durchschnittliche Betriebsdauer:
Verfligbare Probenkdpfe:
Weitere Spezifikationen:

Zustandigkeit:

HH002293 (Raum N201-09)
Losungsmittel-NMR

2003 Konsole, Magnet 1993
8600 Stunden pro Jahr

5 mm TXI *H,*N,3C XYZ-GRD
Dreikanal

Dr. Frank Léhr

Campus Riedberg ¢ Max-von-Laue-Stral3e 9 60439 Frankfurt am Main
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500 MHz (Bruker DRX)

Aggregatzustand der Probe:
Anschaffung / Inbetriebnahme:
Durchschnittliche Betriebsdauer:
Verfiigbare Probenkopfe:
Weitere Spezifikationen;

Zustandigkeit:

HHO003594 (Raum N201-09)
Losungsmittel-NMR

1995 Konsole, 1985(M)

8600 Stunden pro Jahr

5 mm TXI *H,’N,*C XYZ-GRD
Dreikanal + 2H Entkopplung

Dr. Frank Lohr

WB-400 MHz (Bruker Avance Il) —
DNP fahig

Aggregatzustand der Probe:
Anschaffung / Inbetriebnahme:
Durchschnittliche Betriebsdauer:

Verfugbare Probenkopfe:

Weitere Spezifikationen:

Zustandigkeit:

HH006605 (Raum N202-11)

Losungsmittel-NMR
Konsole & Magnet 2006
8600 Stunden pro Jahr

Mebhrere spezielle Probenkdpfe zur Entwicklung von
Lésungsmittel-NMR-DNP Methoden
Dreikanal

Dr. Johanna Baldus

WB-400 MHz (Bruker Avance II) —
DNP féhig

Aggregatzustand der Probe:
Anschaffung / Inbetriebnahme:
Durchschnittliche Betriebsdauer:

Verfugbare Probenkdpfe:

Weitere Spezifikationen:

Zustandigkeit:

HHO008701 (Raum N202-11)

Festkorper-NMR
Konsole & Magnet 2002
8600 Stunden pro Jahr

4mm MAS HXY

3.2mm Cryo-MAS HCN with wave guide for DNP
7mm MAS HX (*°Si-3!P)

static flat coil HXY

Dreikanal

Dr. Johanna Baldus

Campus Riedberg ¢ Max-von-Laue-Stral3e 9 60439 Frankfurt am Main
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180 GHz G-Band Spektrometer
(Eigenbau)

Anschaffung / Inbetriebnahme:

Durchschnittliche Betriebsdauer: 8600 Stunden pro Jahr
Spezifikationen:

Weitere Spezifikationen;

Zustandigkeit: Dr. N.N.

Bruker Elexsys E580 X- und Q-Band
Spektrometer

Anschaffung / Inbetriebnahme:

Durchschnittliche Betriebsdauer: 8600 Stunden pro Jahr
Spezifikationen:

Weitere Spezifikationen:

Zustandigkeit: Dr. N.N.

Bruker cw ESP300 X-Band
Spektrometer

Anschaffung / Inbetriebnahme:

Durchschnittliche Betriebsdauer: 8600 Stunden pro Jahr
Spezifikationen:

Weitere Spezifikationen:

Zustandigkeit: Dr. N.N.

EPR S-Band Spektrometer
(Eigenbau)

Anschaffung / Inbetriebnahme:

Durchschnittliche Betriebsdauer: 8600 Stunden pro Jahr
Spezifikationen:

Weitere Spezifikationen:

Zustandigkeit: Dr. N.N.
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Anlage 2 zur Nutzerordnung fir Kernspinresonanz (NMR) Geréte innerhalb des
Zentrums fur Biomolekulare Magnetische Resonanz (BMRZ) der Goethe Universitat

Frankfurt am Main — Pauschalierte Kosten

Das Zentrum flr Biomolekulare Magnetische Resonanz (BMRZ) erhebt fur den Zugang zu
den in Anlage 1 spezifizierten NMR-Geréten folgende pauschalierte Kosten (Stand
14.11.2013):

Feldstarke Feldstarke Feldstarke
500 — 600 MHz 700 — 800 MHz > 900 MHz (bzw. 850
MHz WB)

Nutzungsdauer an NMR-Geréten bis zu 7 Tagen:

960 €/Tag 1.440 €/Tag 1.920 €/Tag
(40 €/h)* (60 €/h)* (80 €/h)*

Nutzung als
wissenschaftliche | Nutzungsdauer an NMR-Geréten zwischen 8 und 20 Tagen:
Zusammenarbeit
800 €/Tag 1.200 €/Tag 1.600 €/Tag
(33,34 €/h)* (50 €/h)* (66,67 €/h)*

Nutzungsdauer an NMR-Geraten von 21-31 Tagen (Festpreis)

16.000 € 24.000 € 32.000 €
(21,51 €/h)y** (32,86 €/h)** (43,02 €/h)y**

* zur Information, Kosten werden Tageweise abgerechnet.
** zur Information, bei 31 Tagen Nutzungsdauer, Kosten werden Tageweise abgerechnet.
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UNIVERSITAT

FRANKFURT AM MAIN

Goethe-Universitat Frankfurt am Main Organische Chemie und Chemische
Fachbereich Biochemie, Chemie und Pharmazie e Organische Chemie Biologie

und Chemische Biologie

Prof. Dr. Harald Schwalbe

Telefon +49 (0)69 798 29737
Telefax  +49 (0)69 798 29515
E-Mail  schwalbe@nmr.uni-frankfurt.de

www.uni-frankfurt.de
http://schwalbe.org.chemie.uni-frankfurt.de/

Datum:20.03.2013

Nutzerordnung fur Kernspinresonanz-(NMR)-Spektrometer am Institut fir Organische

Chemie und Chemische Biologie der Goethe Universitat Frankfurt am Main

l. Definitionen

Die zentrale Service-Einrichtung der Organischen Chemie und Chemischen Biologie vergibt

durch benannten Verantwortlichen Zugang zu den Kernspinresonanzgeréaten.

Die zentrale Service-Einrichtung der Organischen Chemie und Chemischen Biologie umfasst
Kernspinresonanzgerate mit ausgewiesener Spezifikation gemal Anlage 1.

Als Nutzer wird eine Forschergruppe aus einem oder mehreren Forschern bezeichnet, die
Zugang zu den NMR-Geréten der zentralen Service-Einrichtung der Organischen Chemie und
Chemischen Biologie innerhalb eines Forschungsprojekts erhalten. Die Forschergruppe wird
von einem Verantwortlichen gefiihrt, der auch die Inhalte des durchzufiihrenden
Forschungsprojekts bestimmt und fur die Einhaltung guter wissenschaftlicher Praxis gemaf

den Leitlinien der DFG? verantwortlich ist.

Die Nutzungsordnung ist fur alle Nutzer verbindlich.

L http://www.dfg.de/download/pdf/dfg_im_profil/reden_stellungnahmen/download/empfehlung_wiss_praxis_0198.pdf
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Il.  Verpflichtungen der zentralen Service-Einrichtung der Organischen Chemie und

Chemischen Biologie

Die zentrale Service-Einrichtung der Organischen Chemie und Chemischen Biologie bietet

Nutzern Zugang zu den in Anlage 1 spezifizierten NMR-Geraten an.. Die Serviceabteilung

fihrt in regelméiigen Abstanden Leistungskontrollen der NMR-Geréte an Standardproben

durch und optimiert entsprechende Gerateparameter, die die technischen Voraussetzungen fir

NMR-Messungen in mdglichst guter Qualitat gewahrleisten sollen. Fur die Durchfuhrung von

NMR-Messungen fallen Kosten an, die vom Nutzer bezahlt werden missen. Diese Kosten

sind in entsprechenden Kategorien pauschaliert und werden im Anhang 2 an diese

Nutzerordnung detailliert aufgefhrt.

Im Rahmen dieser Nutzerordnung werden folgende wissenschaftlich- wie auch technisch-

verantwortliche Personen benannt:

Prof. Harald Schwalbe

Dr. Christian Richter

Dr. Julia Wirmer Bartoschek

Dipl.-Ing. Reinhard Olbrich

Stefan Bihler

Gesamtverantwortlicher

Biiro: N160/314

Telefon: 069/798-29737

E-Mail: schwalbe@nmr.uni-frankfurt.de

Wissenschaftliche Ansprechperson
Buro: N160/315

Telefon: 069/798-29137

E-Mail: ric@nmr.uni-frankfurt.de

Wissenschaftliche Ansprechperson
Biiro: N160/315

Telefon: 069/798-29137

E-Mail: wirmer@nmr.uni-frankfurt.de

Technische Ansprechperson

Bilro: N160/13-16

Telefon: 069/798-29122

E-Mail: Olbrich@chemie.uni-frankfurt.de

Technische Ansprechperson

Biiro: N260/003

Telefon: 069/798- 29353

E-Mail: Bihler@pharmchem.uni-frankfurt.de
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I1l.  Voraussetzungen fur den Zugang, Auswahlverfahren eines Nutzers und Durchflihrung

der Nutzung

Antragsberechtigt fiir einen Zugang sind Nutzer, die an einer deutschen wissenschaftlichen
Forschungseinrichtung beschaftigt sind. Nutzer im Sinne von Auftragsforschung kénnen auch
Wissenschaftler an Firmen sein, die innerhalb der Bundesrepublik Deutschland registriert

sind. Hierbei ist die Zivilklausel der Grundordnung der Goethe-Universitit? zu beachten.
Zwei verschiedene Arten der Nutzung sind in der zentralen Service-Einrichtung moglich:

1. Im Regelfall wird eine Messung Uber die Automation mit automatischem
Probenwechsler vom Nutzer gestartet. Der Messauftrag kommt hierbei durch die
Eintragung in die Messliste zustande und setzt eine Erlaubnis durch den
Kostenstellenverantwortlichen des Nutzers voraus.

2. Bei komplizierten Messungen ist es moglich, dass Messungen vom Servicepersonal
durchgefuhrt werden. Hierzu missen die Nutzer einen Antrag an die benannten
Ansprechpersonen stellen. Ein Antrag hierflr ist in Anlage 3 gezeigt. Auch hier ist die
Bestatigung des Antrags durch den Kostenstellenverantwortlichen des Nutzers

vorausgesetzt.

Die Ansprechperson entscheidet tiber die technische bzw. wissenschaftliche
Durchfiihrbarkeit.

Im Falle einer positiven Evaluierung benennt die Ansprechperson das NMR-Gerét, an dem
die Messungen durchgefiihrt werden wie auch die Dauer der Nutzung. Die Ansprechperson
einigt sich mit dem Nutzer auf einen Termin fur den Zugang zu dem benannten Gerét. Der
Termin richtet sich nach der Verfiigbarkeit der Ansprechperson sowie des benannten Gerétes
und nach den Mdglichkeiten des Nutzers, die Probe herzustellen und anzuliefern. Fiir den
Fall, dass mehrere Nutzer sich um einen Zugang zu einem NMR-Gerat beworben haben,
erhélt dasjenige Projekt den VVorzug, dessen Antrag als Erstes eingereicht wurde.
Entsprechend werden Messungen am Probenwechsler ebenfalls in der Reihenfolge der

Eintragung der Probe in die Messliste abgearbeitet.

Grundsatzlich werden die Messungen durch geschultes Personal des Instituts durchgefihrt,

diese sind entweder die wissenschaftlichen und technischen Ansprechpersonen oder von

2 ygl. Praambel der Grundordnung der Goethe-Universitat: http://www.satzung.uni-
frankfurt.de/2013/Grundordnung-der-Johann-Wolfgang-Goethe-Universitaet-Frankfurt-am-Main-Stiftung-des-
oeffentlichen-Rechts.pdf
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ihnen benannte Mitglieder der Arbeitsgruppe Schwalbe. In Ausnahmefallen kann es sehr
erfahrenen Nutzern gewéhrt werden, selbst Messungen auf3erhalb der Automation
durchzufthren. Eine vorherige Schulung und eine Einweisung in ein Geréat durch die
wissenschaftliche Ansprechperson ist daftir notwendig. Die Erlaubnis, eigenstéandige

Messungen durchzufuhren, kann jederzeit ohne Angabe von Griinden widerrufen werden.

Fir den Fall, dass Unstimmigkeiten zwischen Ansprechperson und Nutzern (ber
Nutzungszeitvergabe bestehen oder dass es sich um Spezialmessungen handelt, entscheidet

der Gesamtverantwortliche der Serviceabteilung Uber die Nutzung.

Die zentrale Service-Einrichtung der Organischen Chemie und Chemischen Biologie
verpflichtet sich, Antrdge auf Nutzung, deren Evaluierung und die sich anschlielende
Nutzungszeitvergabe zu dokumentieren. Geméall den DFG-Empfehlungen zur Sicherung der
guten wissenschaftlichen Praxis mussen diese Unterlagen mindestens 10 Jahre aufbewahrt

werden.

IV.  Datensicherung und Datenweitergabe

Nach Abschluss der Nutzungszeit leitet die Serviceabteilung umgehend die Primardaten
weiter, die von der Probe des Nutzers aufgenommen worden sind. Dies kann durch Versenden
von elektronischen Datentrégern geschehen oder tber gesicherte Datenferniibertragung. Die
zentrale Service-Einrichtung der Organischen Chemie und Chemischen Biologie verpflichtet
sich, fir einen Zeitraum von einem Jahr die Priméardaten fiir den Nutzer zu sichern und die

Weitergabe zu ermdglichen.

Der Nutzer wird darauf hingewiesen, dass im Falle einer Veroffentlichung gemald der DFG-
Empfehlung zur Sicherung der guten wissenschaftlichen Praxis die Primérdaten mindestens
10 Jahre aufbewahrt werden mussen. Die Verantwortung fur die Aufbewahrung dieser

Primérdaten obliegt dem Nutzer.

V.  Datenanalyse, Urheberschaft und Veroffentlichungen

Die zentrale Service-Einrichtung der Organischen Chemie und Chemischen Biologie ist fur
die Qualitat der Primérdaten, wie sie durch die Probenbeschaffenheit bedingt ist, nicht

verantwortlich. Die Service Einrichtung gewahrt nur fur die technischen Voraussetzungen
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(siehe 11. - Verpflichtungen der zentralen Service-Einrichtung der Organischen Chemie und

Chemischen Biologie).

Die Verantwortung fir die Datenanalyse der Primardaten liegt beim Nutzer. Die

wissenschaftlichen Ansprechpersonen geben auf Anfrage Hilfestellung zur Datenanalyse.

Die Urheberschaft flr die Primérdaten und deren Analyse gehdort alleinig dem Nutzer, auler

wenn vorher eine wissenschaftliche Zusammenarbeit vereinbart wurde.

Die Autorenschaft soll sich im Falle einer Veroffentlichung an der DFG-Empfehlung zur
Sicherung der guten wissenschaftlichen Praxis orientieren. Haben die wissenschaftlichen
Ansprechpersonen wesentliche Beitrédge zur experimentellen Durchfiihrung, zur

Datenauswertung bzw. der -interpretation gegeben, werden sie Teil der Autorenliste.

VI.  Pauschalierte Kosten flr den Zugang zu den NMR-Geraten

Die pauschalierten Kosten flr den Zugang zu den NMR-Geréten der Organische Chemie und
Chemische Biologie der Goethe Universitat Frankfurt am Main werden im Anhang 2 an diese
Nutzerordnung geregelt.

VII.  Glltigkeit

Die Nutzungsordnung tritt mit Unterschrift des Institutsleiters in Kraft und wird vom Sprecher
der Geratemanager der Organischen Chemie und Chemischen Biologie bezeugt. Die

Nutzerordnung bleibt bis zu ihrem Widerruf gultig.
Frankfurt, den

14. November 2013

Prof. Harald Schwalbe Dr. Christian Richter

(Institutsleiter Organische Chemie und (Sprecher der benannten Geratemanager)
Chemische Biologie)
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Anlage 1 zur Nutzerordnung fur Kernspinresonanz (NMR) Geréte innerhalb des NMR-

Service der Organischen Chemie und Chemischen Biologie der Goethe Universitat

Frankfurt am Main - Geratespezifikationen

Die zentrale Service-Einrichtung der Organischen Chemie und Chemischen Biologie umfasst
NMR-Geréate mit folgender Spezifikation (Stand 14.11.2013):

400 MHz (Bruker Avance mit
BACS60 Probenwechsler)

Aggregatzustand der Probe:

Anschaffung / Inbetriebnahme:

Durchschnittliche Betriebsdauer:

Verfugbare Probenkopfe:

Weitere Spezifikationen:

Zustandigkeit:

HH003200 (N160-14)

Losungsmittel-NMR
2000 Konsole, 1990 Magnet
8600 Stunden pro Jahr

5mm BBI Z-GRD

5mm TXI H,"N,*3C Z-GRD
5mm TBI Z-GRD Tieftemp.
Dreikanal

Dr. Christian Richter, Dr. Julia Wirmer-Bartoschek

500 MHz (Bruker Avance 111 HD)
Aggregatzustand der Probe:

Anschaffung / Inbetriebnahme:

Durchschnittliche Betriebsdauer:

Verfligbare Probenkdpfe:
Weitere Spezifikationen:

Zustandigkeit:

(Raum N160-13)

Lésungsmittel-NMR

2013 Konsole, 2013Magnet

8600 Stunden pro Jahr

5mm BBO Prodigy cryo Z-GRD

Zweikanal

Dr. Christian Richter, Dr. Julia Wirmer-Bartoschek

300 MHz (Bruker Avance Il mit
BACS60 Probenwechsler)

Aggregatzustand der Probe:

Anschaffung / Inbetriebnahme:

Durchschnittliche Betriebsdauer:

Verfligbare Probenkopfe:
Weitere Spezifikationen:

Zustandigkeit:

HH003105 (Raum N160-13)

Lésungsmittel-NMR
Konsole & Magnet 2005
8600 Stunden pro Jahr
5mm BBFO Z-GRD
Zweikanal

Dr. Christian Richter, Dr. Julia Wirmer-Bartoschek
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250 MHz (BrukerDPX mit BACS60
Probenwechsler)

HH007195 THU (Raum N160-16)

Aggregatzustand der Probe: Losungsmittel-NMR
1995 Konsole, 1987(M)
8600 Stunden pro Jahr
5mm QNP CFSi Z-Grad

Weitere Spezifikationen; Zweikanal

Anschaffung / Inbetriebnahme:
Durchschnittliche Betriebsdauer:
Verflighare Probenkdpfe:

Zustandigkeit: Dr. Christian Richter, Dr. Julia Wirmer-Bartoschek

250 MHz (BrukerDPX)
Aggregatzustand der Probe:

HHO005999 (Raum N160-16)
Lésungsmittel-NMR

2000 Konsole, 1976 Magnet
8600 Stunden pro Jahr

Anschaffung / Inbetriebnahme:

Durchschnittliche Betriebsdauer:

Verfligbare Probenkopfe: 5mm BBl Z-GRD
5mm BBO Z-GRD
Weitere Spezifikationen: Zweikanal

flr Tieftemperaturmessungen

Zustandigkeit: Dr. Christian Richter, Dr. Julia Wirmer-Bartoschek

600 MHz (Bruker Avance 111 HD)* HO031280B/1168 (Raum N140-02)

Aggregatzustand der Probe:
Anschaffung / Inbetriebnahme:
Durchschnittliche Betriebsdauer:

Verfligbare Probenkopfe:

Weitere Spezifikationen:

Zustandigkeit:

Losungsmittel-NMR
2013 Konsole, 1990 Magnet
8600 Stunden pro Jahr

5mm TCI *H,*®N,*C Prodigy cryo Z-GRD
5 mm TXI 'H,°N,3C Z-GRD

5 mm TXI 'H,5N,3C XYZ-GRD

5 mm TXI 'H,°C 3P Z-GRD

5 mm TXI 'H,°N,3C Z-GRD

MAS- TXI H,®*N,3C Z-GRD

Dreikanal

Dr. Christian Richter

*eingeschrénkter Zugang, nur nach Absprache mit dem gesamtverantwortlichen
Leiter der NMR-Serviceabteilung
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Anlage 2 zur Nutzerordnung fur Kernspinresonanz (NMR) Geréte innerhalb des NMR-
Service der Organischen Chemie und Chemischen Biologie der Goethe Universitat

Frankfurt am Main — Pauschalierte Kosten

Die zentrale Service-Einrichtung der Organischen Chemie und Chemischen Biologie erhebt
fiir den Zugang zu den in Anlage 1 spezifizierten NMR-Geréten folgende pauschalierte

akkumulierte Kosten pro Stunde Geratezeit (Stand 14.11.2013):

Die Kostenangaben beziehen sich auf Messungen im automatischen Probenwechsler-
betrieb bzw. in Klammern durch das Servicepersonal manuell durchgefiihrte Auftrage.
Hierbei handelt es sich um Experimente zur Analytik synthetischer Fragestellungen.

NMR Gerat Feldstarke NMR Gerat Feldstarke
<400 MHz 500 — 600 MHz
5,00 € (15,00 €) 10,00 € (20,00 €)

Des Weiteren fallen Kosten von pauschal 50 € fiir den Umbau bei z.B.

Tieftemperaturmessungen oder CF-Korrelationen an.
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