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Tagesordnungspunkte 
1. IT-Aspekte im laufenden Betrieb einer NMR-Geräte-Infrastruktur 

o Buchung der Messzeit für interne wie externe Nutzer 
o Transparente Vergabe der Messzeit 
o Gemessene Daten bereitstellen (z.B. FTP) 
o Datensicherung bzw. Speicherung für gewisse Zeit 
o Transparente (automatisierte) Abrechnung der vergebenen Messzeiten 
o Monitoring der Geräteparameter 
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2. IT-Aspekte für den Nutzer einer NMR-Geräte-Infrastruktur 
o Zuordnung gemessener Daten/Auswertung zum Laborversuch 
o Datensicherung  
o “Gute wissenschaftliche Praxis”: Verknüpfung der Primärdaten mit der 

Veröffentlichung  
 
Fazit 
Mit großer Übereinstimmung sehen die Teilnehmer den Bedarf, dass NMR-Daten in 
einem übergeordneten Kontext gespeichert werden sollten. 

• Hinterlegung von Primär-Daten zu ihren Publikationen 
• Konsequente Nutzung der Primär-Daten in Peer-Review-Verfahren (z. B. 

automatische Plausibilitätsprüfung der Zuordnungen) 
• aber auch Wiederauffindung von Experimenten, unnötige Wiederholungen 

vermeiden 
• Struktur (wenn möglich mit Zuordnung), Lsm, Feldstärke, Datum inklusive 

freier Textfelder (Tag-Suche) sollten enthalten sein. 
o Hier auch Sicherheitsaspekt (falls Probenröhrchen zerbrechen) 

 
Vgl. hierzu auch e-Korrespondenz Wolfgang Baumann, 24.10.2013 (im Anhang) 
Dies ist nicht Aufgabe der Gerätemanager allein, hier müssen alle Wissenschaftler, 
die mit NMR in Berührung kommen, angesprochen werden.  
Hier ist auch eine Übereinstimmung mit den Zielen des DFG-geförderten Projekts 
RADAR (Research Data Repositorium) zu sehen, das eine Forschungsdaten-
infrastruktur etablieren möchte. 
Mögliche Ansprechpartner hierzu: 

o Fachgruppe Magnetresonanz 
o Liebig-Vereinigung der Organischen Chemie 
o Tagung „Praktische Probleme der Kernresonanzspektroskopie, 2014 in 

Erlangen 
 
 
Detailliertes Protokoll (Marco Betz) 
Die Betriebskonzepte der NMR-Infrastrukturen teilen sich gemäß der täglichen 
Probenanzahl in zwei Gruppen: 

1. Niedrige Probenanzahl bzw. Langzeit-Messungen sind eher im Bereich der 
Biologischen NMR zu finden. Bei 3-4 Geräten mit wenigen Nutzergruppen 
kann die Organisation der Messzeit auch „in Papierform“ erfolgen. 

2. Routine-Analytik mit hohem Probendurchsatz (oft 100 pro Tag) z.B. für 
Organische, Anorganische und Technisch-Makromolekulare Chemie arbeiten 
vollautomatisiert. Nutzer sind oftmals gut eingewiesen und können dann 
Experimente selbst eintragen. Häufig wird die Funktionalität der Steuerungs-
Software (z.B. BRUKER IconNMR) verwendet. 
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Vorstellung einiger Besondernheiten einzelner Betriebskonzepte 

• Fritz-Lipmann-Institut/Leibniz-Institut f. Altersforschung - Biologische NMR 
o Hat nur wenige externe, aber mehrere interne Nutzergruppen, daher 

Papier/Whiteboard zur Einteilung der Messzeit ausreichend. 
o Viele Projekte als Zusammenarbeit mit den umliegenden 

Arbeitskreisen. 
o Daten durch Back-ups auf Gruppen-eigener Rechnerinfrastruktur 

gesichert zusätzlich. Magnet-Band Archiv 
 Daten werden nicht gelöscht 
 Datenbestand über MySQL-Datenbank (selbstentwickelte 

Suchmaske) zugänglich/durchsuchbar 
 

• Universität Köln (OC Analytik) – vollautomatisiertes Proben-NMR 
o Nutzer wählt freien Slot und trägt alles selbst in eine Datenmaske ein 

(u.a. auch Struktur!). Die Eingabemaske ersetzt IconNMR. 
 Set von vor-definierten Experimenten 

o Spektren inkl. der Probenangaben auf einen Server ⇒ Daten-Retrieval-
System 
 Nach Summenformel, Text oder mit Teilstrukturen kann gesucht 

werden 
 

• TU München (Anorganik, OC) – vollautomatisiertes Proben-NMR 
o Nutzer wählt freien Slot und trägt alles selbst in IconNMR ein → 

sequentielle Abarbeitung der Messungen 
 Studenten geben Probe+Probenzettel ab, TA arbeitet diese via 

IconNMR ab. 
o Daten durch Back-ups via Rechenzentrum gesichert 
o Keine Abrechnung der Messzeiten, Reparaturen / Wartung werden 

einvernehmlich von den beteiligten Arbeitsgruppen übernommen 
 

• TU München (Biologische NMR) 
o Nutzer trägt sich in eine ‚booking form‘ ein – der Gerätemanager 

entscheidet über die Zeiteinteilung 
 ELOG software 

 

• Uni Frankfurt (AC, OC) – vollautomatisiertes Proben-NMR 
o Nutzer wählt Gerät/freien Slot und trägt alles selbst in IconNMR ein → 

sequentielle Abarbeitung der Messungen gemäß Zeitbedarf: Kürzere 
zuerst, längere abends/nachts 
 Arbeitsgruppen-Account 

o Spezielle Fragenstellungen, komplexe Experimente durch den 
Gerätemanager 

o Bereitstellung der Daten durch Freigabe auf einem Server (Back-up 
durch den HRZ-Service, Daten werden nicht gelöscht) 

o Abrechnung der Kosten durch Summation der Messzeiten der 
Arbeitsgruppen-Accounts (von ‚Probe rein‘ bis ‚Probe raus‘) 

http://midas.psi.ch/elog/
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• Uni Frankfurt (Biologische NMR) 
o Messzeit-Vergabe mit selbst-programmiertem ‚Booking-Modul‘ (on-line 

sichtbar) – der Gerätemanager entscheidet letztinstanzlich in 
regelmäßigen Besprechungen in Anwesenheit der Nutzer 

o Daten sind dann durch Back-ups gesichert, wenn die Nutzer sie auf 
ihre jeweiligen Server gezogen haben. 

o Keine Back-ups der Konsolen-Computer 
 

• Uni Mainz (OC) – vollautomatisiertes Proben-NMR 
o Nutzer wählt selbst Gerät/freien Slot der 2 Routine-Geräte und trägt 

alles selbst in IconNMR ein → Abarbeitung der Messungen gemäß 
Zeitbedarf: Kürzere zuerst, längere abends/nachts 

o Spezielle Fragenstellungen, komplexe Experimente auf gesonderten 
NMR-Geräten durch den Gerätemanager 

o Kostenmodel (Abrechnung der Nutzungszeiten) erlaubt es, Wartung 
und Reparatur zu begleichen 

o Robocopy-Jobs auf einem Fileserver holen neue Daten in kurzem Takt 
von den Konsolen-Computern. Der Zugriff durch die Benutzer und die 
Archivierung erfolgt auf dem Fileserver. 

o Tägliche, inkrementelle Sicherung der Konsolen-Computer. Images 
werden nach 3 Wochen gelöscht. 

 

• Uni Hamburg (OC) 
o An einem Teil der Geräte tragen sich die Nutzer in selbst-

programmiertes Web-Form ein.  
o Der restliche Teil der Geräte wird über (Papier~) Messzettel organisiert. 

 Nutzer geben Proben + Probenzettel ab, TA arbeitet diese via 
IconNMR ab. 

  
 

Leibniz-Institut (Halle): RADAR – eine Forschungsdateninfrastruktur 
Das DFG-geförderte Projekt RADAR möchte eine Forschungsdateninfrastruktur 
etablieren, um das in vielen Disziplinen noch fehlende Forschungsdatenmanagement 
zu unterstützen 

• Mit RADAR soll die Verfügbarkeit und die nachhaltige Bewahrung von 
Forschungsdaten in der Wissenschaft verbessert werden. 

• Eine Forschungsdateninfrastruktur zur Speicherung und Publikation 
wissenschaftlicher Daten aufgebaut werden 

o Forschungsdaten können als Bestandteil einer klassischen Publikation 
oder als eigenständige Publikation veröffentlicht und durch die DOI-
Registrierung dauerhaft verfügbar gemacht werden. 

• Entwicklung eines langfristigen Geschäftsmodells 
Partner: Leibniz-Institut für Informationsinfrastruktur (FIZ Karlsruhe), das Steinbuch 
Centre for Computing (SCC) des Karlsruher Instituts für Technologie (KIT), die 
Technische Informationsbibliothek Hannover (TIB) sowie Prof. Bein von der Ludwig-
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Maximilians-Universität München und Prof. Wessjohann vom Leibniz-Institut für 
Pflanzenbiochemie Halle. 
 
 

 

Nächste Aufgaben 
1. Nächstes Treffen im Mai 2014 
2. Die Überlegungen zum Forschungsdaten-Management auf der Tagung 

„Praktische Probleme der Kernresonanzspektroskopie, 13. - 14. Januar 2014, 
in Erlangen präsentieren (z.B. Liermann) 

3. Die Überlegungen über MARS-Newsletter an die FGMR-Community zu 
verteilen 

4. Die Liebig-Vereinigung für Organische Chemie - GDCh einbeziehen 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Anhänge 

 
1. Powerpoint als Fahrplan während des Meetings 

 

2013-10-28 
Arbeitsgruppen-Treffe   
 

2. Korrespondenz Wolfgang Baumann 24.10.2013 
 

Antw_ [G_nmr] 
G-NMR Arbeitsgruppe      

 

http://www.chemie.uni-erlangen.de/oc/bauer/c14.html
http://www.chemie.uni-erlangen.de/oc/bauer/c14.html
https://www.gdch.de/index.php?id=85
https://www.gdch.de/index.php?id=112



Betreff: Antw: [G_nmr] G-NMR Arbeitsgruppen-Treffen "IT-Aspekte": Informa onen zum Ablauf


Von: "Wolfgang Baumann" <Wolfgang.Baumann@catalysis.de>


Datum: 24.10.2013 14:54


An: "Marco Betz" <betz@nmr.uni-frankfurt.de>


Sehr geehrter Herr Betz,


aus organisatorischen und zeitlichen Gründen kann ich mich an der
G-NMR-Initiative erst einmal nicht beteiligen. Was die IT-Aspekte
betrifft, möchte ich aber doch auf etwas hinweisen, der bei den
aufgeworfenen Fragestellungen noch nicht berücksichtigt wurde, künftig
aber durchaus Bedeutung gewinnen könnte. Wenn man dann präpariert ist,
hat man es möglicherweise leichter:


Die Regeln der "guten wissenschaftlichen Praxis" verlangen die
langfristige Verfügbarkeit von Originaldaten und die sichere Zuordnung
dieser Daten zu daraus resultierenden Publikationen (bzw. umgekehrt).
Dies haben Sie in Ihrer "Brainstorming-Materialsammlung" entsprechend
aufgeführt und die daraus resultierenden Fragen der Archivierung und
auch Indizierung werden sicher diskutiert werden.


Seit einiger Zeit ist allerdings ein darüber hinaus gehender Aspekt in
der Diskussion, der allgemein mit dem Schlagwort "Umgang mit
Forschungsdaten" benannt wird.  Gedanke hinter diesen Aktivitäten ist
die Ansicht, dass die oft mit großem finanziellem Aufwand erhobenen
(Primär-)Daten in der Forschung mit der jetzt üblichen Auswertung durch
die sie erzeugenden Wissenschaftler nicht hinreichend verwertet sind und
einem breiteren Personenkreis zugänglich gemacht werden sollten, man
erhofft sich davon weitergehende Nutzung auch durch andere
Wissenschaftler und somit zusätzlichen Erkenntnisgewinn. Dies ist vor
allem eine Stoßrichtung der öffentlichen Forschungsförderer, die
möglicherweise einen solchen öffentlichen Zugang schon bald zu einer
Voraussetzung für die Vergabe von Forschungsmitteln machen könnten
(siehe 
http://www.allianzinitiative.de/de/handlungsfelder/forschungsdaten/grundsaetze).
In der Leibniz-Gemeinschaft hat sich zu diesem Thema ein Arbeitskreis
konstituiert, an dessen Veranstaltungen ich bislang zweimal teilgenommen
habe. Allerdings ist bislang festzustellen, dass allein über die
Tatsache, was man unter "Forschungsdaten" überhaupt zu verstehen hat und
in welcher Weise diese für andere Forscher von Interesse und von Nutzen
sein könnten, ganz unterschiedliche Ansichten herrschen, die
selbstverständlich stark vom jeweiligen Fachgebiet abhängig sind. 


Für die NMR könnte das z.B. bedeuten, dass neue Verbindungen in
Veröffentlichungen nicht nur durch Nennung ihre Spektoskopiedaten
charakterisiert werden, sondern dass die Originalspektren/Rohdaten in
einer Art Datenbank/Daten-Repositorium abgelegt werden müssen, wo sie
für jedermann zugänglich sind (wie das heute schon für
Röntgenbeugungs-/Kristallstruktur-Daten üblich ist). Es könnte auch
bedeuten, dass bei großen NMR-Projekten (Strukturbiologie -
Proteinstrukturen u. ä.) nicht nur Ergebnisse, sondern auch die Meßdaten
als solche publiziert werden müssen und damit auch für weitere
Auswertung/Interpretation andern zur Verfügung stehen sollen.


Das ist alles noch Zukunftsmusik und nicht sicher, ob es so kommen
wird, es schadet aber nicht, sich frühzeitig mit solchen Dingen
anzufreunden.


Mit besten Grüßen und Wünschen für erfolgreiche Diskussionen
Wolfgang Baumann
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Priv.-Doz. Dr. Wolfgang Baumann
Leiter Service-Bereich Analytik
Leibniz-Institut für Katalyse e.V. an der Universität Rostock
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Deutschland - Germany


Tel. (++49) (0)381-1281-201
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wolfgang.baumann@catalysis.de
******************************


Marco Betz <betz@nmr.uni-frankfurt.de> 23.10.2013 17:34 >>>


Liebe G-NMR IT-Interessierte:


Wir treffen uns am


  * Montag, den 28. Oktober, 13 Uhr
  * an der Pforte des Biozentrums (gegenüber der Mensa), Campus
    Riedberg, Goethe-Uni


Ich biete Euch an, gemeinsam mit mir in der Mensa Mittag-zu-Essen, dann


seit bitte schon um 12:30 Uhr da.
Für Zu-spät-Kommer hier noch der Raum, in den wir dann hinüber-gehen:


  * Social-Room Arbeitskreis Prof. Glaubitz (BMRZ-Direktor)


  * Geb�
�ude N202, Raum 005
      o Link mit Wegbeschreibung hier:
        http://www.bmrz.de/contact-impressum/way-description/ 


Für unsere Besprechung hat mein brain schon ein bisschen gestormt,
siehe 
Anhang. Gerne könnt Ihr meine Vorgabe um Ideen erweitern ... Ich habe
da 
noch angefügt, wie NMR-Routine in der OC-Service-Abteilung der 
Goethe-Uni gemessen wird. Es wäre gut, wenn jeder von Euch den eigenen


Ablauf bzw. die eigene IT-Lösung in ähnlicher Form parat hat. Dann 
können wir das eingangs einander vortragen, um dann an den
Schnittmengen 
/ Konzepten / gemeinsamen Lösungen zu arbeiten.
Am späteren Nachmittag machen wir dann noch Pause in einer umliegenden


Cafeteria, danach machen wir weiter. Wie ggf. ein Dienstag-morgen 
aussieht ... entscheiden wir dann.


Àpropos Reisekosten: Bei Eurer Rückkehr Original-Tickets + 
Summenrechnung + Bankverbindung an mich schicken. Wir erstatten es
dann.


Viele Grüße,
wenn's Fragen gibt, nur her damit,
Marco
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G-NMR: Establishing a Network 
of German NMR Centers


Arbeitsgruppen Treffen „IT-Aspekte“ in 
Frankfurt, Biozentrum Campus Riedberg
28. Oktober 2013


www.g-nmr.de







IT-Aspekte unterscheiden sich


• aus der Sicht des Gerätemanagers


• aus der Sicht des Nutzers
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Brainstorming







“Kern-Aufgaben”


• Buchung der Messzeit für interne wie externe Nutzer


• Gerätewahl


• NMR-Experimente wählen


• Zuordnung Probenröhrchen zum Experiment


• Transparente Vergabe der Messzeit


• Gemessene Daten bereitstellen (z.B. FTP)


• Datensicherung bzw. Speicherung für gewisse Zeit


• Transparente (automatisierte) Abrechnung der vergebenen
Messzeiten


• Monitoring der Geräteparameter
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IT-Aspekte im laufenden Betrieb 
einer NMR-Geräte-Infrastruktur







• (remote Access ??)


• Zuordnung gemessener Daten/Auswertung zum
Laborversuch


• Datensicherung


• “Gute wissenschaftliche Praxis”: Verknüfung der 
Primärdaten mit der Veröffentlichung
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IT-Aspekte für den Nutzer einer 
NMR-Geräte-Infrastruktur







Nutzer kommen selbstständig zum OC-Service NMR-Labor


1. Gerätewahl (selbstständig. Nutzer sind eingewiesen
und haben Erfahrungswerte durch Kollegen)


2. Login in IconNMR via Arbeitsgruppen-Account


3. Wählen selbst den nächsten freien Slot und laden die 
Probe auf den Autosampler


4. Experimentewahl unter Angabe des Lösungsmittels


5. Bruker NMR Directory durch halbautomatische
Namensvergabe: “AV400-2013-10-23#lfd_nummer-
userkürzel”


• Möglichkeit einer Kommentarzeile


• Zusätzlich Eintragung in ein Gerätebuch
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Beispiel: OC-Service in Frankfurt







Bearbeitung des Messauftrags


1. Vergabe der Messzeit anhand der Reihenfolge auf dem
Autosampler


2. Gemessene Daten werden auf einem zentralens Server 
bereitgestellt (Netzlaufwerk ist für die Institute sichtbar)


3. Datensicherung – der ganze Server über den HRZ-Service


4. Daten werden nicht gelöscht – frühere Jahre nur in Jahres-
Directories zusammengefasst


5. Kostenrechnung mit Hilfe von Iconnmr-Funktion


• Auslesen der Zeitspanne ‘Probe-rein’ bis Probe-raus’


• Summation der Zeitspannen über einen Arbeitskreis ⇒⇒⇒⇒


Rechnung als ein Vielfaches der vereinbarten
Kosteneinheit
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Beispiel: OC-Service in Frankfurt







Externe Nutzer (oder auch komplexe Experimente):


• Ausfüllen eines Probenzettels


• Gerätemanager nimmt die Daten auf (analog wie
Nutzer – nur gesondertes Iconnmr-Account)


• Bereitstellung der Daten gemäß Vereinbarung
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Beispiel: OC-Service in Frankfurt







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


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


- Infrastruktur
Fileserver, Netzwerkzugriff, Temperaturen etc.
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Monitoring NMR-Geräte Parameter 
in Frankfurt
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