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DFG Geratezentren

In vielen Wissenschaftszweigen spielt der Zugang zu anspruchsvollen Technologien eine bedeutende
Rolle. Haufig kann dabei auch eine gemeinsame Nutzung von Ressourcen — etwa in Geréatezentren —
eine effektive Auslastung und einen sinnvollen wissenschaftlichen Service bieten. Allerdings stof3t die
Etablierung von Zentren haufig auf Hurden, die mit den erforderlichen finanziell und personell
intensiven Strukturierungsprozessen einhergehen. Gleichwohl kann die Einrichtung von
Geratezentren bei entsprechenden Nutzungs- und Managementkonzepten zu einer insgesamt
verbesserten Forschungsinfrastruktur beitragen.

Die Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) mochte diese Entwicklung aufgreifen und eine
Forderlinie initiieren, um die Etablierung von Geratezentren und die gemeinsame, auch
externe Nutzung dort angebotener/verfugbarer Technologien zu forcieren, die
Professionalitat des Betriebs zu fordern und somit Modelle fur zeitgemal3e Konzepte und
Strukturen zu entwickeln. Diese MaBnahmen sollen auch genutzt werden, ein Datenportal
aufzubauen, welches Auskunft uUber Nutzungsmoglichkeiten solcher Zentren fur
interessierte externe Wissenschaftler anbietet.

Als zentrale MalRnahme dieser Forderlinie ist eine Ausschreibung zur modellhaften Unterstutzung
geeigneter Geratezentren oder Netzwerke von nationaler oder internationaler Bedeutung vorgesehen.
Ausgehend von einer wissenschaftlich soliden Basis und einer Bereitschaft der beantragenden
Institution zur Ubernahme in nachhaltige Strukturen sollen diese in der Entwicklung eines
professionellen, wissenschaftsadaquaten Managements und einer fundierten Nutzerunterstltzung
gefordert werden — etwa durch die Anfinanzierung entsprechender Stellen, die Finanzierung von
Workshops, die Ausarbeitung von geeigneten Nutzerordnungen oder Jahresberichten usw.
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3. DFG-Nutzerordnungen (J. Janssen, H. Schwalbe)

3.1. Vorstellung von Nutzerordnung in anderen Gebieten z.B.
MRI1 und Light Microscopy

Ausgangslage: Mitnutzungsregelung der DEG (Merkblatt fur
Sachbeihilfe):

Die DFG kann Betriebs- und Folgekosten flur Grol3gerate ubernehmen, die
durch projektspezifischen Mehrbedarf bedingt sind. Diese Kosten
sollten moglichst pauschaliert sein. Es sollte eine Nutzerordnung vorgelegt
werden. Abschreibungs- und Reinvestitionskosten fur Neuanschaffungen
(AfA-Kosten) kdnnen nicht, auch nicht anteilig, Ubernommen werden.
Zusatzliches Personal kann in den pauschalen Mitnutzungskosten nur
anteilig entsprechend der Notwendigkeit geltend gemacht werden, das
Geréat Uber den Normalbetrieb hinaus fur ein Forschungsprojekt in Betrieb
zu halten. Der Grundbedarf des jeweiligen Grol3gerates muss aus der
Grundausstattung finanziert werden. Mehrverbrauch, der durch den Betrieb
des Grol3gerates fur ein spezielles Forschungsprojekt entsteht, kann unter
den pauschalen Kosten abrechenbar sein. Wartungskosten zur
Aufrechterhaltung des Betriebs des Grol3gerates sollten nicht in den
pauschalen Mitteln enthalten sein.

DFG



DFG-Leiltlinien fur Nutzungsordnungen

e Die Nutzungsordnung ist fur alle Nutzer verbindlich.

e Das Geratezentrum ist im Internet oder Intranet der Uni erkennbar (incl. Kontaktperson).
* Sowohl technische als auch wissenschaftliche Ansprechpersonen sind benannt.

Welche Leistungen bietet das Geratezentrum an? Wer kommt als Nutzer in Frage?
Inwieweit werden Nutzer vom Personal des Geratezentrums betreut/unterstitzt?
Beschreibung der Nutzungszeitvergabe / Buchungssystem.

Klare Regelungen, wie und von wem uUber die Vergabe von Nutzungszeit entschieden wird.

» Die Nutzungskosten kdnnen Nutzergruppen unterscheiden (interne / externe), aber innerhalb einer
Gruppe einheitlich. Die ,,Preisliste” sollte Teil der Nutzungsordnung sein (ggf. als Anhang).

< \Wenn noch keine Pauschalen fur die Nutzung bei der DFG festgelegt wurden, mussen die
Nutzungskosten aufgeschlisselt werden.

* Der verantwortliche Leitende des Nutzungsbetriebs muss die Nutzungsordnung unterschreiben.
Des Weiteren erscheint winschenswert:

« Die Voraussetzungen / notwendige Vorbereitung fur die Nutzung werden beschrieben.

* Verantwortlichkeiten (z.B. fur Sicherheitsbestimmungen) werden definiert

« Die verflugbaren Gerate werden genannt/beschrieben.

e Datenverarbeitung und -weitergabe und mdgliche Archivierung werden beschrieben.

Hinweise:

e Ein Geratezentrum im obigen Sinn muss nicht zwingend eine bestimmte GrofRe oder Anzahl von
Geraten beinhalten.

* Bei sehr teurer Geratschaft ist auch vorstellbar, dass ein Teil der Nutzungszeit im Rahmen eines
(zentralen) Service vergeben wird; nur dieser Anteil muss durch Nutzungsordnung geregelt sein.

http://www.dfg.de/download/pdf/foerderung/programme/wgi/nutzungsordnungen_geraetezentren.pdf



==

3. DFG-Nutzerordnungen (J. Janssen, H. Schwalbe)

3.1. Pauschalierte Kosten in MRT, opt. Bildgebung

Community verstandigt sich auf Kostenséatze, DFG-Gremien
verabschieden fur DFG akzeptable Pauschalen

Pauschalen kbnnen nur Teile der Vollkosten beinhalten
Beispiele:

MRT: bis zu 150 €/h bis 3T; 375 €/h bei 7T; 150 €/h bei Tier-
MRT

ALM: bis zu 15 €/h fur Weitfeld-Mikroskope; 25€/h fur LSM;

50€/h fur besonders leistungsfahige Gerate; zusatzlich 25-50€/h
far wissenschaftl./techn. Support madglich

http://www.dfg.de/formulare/55 04/55 04 de.pdf
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3.1. Vorstellung von finanziellem Rahmen: Bsp.: 3T MRI

Die folgende Tabelle ist auf Basis einer Kernarbeitszeit (250 Tage a 8h) erstellt.

Betriebskosten

Energie, Wasser,
Verbrauchsmaterial, sonstiges

Unterhaltskosten (Wartung,
Reparaturen, Ersatz- und
Verschlei3teile, Prifgebihren),

Verbrauchsmaterial (KM,
Injektionsbesteck ...)

Wiss.Ang zum Betrieb
Forschungs-TA
Finanzierungskosten

Summe reine Gerate Nutzung
Zusatzliche Kosten

Zusatzbeschaffungen zur up-to-
date Haltung (Spezialspulen,
Gerate Stimulation/ Uberwachung,
spezielle Aufnahme/
Auswertesoftware etc.)

Methodenentwickler
Programmierer far
Auswertesoftware
Datenauswertung

Summe Nutzung gesamt

Anfallende
Kosten

MR

10 €/h = =
20.000

115.000 =

20.000

55.000
45.000

245.000 =
=130,00 €/h

180.000 180.000

110.000 55.000
110.000 55.000

90.000 =

290.000
150 €/h

735.000
370 €/h

Kosten DFG/BMBF... Projekt

Andere

180.000

110.000*
110.000*

90.000*

490.000
250 €/h

Kosten
sonstige
Projekte

@

10 €/h=
20.000,.

115.000

20.000

55.000
45.000

245.000
=130,00 €/h

180.000

110.000
110.000

90.000

735.000
370 €/h

fir Kosten far

WISS.

Kooperationsprojek
te mit industriellen
Partnern (5)

10 €/h=
20.000,.

115.000

20.000
150.000
90.000
400.000
795.000

= 400,00 €/h

180.000

300.000
300.000

120.000

1.695.000
850 €/h

DFG



4. Groldgerate-Forderung an Hochschulen in DE (J

Forschungs-

Grol3gerate

Gerate in
Forschungs-
bauten

Grol3gerate
der Lander

. Janssen)

Drittmittel (am
Beispiel DFG
Sachbeihilfe)

Ziel

Finanzierung

Antragsteller

Mindest-
summen

Volumen p.a.

Strategische
Aspekte

Bewilligung

N
M

Grundausstat-
tung Forschung

50% DFG
50% Land

Hochschule

200 T€ Unis
100 T€ FHs

170 Mio. €

Bottom-up

~80-90%

Grundausstat-
tung Forschung

50% Bund
50% Land

Hochschule

200 T€ Unis
100 T€ FHs

30-50 Mio. €

Bottom-up

~80-90%

Grundausstat-
tung Forschung,
Lehre, Kranken-
versorgung

100% Land

Hochschule

200 T€ Unis
100 T€ FHs

150-200 Mio. €

Bottom-up

~—80-90%

Projektférderung,
keine Grundaus-
stattung

100% DFG

Wissenschaftler

keine

10-15 Mio. €

Ausschreibungen
maoglich

~20-30%

DFG
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Qualitatskontrolle der NMR Spektrometer

Routine NMR-Spektrometer in der Automation

0 Verwendung von Bruker Standard Tests

= WS: Wasserunterdruckungstest an 2mM Succrose, Shim + 1H-Puls
» Lsrh: Lineshape mit Rotation, Shim

» Lsnh: Lineshape ohne Rotation, Shim + Stérungen

= SNH: Protonempfindlichkeit

= SNA: Kohlenstoffempfindlichkeit ohne Entkopplung

= SNC: Kohlenstoffempfindlichkeit mit tH-Entkopplung

d Messungen unter Verwendung von IconNMR
0 Auswertung und Dokumentation via Python-Scripte

O Beispiel, AV400:

2011-02-11 ws WaterHump: 31.8/57.4 Resolution: 16% S/N: 135.30:1 P1: 7.86us
2011-02-14 Isrh Hump: 3.1/6.4 Resolution: 0.27

2011-02-12 Isnh Hump: 4.9/10.6 Resolution: 0.54

2011-02-11 snh S/NQppm): 563.3:1 S/N(200HZz): 602.7:1

2011-02-11 sna S/N:119.7:1 P1: 13.2us

2011-02-11 snc S/N:107.6:1 P1: 13.2us PCPD2: 90us PI12: 17.7dB PI13: 22.5dB

20/09/2012
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['°N,tH]-FHSQC, Spektrum von Ubiquitin

Ubiquitin [u-13C/15N] ~1mM in 50mM HEPES pH=7 T=298K (sample 2)

om Av600:ubi_test_eunmr/3 16.01.08 [15N,1 H]—HS(SC NS=2 TD1=512 SW(F1)=40p|
pp=fhsqcf3ggph
inson & P.C.M. van Zijl, S. Mori, C. Abeygunawardana, M. O’Neil-Jot

J. Magn. Reson. B 108, 94-98 (1995)




[13C,'H]-HSQC, Spektrum von Ubiquitin

Ubiquitin [u-13C/15N] ~1mM in 50mM HEPES pH=7 T=298K (sample 2)

1)Crdhpm AV600:ubi_test_eunmr/4 16.01.08

50 ‘1 0°Qo °°
°A&.EEZA°AAQ e < .ﬂ‘
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Uberwacht werden:

- Aktueller Akquisitionsstatus der Spektrometer
Benutzer, Experiment, Beginn, Ende etc.

- Wartungsinformationen der Spektrometer
Helium, Feld, Temperaturen, Diskspace etc.

- Infrastruktur
Fileserver, Netzwerkzugriff, Temperaturen etc.

- Topspin-Lizenzen
Anzahl, Ausnutzung



Aktueller Akguisitionsstatus der Spektrometer:

L Server Room Status

Schwalbe Group Spectrometer Acquisition Status Spectrometer Acquisition Status
Topspin License Status

Munin Server Monitoring Tool

user current experiment *** sample cryo
spectrometer scheduled * measuring ** experiment was started at will be finished at temperature status
I AVE50 Bob Bob hsqctieffagpsiad 1337, Mi. 1209, 08:04, Do. 12.09. 30171 cold
I Ava00 Alice Alice trhncocagp3d 11:34, Di. 11.09. 08:08, Fr. 14.09 32654 cold
I AVB00 Eve Eve noesygpph 14:23, M. 12.09. 1915, M. 12.09. 296,14 cold
I AVTO0 Kurt 300,71 cold
I AVEDD Sam Sam zgpr 11:01, Wi, 12098, 12116, M. 1209 30071 cold
I AB99 Dean Dean hncacbgpwg3d 11:01, Mi. 12.09. 1723, Do. 13.09. 2821 cold
| GG Richard na. -
I Av400 schwalbe hs cosygpppaf 1244 M. 1209, 1542 M. 1209 na. -
I AV300 senice zgig20 12:55, Mi. 1200, 13:37, M. 1209  na. -
B ~uzs0 na. -

* scheduled for today, starting at 10:00
= users are identified by dataset location
== gnly the currently running experiment is cbserved, experiments queved by multizg are not!

Palantir temperature monitoring device and server status indicators by Martin Hihnke, Fabian Hiller and Daniel Mathieu 39 - 20142




Messzeitverteilung:

< previous week

Measurement time: 10.09.2012 - 16.09.2012

home

Alice

Richard

next week >

AV401

DRX600

AV600

AV599

AV700

AV800

AV901

AV950

WWé&00

WW800

Save



Aktueller Akguisitionsstatus der Spektrometer:

Spectrometer Overview

AV900 11.c

| AVI50 15 256 muen
|AV800 e e war
|AV700 25 vene
|DRX600 e bore

|AV599 1% e
|AV600 33 e
|AV400 135 cencin
AV300 s
|AM250 333 ..

App fur Android-Gerate

= il B 10:22
Spectrometer Overview

|Av950

Started: Thu 13.09 2012 10:10
Finished: Fri 14.09 2012 12:58
Scheduled:

User: murph

Sample temp.: 3264K

Cryo status:



Wartungsinformationen:

Cryolog - by month

— Helium-Level e

— Bo-Feld

— Probenkopf-Temperatur ! =

— Festplattenbelegung =

Cocar N e tzwe r k_Tr aff i C Week 33 Week 34 Week 35 Week 35

Cur: Min: Avg: Max:

= SR 1l ] ] . E:
— Akquisitionsstatus  Staged o7 514 s s
Bl Stage2 15. 88 11.89 40. 62 207. 45
CPU—A I t H VacCRP 6. 62 1.43 6. 53 1
= usiastung 8 cc I 1839 1587 1270 207 03
= W CC Out 22.1@ 19.35 46. 73 209,01
— Speicher-Auslastung O -
- EH HeSup 21. 48 Q.08 21.23 25.81
m HeRet 6.79 0. 08 &6.97 21.92
T U ptl e : H‘::EU 6. 05 G696, 359m 5.94 6. a7

Last update: Wed Sep 12 14:45:02 2012



950 MHz Spektrometer, Magnet 2007

Helium - by year

&%
70
&0
50 logfile stops
g 40
o
= 30
20
10
Apr May Jun  Jul Aug Sep Oct Mov Dec Jan Feb Mar Apr ,
Cur: Min: Avg: Max:
[ Helium 41. @6 22.00 42,02 74,00

Last update: Tue May & 08:30:03 2012

700 MHz Spektrometer, Magnet 2001

Helium - by year
100 4
a0
80
70
60
50
40
30
20
10

Heliurm

'

4]
Apr May Jun  Jul Aug Sep Oct Mow Dec Jan Feb Mar Apr

Cur: Min: Avg: Max:
M Hel ium 93.52 57. 08 TG. 26 55900
Last update: Tue May & 085:30:083 2012

900 MHz Spektrometer, Magnet 2002

Helium - by year
100 1
50
80
70
&0
50
40
20
20
10

Helium

-

Apr May Jun  Jul Aug Sep Oct Mov Dec Jan Feb Mar Apr

Cur: Min: Avig: Max:
E Helium 32.56 27.93 51l.B5 92. 08
Last update: Tue May & 02:25:03 2012

800 MHz Spektrometer, Magnet 1995

Helium - by year
100 4
30 h
80
70
60
50
40 \
30

20
10

Heliurm

'

4]
Apr May Jun  Jul Aug Sep Oct Mow Dec Jan Feb Mar Apr

Cur: Min: Avg: Max:
M Hel ium 8l.56 18. 0@ 58.89 58. 00
Last update: Tue May & 05:45:083 2012



950 MHz Spektrometer, Magnet 2007

Field - by year
500 1
goo [~

700
&00
500
400

Field

200
200
100

Apr May Jun  Jul Aug Sep Oct Mov Dec Jan Feb Mar Apr

Cur: Min: Avg: Max:
H Field 220.18 208. 20 219.9a 240. 50
Last update: Tue May 8 08:25:04 2012

700 MHz Spektrometer, Magnet 2001

Field - by year
3.5k

30k

25k

20k

Field

15k

lok

05k

0.0 *
Apr May Jun  Jul Aug Sep Oct Mov Dec Jan Feb Mar Apr
Cur: Min: Avyg: Max:
W Field 3. 12k 3. 11k 3. 16k 3. 23k
Last update: Tue May 2 02:320:03 2012

900 MHz Spektrometer, Magnet 2002

Field - by year
gk
&k
4k
2k
0
2k
4k
Ek
Bk

-l0k "
Apr May Jun  Jul Aug Sep Oct Mov Dec Jan Feb Mar Apr

Cur: Min: Avig: Max:
B Field 1. 38k -9, 29k -124.14 2. 96k
Last update: Tue May & 02:30:03 2012

800 MHz Spektrometer, Magnet 1995

Field - by year

Field

20k

25k

20k

Field

15k

10k

05k

0.0 ]
Apr May Jun  Jul Aug Sep Oct Mov Dec Jan Feb Mar Apr
Cur: Min: Avig: Max:
W Field 1. 78k 1. 76k 2. 16k 2.58k
Last update: Tue May & 07:55:04 2012
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NMR large scale facility

Akquisitionsstatus

N

<l

< >

800 900

—

p

Number of Licenses
User Names
Computer Names

Begin of License Usage

topspin licenses

HTTP PUT * Acquisition Status
* User Name
1 * Scheduled User
700 e Current Experiment
* Experiment Start Time
Wartungsinformationen ¢ Helium Level * Experiment Stop Time
Telnet / Munin e BO Field e Sample Temperature
- * Probehead Temperature ¢ Cryoprobe Status
e Disk Usage
* Network Traffic Y . Measurement Time Schedule
e Acquisition Status
/ e CPU Usage / \
¢ Memory Usage
e Uptime g
e |
\/ =
Topspin-Lizenzen
Direct Quer =
Query . —
e |
e |
webserver
Wartungsinformationen Akquisitionsstatus
Telnet / Munin HTTP GET
. N—r
Sekundarsysteme N /

N

data storage

7

sample storage

Q2

Direct Sensor Connection El m

Network Status
Disk Usage
Network Traffic U S e rS
CPU Usage
Memory Usage
Uptime
Backup Status

Temperature /

N
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Objectives

G-NMR Proposal:
“A structured as well as transparent workflow with respect to all
aspects of NMR investigations will be supported.”

* EqQuipment
 Publications
/ ‘
* Experiment \
» Datasets
« Sample « Organization

\ . Person /

.. and remote accessibility.



~“ local lab datastorage

S H H 111 =EL
e.g. servers, spectrometers, etc. lab scientist “B
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NMR 1m Chemiestudium in Frankfurt

Hauptstudium (Master)

Q Vorlesung + Ubung: Struktur und Funktion (Klausur)

Q Vorlesung + Ubung: Mathematische Grundlagen der NMR
(Vortrag)

0 NMR-Intensivkurs
= LOsung komplexer 1D und 2D-NMR-Aufgaben
(Haessner-Aufgaben)

= Computerunterstutzt Auswertung der 2D Spektren
(COSY, TOCSY, NOESY, HSQC, HMBC) von 8 bis 16mer
Peptiden

=  Strukturrechnung via We-NMR
0 Arbeitskreispraktikum

= Zuordnung von Ubiquitin mittels Standard Protein 3D
Experimente

= Zuordnung eines 14mer RNA Konstrukt mittels 3D-
Experimente
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NMR-Ausbildung an der TU Munchen

Master-Studiengang

0 Vorlesung "Advanced NMR': FT, Produktoperatoren, 2D-
Techniken, NOE, ... (Wahlpflicht Haupt-/Nebenfach OC)

U dazu Praktikum ""Advanced NMR'": NMR-Spektrometer,
1H- /13C-Zuordnung Peptid, Kopplungskonstanten, NOEs

U Vorlesung "Biomolecular NMR": 2D-/3D-Tripleresonanz,
Zuordnung, Struktur und Dynamik von Protein/RNA
(Pflicht im Nebenfach Biochemie) mit Ubungen

U dazu Praktikum "Biomolecular NMR": Aufsetzen eines
Messung, Backbone-Zuordnung /7 Sekundarstruktur eines

Proteinfragments, Ligandentitration
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