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der Gesellschaft Deutscher Chemiker

Liebe Kolleginnen
und Kollegen,

auch in diesem Jahr werden wieder tausen-
de von chemischen Publikationen veroffentlicht
werden, in denen NMR-spektroskopisch gewon-
nene Daten einen wichtigen Beitrag liefern. Lei-
der werden diese Daten in vielen Fallen in einer
Form publiziert, dass sie wissenschaftlich prak-
tisch wertlos sind. Mit diesem Problem wird sich
die IDNMR-Initiative befassen, Uber die Sie auf
S. 2 mehr erfahren.

Eine weitere neue Initiative stellen wir auf
S. 4 vor, die sich der Herausforderung stellen
mochte, der gqNMR als valide Alternative zu den
etablierten analytischen Methoden Anerkennung
zu verschaffen.

Wie vielseitig NMR ist und dass man FIDs auch
auf ganz andere Weise ,,prozessieren® kann, hat
Waldi Bauer als Vollblutmusiker bereits in der
Vergangenheit mehrfach unter Beweis gestellt.
Wir haben ihn eingeladen, seine Werke und sei-
nen YouTube-Kanal auf S. 3 vorzustellen.

Wir freuen uns auBerdem, lhnen in dieser Aus-
gabe ein neues Format fiir die Wirdigung runder
Geburtstage vorstellen zu konnen, bei dem wir
die Jubilare einfach selber zu Wort kommen las-
sen. Wenn Sie Vorschlage habe, wer diesen Fra-
gebogen auch unbedingt ausfiillen sollte, wenden
Sie sich einfach direkt an uns.

Viel Vergniigen und auf ein baldiges Wieder-
sehen auf der Fachgruppentagung in Disseldorf,

Nils Schlorer und Johannes Liermann
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Datenqualitat

Das IDNMR-Projekt

Konzepte zur Verbesserung der
Qualitat publizierter NMR-Daten

Die meisten NMR-Spektrosko-
piker sind mit dem Problem
bestens vertraut: Wahrend die
,Kundschaft* eine immer raschere
Bearbeitung von immer mehr Pro-
ben erwartet, kommt nicht nur die
Analyse und Aufbereitung der Daten fiir Publika-
tionen zu kurz — von einer individuellen Kontrolle
durch Experten gar nicht zu reden — sondern auch
die Ausbildung der Studierenden, die schlieBlich
die Experimente analysieren sollen.

Das Problem: Peaklisten statt
Zuordnungen

Die Ursachen hierfiir liegen zum Teil in der
weitreichenden Automatisierung des NMR-
Messbetriebs, die eine umfassende Analyse auch
von vielen Proben schneller und einfacher denn je
ermoglicht — und zumindest in der Organischen
Chemie den Eindruck erweckt hat, Spektren-
aufnahme und -auswertung seien gleichermaBen
quasi automatisiert und ohne wissenschaftliches
Zutun im Handumdrehen erledigt.

Es sollte aber auch nicht dariiber hinweggese-
hen werden, dass sich viele synthetisch arbeiten-
de Kolleginnen und Kollegen, teilweise wohl auch
durch unzureichende Kenntnis des heutigen Ka-
nons an Standard-NMR-Experimenten und deren
strukturanalytischen Aussagen, in der Regel damit
begnligen, NMR-Spektren als reine ,,Peaklisten®
zu betrachten, die zu weiten Teilen nicht ausrei-
chend analysiert werden. Zweidimensionale Ex-
perimente, die ab einer bestimmten strukturellen
Komplexitat unverzichtbar sind und wenigstens
seit Beginn des Jahrtausends zum Standardreper-
toire fir die Charakterisierung neuer Molekiile
gehoren, werden dabei schlichtweg ignoriert.

Hinzu kommt, dass die heute Ubliche Form der
Publikation von NMR-Daten als Zahlenkolonne
im Manuskript oder Supplement im Wesentlichen
auf einer IUPAC-Empfehlung von 1972 basiert,
wiahrend die zugeordneten NMR-Daten in elek-
tronischer Form, beispielsweise in Datenbanken,
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Initiative Datenqualitat in der NMR-Spektroskopie

wesentllch leichter auffindbar und visualisierbar
waren. Hierfiir gibt es aber bislang keinen etab-
lierten Standard.

In der Summe haben diese Versaumnisse dazu
gefiihrt, dass heute mit Hilfe der NMR-Spektro-
skopie, obwohl sie unbestritten die leistungsfa-
higste Methode fur die Charakterisierung kleiner
Molekiile und ihrer Reaktionsmechanismen ist,
haufig unvollstindige oder fehlerhafte Ergebnis-
se publiziert werden, so auch nicht selten Struk-
turen, die nicht zu den NMR-Daten passen. Es
bedarf nicht viel Phantasie sich vorzustellen, dass
eine weitere Entwicklung in dieser Richtung die
NMR-Spektroskopie von einer wissenschaftli-
chen Disziplin zu einer reinen Anwendermethode
deklassieren diirfte.

Erste Schritte:
Eine DFG-geforderte Initiative

Wie konnte ein Ausweg aus dieser Situation
aussehen? Im Juli dieses Jahres nimmt die von Sei-
ten der Fachgruppe/GDCh (auch finanziell mit ei-
ner Forderung aus dem Sonderfonds fur auBerge-
wohnliche Fachgruppenaktivititen) unterstiitzte
und durch ein DFG-Projekt geférderte Initiative
zur Verbesserung der Datenqualitat in der NMR,
kurz ,,IDNMR, ihre Arbeit auf. Eine Gruppe von
NMR-Spektroskopikern wird hierbei versuchen,
an ausgewahlten deutschen chemischen Fachbe-
reichen und Instituten, exemplarisch die dort ar-
beitenden ,,Synthetiker* fiir die derzeitigen Miss-
stande bei der Zuordnung und Veroffentlichung
von NMR-Daten zu sensibilisieren und um Un-
terstiitzung fiir eine Reform des heute iiblichen
Umgangs mit NMR-Spektren zu werben.

Als erster Ansatz, um eine Auseinandersetzung
mit der Zuordnung von NMR-Daten und damit
eine wissenschaftlichere Herangehensweise an
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den Umgang mit NMR-Spektren zu fordern, wird
ein  Web-basiertes QuickCheck-Tool prasen-
tiert, das eine rasche Uberpriifung von 'H- und
BC-Zuordnungen ermoglicht. Die Anwendung
basiert auf der Datenbank nmrshiftdb und wird
von CSEARCH (CSEARCH Robot Referee) un-
terstiitzt. Die Betreiber der Datenbanken, Ste-
fan Kuhn, Nils Schlorer (nmrshiftdb) und Wolf-
gang Robien (CSEARCH) haben zusammen mit
Johannes Liermann das Projekt organisiert und
ins Leben gerufen.

Das Projekt IDNMR wird nach einer lokalen
Informationsveranstaltung am Department fur
Chemie in Koln (13. Juni) mit einem Workshop
am 28. und 29. September in Koln beginnen,
zu dem interessierte Kolleginnen und Kollegen
herzlich eingeladen sind. Im kommenden Win-
tersemester werden dann an den Universitaten
Bochum, Darmstadt, Gottingen, Heidelberg und
Mainz sowie dem Max-Planck-Institut fur Koh-
lenforschung in Miilheim vor Ort Vortrage und
Workshops zum Thema Datenqualitat und Zu-
ordnung in der NMR stattfinden; im Anschluss
daran sollen dort die Nutzer der NMR-Abtei-
lungen Erfahrungen mit der Uberpriifung von
Zuordnungen durch das QuickCheck-Tool und
dem Aufbau einer lokalen Datenbank sammeln
und Anregungen zur Weiterentwicklung geben.

Ausblick

Die im Verlauf der auf ein Jahr angelegten Initi-
ative gesammelten Erfahrungen sollen schlieBlich
in die im Anschluss geplante Weiterentwicklung
dieses Werkzeugs fiir die Qualitatskontrolle von
NMR-Daten einflieBen, bei der auch weitere Ver-
besserungen an der freien Datenbank nmrshiftdb
wie die Integration zusatzlicher NMR-Parameter
(J, NOE, RDC) und -Experimente (2D) in Angriff
genommen werden sollen. Alle diese MaBnahmen
sollen den Weg bereiten, um als langerfristiges
Ziel ein benutzerfreundliches Evaluierungsproto-
koll fiir den Publikationsprozess von NMR-Daten
zu entwickeln, mit dem Zuordnungen — wie z.B.
in der BioNMR-Datenbank BMRB bereits etab-
liert — vor der Veroffentlichung lberprift und
anschlieBend in einer freien Datenbank hinter-
legt werden konnen.

Weitere Informationen, die im Lauf des Pro-
jekts aktualisiert werden, finden Sie auf der Pro-
jekt-Homepage unter www.nmr.chemie.uni-koeln.
delidnmr.html.

nes
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Kurioses

Neue NMR-Musik
- mit Drums und
Opernsangerin

MR ist als Analytikanwendung zweifellos

eine ernste Sache. Dal3 es aber nicht im-
mer so bieder zugehen muB, wurde, quasi au-
genzwinkernd, bereits vor 20 Jahren gezeigt: es
gibt einen Web-Artikel liber NMR-Musik, also
die ,,miBbrauchliche“ Verwendung eines 500
MHz-)EOL-Spektrometers zur Generierung von
Tonen  (www.chemie.uni-erlangen.de/bauer/music.
html). Darin wird erlautert und horbar gemacht,
wie FIDs klingen und wie man einfache Songs er-
tonen lassen kann, zusammen mit Erklarungen
der ,,Basics*. Vor zwei Jahren wurde nachge-
legt und ein Video gedreht (,NMR meets MU-
SICIANS®), dessen 10-Minuten-Trailer auf der
Homepage des Autors (www.chemie.uni-erlangen.
de/bauer/Bauer.html) und auf YouTube abrufbar
ist (Keywords ,,Waldi Bauer*). In diesem Video
werden neue, mit dem 'H-NMR-Signal von Ace-
ton kreierte Songs prasentiert. Diese sind nun
auch, neben komplexen Akkorden, mit Bal3 und

Schlagzeug ,,ange- -
reichert”. Nachdem iyt
der Autor selbst

Drummer ist, darf
naturlich auch ein /4/’
»Schlagzeugsolo* /.." (B, N
nicht fehlen. ‘

Die neueste ,,Schopfung ist die Kombination
der NMR-Musik mit einer klassischen Opern-
sangerin. Im Rahmen eines Festsymposiums zu
Ehren des 2014 verstorbenen Prof. Paul von Ra-
gué Schleyer, das kiirzlich in Erlangen stattfand,
prasentiert Sopranistin Regina Klepper in einer
Welturauffiihrung mit Hilfe der ,,'H-NMR-Ace-
ton-Tone* die Songs ,,Ave Maria* (J. S. Bach) und
,Hallelujah® (L. Cohen). Auch diese Video-Clips
gibt es auf YouTube (,,Waldi Bauer*). Die DVDs
der Vortrage uber NMR-Musik (2014 und 2016)
konnen auf Anfrage beim Autor bestellt wer-
den, in HD-Qualitat und zum Selbstkostenpreis.
Neue akustische ,,NMR-Kuriosa* sind in Arbeit...

Walter Bauer (Erlangen)
walter.bauer@fau.de
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Tagungen

gNMR-Meeting in Koln

n den letzten Jahren hat sich die quantitative

NMR-Spektroskopie quasi zu einer eigenstan-
digen Disziplin entwickelt. Die Methodik selbst
hat Einzug in das Europaische Arzneibuch (Phar-
macopoea Europaea, Ph. Eur) und das Ameri-
kanische Arzneibuch (U.S. Pharmacopeia, USP)
gehalten. Besonders im Bereich der pharmazeu-
tischen Analytik sind besondere Anforderungen
nach Richtlinien fir ,,gute Arbeitspraxis” (GxP)
Compliance einzuhalten. Neben System Suitabili-
ty Tests, Geratequalifizierungen wie Design Qua-
lification (DQ), Installation Qualification (1Q),
Operation Qualification (OQ) und Performance
Qualification (PQ) sowie Ringversuchen stehen
besonders die Fragen nach einer adiaquaten Me-
thodenvalidierung im Raum. Im letzteren Falle
gehen die Meinungen stark auseinander, im opti-
malen Falle ist die qNMR als Primarmethode als
valide anzusehen (ahnlich einer Waage), andere
Bestrebungen gehen dahin, gqNMR Validierungen
an die bestehenden sehr umfangreichen chroma-
tographischen Vorgaben, z. B. nach International
Conference on Harmonisation (ICH) anzulehnen.
Auch das Thema Datensicherheit und Rohdaten-
ablage spielen eine besondere Rolle. Zurzeit gibt
es vereinzelt Diskussionsgruppen u.a. auf europa-
ischer Ebene oder in den USA als Teil des PANIC
Meetings, eine konzertierte Handlung ist aber
nicht in Sicht. Die Konzentrierung aller gNMR-
Gruppen ist das Zukunftsziel.

Um dieser Tendenz Rechnung zu tragen, wur-
de am 10. Juni 2016 ein eintagiges qNMR Mee-
ting in Koln einberufen. Mit 37 nationalen und
internationalen Teilnehmern von Behorden, aus
Industrie und Universitaten kann die Tagung als
voller Erfolg gesehen werden. Das breit aufge-
stellte Programm (Link am Ende des Artikels)
umfasste neben der Prasentation des aktuellen
Standes der qNMR, auch den wissenschaftlichen
Austausch tber 1SOI17025, Validierung, Ringtest,
Quantifizierungsmoglichkeiten und statistische
Methoden. Hierbei wurde entschieden, dass nicht
die Grindung einer neuen gqNMR Gruppe, son-

Die Teilnehmer des ersten gNMR Meetings in Koln

dern die verstarkte Zusammenarbeit aller gNMR
Gruppen auf internationaler Ebene erfolgen soll.
Im Rahmen dessen soll eine offentliche Diskussi-
onsplattform erschaffen werden, um den Know-
how-Transfer zu unterstitzen und die Kooperati-
on zur Harmonisierung zu verbessern.

Der erste Schritt ist hierbei die Erstellung ei-
nes qNMR-Handbuchs, um spezifische Begriffe
zu definieren, das Verstandnis der qNMR in der
Industrie und bei Behorden zu vertiefen und das
Vertrauen in diese Technik zu steigern. Zur Er-
stellung des Handbuches sind alle NMR-Experten
herzlichst eingeladen, ihr Expertengebiet in Form
eines Kapitels darzustellen. Bei Interesse melden
Sie sich bitte bei info@spectralservice.de mit dem
Betreff ,,gqNMR Handbuch*.

Dass das Thema ,,gqNMR* eine groBe Bedeu-
tung in der Analytik darstellt, beweisen die zahl-
reichen Meetings und Konferenzen. Die nachsten
gNMR Meetings werden im Oktober 2016 in
Washington unter der Leitung der U.S. Pharma-
copeia, im Februar 2017 als PANIC Meeting in
South Carolina und im Friihjahr 2017 als Fortset-
zung des JNMR Meetings bei der Bundesanstalt
fir Materialforschung und -prifung (BAM) in Ber-
lin stattfinden.

Weitere Informationen sowie die Prasentati-
onen konnen unter www.spectralservice.delindex.
php/gnmrmeeting.html eingesehen werden.

Elina Zailer (Spectral Services, Kéln)
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Nachgefragt

Zum 85.
Geburtstag von
Gisbert Grof3mann

Wie und wann sind Sie
zur NMR gekommen?

Uber Umwege.
Nach Diplom und
Promotion an der
Leningrader Univer-
sitat bin ich mehre-
re Jahre an der TU
Dresden  Assistent
auf dem Gebiet der
Radiochemie gewe-
sen. Nach Auflosung der Fakultit Kerntechnik,
wurde ich Oberassistent in der Anorganischen
Chemie. In der zweiten Halfte der 60iger Jahre
nahm ich an mehreren Weiterbildungsveranstal-
tungen teil, die vom Arbeitskreis ,,Hochfrequenz-
spektroskopie® der Physikalischen Gesellschaft
der DDR angeboten und von Physikern der Uni-
versitaten Leipzig und Jena durchgefiihrt wurden.
Entsprechend meiner anorganischen Spezialisie-
rung in Leningrad auf dem Gebiet der Magneto-
chemie an Oxiden einiger Ubergangsmetalle, in-
teressierte mich zunachst die EPR mehr als die
NMR. Als dem Leiter der Anorganischen Chemie
in Dresden, Prof. Hans-Albert Lehmann, 1970
ein Festkorper-Breitlinien-Kernresonanzspektro-
meter aus den Werkstatten der Akademie der
Wissenschaften angeboten wurde und er mir
vorschlug, dieses mit einer kleinen Arbeitsgruppe
,Magnetische Kernresonanz® im Forschungskol-
lektiv ,,Phosphorchemie” zu libernehmen, war
die weitere Entwicklung vorgegeben.

Breitlinienuntersuchungen wurden an anorga-
nischen Phosphoramiden begonnen, jedoch nach
zwei Jahren abgebrochen, weil sich dipolare Nah-
und Fernwechselwirkungen so stark Uberlappen,
dass eine Trennung der Effekte nicht gelang. Da
zu dieser Zeit kein hochauflosendes Multikern-
NMR-Spektrometer zur Verfligung stand, wurde
das Breitlinienspektrometer zum Studium solcher
Effekte in Flussigkeiten und Losungen benutzt,
die mit groBen Anderungen der chemischen
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Verschiebung einhergehen. Einen Tag im Monat
konnte mein Mitarbeiter Dr. Berthold Thomas
im NMR-Labor von Dr. Zschunke in Halle am 60
MHz-Spektrometer von Varian messen.

Haben Sie ein Lieblingsspektrometer?

Das Lieblingsspektrometer war bis zur Wende
immer das mithsam erkampfte Gerat. Das Breit-
linienspektrometer zu lieben war nicht einfach,
musste man doch jeden Morgen das NMR-Signal
aufs Neue suchen. AuBerdem wusste man, dass
es fiir unsere Zwecke in der Welt weitaus geeig-
netere Gerite gab. Gemeinsam mit Dr. Dieter
Scheller, der im Institut fiir Physikalische Chemie
in Dresden am Eigenbau eines NMR-Spektro-
meters mitgewirkt hatte, ist es schlieBlich 1976
gelungen, ein Bruker-Spektrometer WH 90/DS
zu erhalten, das vorwiegend fir “C, 'H und 3'P
genutzt wurde, aber gelegentlich auch fur weite-
re Kerne. So hat z. B. Dr. Berthold Thomas mit
’N- und 3'P-Messungen an Cyclophosphazenen
die Grundlage fiir seine Habilarbeit gelegt.

Dieses Spektrometer stand meiner erweiter-
ten Arbeitsgruppe ,,NMR-Spektroskopie* fur die
Aufnahme von Spektren fur alle Arbeitsgruppen
der Chemie und anderer Fakultiten der TU so-
wie anderer Dresdner wissenschaftlicher Insti-
tute und einiger Betriebe der chemischen und
pharmazeutischen Industrie in der Umgebung
und natirlich fir unsere eigenen Untersuchungen
zur Verfugung. Dank der Akkumulationstechnik
wurde es rund um die Uhr und lber die Wochen-
enden betrieben.

Das WH 90 war mein Lieblingsspektrometer
bis wir schlieBlich Anfang 1988 ein Bruker-Gerat
MSL 300 fiir Flissigkeiten und Festkorper in Be-
trieb nehmen konnten. Damit konnten viele wei-
tere Moglichkeiten der NMR genutzt werden,
viele neue Pulsprogramme, die Aufnahme von
2D-Spektren und die schnelle Probenrotation fiir
die Aufnahme von hochaufgelosten Festkorper-
spektren waren moglich geworden. Naturlich gab
es auch damals wie bei allen komplizierten Gera-
ten Ausfille und notwendige Reparaturen. In den
meisten Fallen konnte Dr. Scheller die Ursache
finden und die Fehler beseitigen. In besonderen
Fallen hat uns Bruker durch kostenlose Lieferung
von Ersatzteilen unterstiitzt.

Haben Sie ein Lieblingsexperiment?

Am WH 90 war das die Suche von "*C-Satelli-
ten in 'H-entkoppelten 3'P-Spektren von symme-



MARS 02016

trischen Diphosphosphonaten, um die P-P-Kopp-
lungskonstanten durch Analyse des AA-Teils
eines AA’X-Spin-Systems zu erhalten.

Am MSL 300 war das die Aufnahme polykristal-
liner phosphororganischer Verbindungen mittels
3IP{'H} CP-MAS-Technik, um durch Analyse der
Seitenbandintensitaten die Hauptachsenwerte
des Tensors der chemischen Verschiebung zu er-
halten und schlieBlich durch Umrechnung in ab-
solute Abschirmung die Hauptachsenwerte der
3'P-kernmagnetischen Abschirmung zu ermitteln.
Da aber die Lage der Hauptachsen des Tensors
im Mokekiilkoordinatensystem aus diesen Expe-
rimenten nicht ermittelbar ist, habe ich Kontakte
zu theoretischen Chemikern gesucht, die Pro-
gramme zur Berechnung der Abschirmung entwi-
ckelt haben. Nach der politischen Wende konnte
Dr. Fleischer bei Prof. Kutzelnigg in Bochum ers-
te Berechnungen fiir uns durchfiihren, und meine
Mitarbeiterin Dr. Kerstin Kriuger konnte Erfah-
rungen mit dem |IGLO-Programm sammeln und
flr unsere Zwecke nutzen.

Nachdem Dr. Radeglia in Berlin einen Artikel
uber die graphische Darstellung des Tensors ver-
offentlicht hatte, waren solche Darstellungen,
von ihm als ,,Ovaloide® bezeichnet, zu meinem
Hobby geworden.

Was war das spannendste NMR-Experiment fiir Sie?

Aus Mitteln eines DFG-Projektes konnte ich
bei Bruker einen speziellen Goniometer-Proben-
kopf zur Messung von 3'P{'H}-Spektren an Ein-
kristallen bauen lassen. Von Prof. Michalski aus
Lodz hatte ich einige genligend groBe Einkristalle
einer Phosphorverbindung erhalten. Nun bestand
die Moglichkeit, die Lage des *'P-Tensors dieser
Verbindung experimentell zu bestimmen. In Zu-
sammenarbeit mit Dr. Zahn vom Physikalischen
Institut der TU Dresden wurde die Kristallstruk-
tur ermittelt und der Kristall im Kristallhalter
fixiert. Fir Dr. Scheller und mich kam nun der
spannendste Moment, ob und wie dieser neue
Probenkopf funktioniert. Als nach wenigen Scans
ein schoner FID sichtbar wurde, waren wir er-
leichtert und noch mehr, nachdem die elektro-
mechanisch kontrollierte Drehung des Kristalls
senkrecht zur Richtung des Magnetfeldes funktio-
nierte und so schlieBlich nach summarischer Dre-
hung um 180° die erste Kurve der chemischen
Verschiebung um eine der drei Achsen des Kris-
talls entstanden war!

Was macht fiir Sie einen typischen NMR/ESR-Spekt-
roskopiker aus?

Aus dem Rauschen des Spektrums noch einige
richtige Signale zu finden. Aber wichtiger ist viel-
leicht, die Bereitschaft zur Zusammenarbeit mit
klassischen Chemikern zu pflegen.

In der NMR gibt es kaum noch Universalgenies, die
das ganze Feld in seinen mittlerweile zahlreichen
Facetten durchdringen. Welche Bereiche der NMR
wiirden Sie heutigen Studenten besonders ans Herz
legen?

Die zur Strukturaufklarung organischer Ver-
bindungen und biologischer Objekte notigen 2D-
und 3D-Techniken.

Was ist in lhren Augen die wichtigste Errungenschaft
auf dem Gebiet der NMR in den letzten zehn Jahren?

Die Automatisierung des Shimmens, der Auf-
nahme, der Spektrenverarbeitung und des Pro-
benwechsels, sowie der Ubergang zur elektroni-
schen Digitaltechnik scheinen mir enorm wichtige
Errungenschaften zu sein, obwohl das alles schon
mehr als zehn Jahre zuriick liegt.

Zum Schluss: Zeichnen Sie bitte einen FID fiir uns!

Diesen Wunsch kann ich lhnen ohne technische
Hilfsmittel, zur Zeit im Urlaub bei Studienfreun-
den in St. Petersburg befindlich, nicht erfiillen.
Die Feinmotorik der Hande ist nicht mehr wie in
jungen Jahren.

Ihre Kurzbiographie in zwei Sdtzen?

Diplom 1956 bei Doz. Dr. Arija, Leningrader
Universitat, Promotion 1959 nach einem Jahr
in Dresden ebenfalls in Leningrad, 1956-57 und
1959-62 Assistent an der Fakultat Kerntechnik
der TH Dresden, 1962-69 Oberassistent in der
Anorganischen Chemie der TU Dresden, 1969
Habilitation an der TU Dresden, 1969-81 Dozent
fir Allgemeine Chemie TUD, 1981-92 AuBeror-
dentlicher Professor im W/issenschaftsbereich
Struktur- und Radiochemie, spater Institut flr
Analytische Chemie, nach der Wende hat Prof.
Gerhard Hagele aus Diisseldorf Verbindung mit
mir aufgenommen und mich aktiv in vielen Fragen
unterstiitzt, er hat mir geholfen, mich unter den
neuen Bedingungen zurecht zu finden, durch sei-
ne Vermittlung konnte ich an vielen Universitaten
und in einigen chemischen GroBbetrieben West-
deutschlands Vortrage halten, schlieBlich haben
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Nachgefragt

Zum 70.
Geburtstag von
Klaus Albert

Wie und wann sind
Sie zur NMR gekom-
men?

Teilnahme an ei-
nem Experimental-
Kurs zur Bedienung
des NMR-Gerites
Varian A 60 un-
ter Anleitung von
Herrn Prof. Dr.
Harald Suhr im Jah-
re 1971.

Was war das spannendste NMR-Experiment fiir Sie?

Durchfiihrung von CIDNP-Messungen.

Haben Sie ein Lieblingsexperiment?

Durchfithrung von Durchfluss-NMR-Messun-
gen.

Haben Sie ein Lieblingsspektrometer?

Nein. Fir Hochauflosungs-, Bildgebungs-, Fest-
korper- und Suspensions-NMR-Untersuchungen
habe ich verschiedene Hochauflosungs- und Fest-
korper-NMR-Spektrometer der Firma Bruker
benutzt.

Fortsetzung von S. 6

wir gemeinsam im April 1991 einen Workshop
,,NMR-Spektroskopie an Phosphorverbindungen®
mit Teilnehmern aus beiden Teilen Deutschlands
organisiert, 1993 Neuberufung auf C4-Professur
TUD, 1996 Emeritierung, 2012 letzte wissen-
schaftliche Publikation.

Gisbert GroBmann (Dresden) wurde am 24. Februar

dieses Jahres 85 Jahre alt. Wir gratulieren sehr herz-
lich!

MARS 02016

Was macht fiir Sie einen typischen NMR/ESR-Spekt-
roskopiker aus?

Die Liebe zur Interpretation komplexer Spek-
tren.

In der NMR gibt es kaum noch Universalgenies, die
das ganze Feld in seinen mittlerweile zahlreichen
Facetten durchdringen. Welche Bereiche der NMR
wiirden Sie heutigen Studenten besonders ans Herz
legen?

Die Interpretation von hochauflésenden NMR-
Spektren mit Hilfe der 'H- und *C-NMR-Spekt-
roskopie.

Was ist in lhren Augen die wichtigste Errungenschaft
auf dem Gebiet der NMR in den letzten zehn Jahren?

Die Entwicklung von Probenkopfen (z. B. von
Solenoid-Messkopfen) zur Detektion kleinster
Substanzmengen.

Zum Schluss: Zeichnen Sie bitte einen FID fiir uns!

\
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lhre Kurzbiographie in zwei Satzen?

Chemiestudium an der Universitat Stuttgart
und der Eberhard-Karls-Universitat Tubingen.
Von 1996 bis 2011 Leitung der NMR- und ESR-
Abteilung des Institutes fiir Organische Chemie
der Eberhard-Karls-Universitat Tubingen.

Klaus Albert (Tiibingen) wurde am 27. Mdrz dieses
Jahres 70 Jahre alt. Wir gratulieren sehr herzlich!
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Nachgefragt

Zum 70.
Geburtstag von
Ludger Ernst

Wie und wann sind
Sie zur NMR gekom-
men?

Das war in mei-
nem 3. Studiense-
mester  (Sommer
1966) in der OC-
Grundvorlesung
von Professor Ger-
hard Quinkert. Ich
war stark davon
beeindruckt, was
die Molekiile durch die Spektren iiber ihre Struk-
tur verraten.

Was war das spannendste NMR-Experiment fiir Sie?

Das eindimensionale '""F-Experiment (mit 'H-
Entkopplung) an einem symmetrischen Difluorcy-
clophan, durch das meine damalige Mitarbeiterin
aus den '*C-Satelliten eine Uberraschend grofBe
F,F-Kopplung durch den Raum nachgewiesen hat.
Und spannend waren auch meine ersten 2D-
Spektren Anfang der 1980er Jahre.

Haben Sie ein Lieblingsexperiment?

Nein. Das liebste Experiment ist jeweils dasje-
nige, welches hilft, die anstehende Frage zu be-
antworten. Meistens ist dazu die Kombination
mehrerer Experimente notig. Bei der Strukturer-
mittlung sind das naturgemaB Korrelationsexpe-
rimente.

Haben Sie ein Lieblingsspektrometer?

Ich kann natiirlich nur unter den ,,eigenen* aus-
wiahlen. Das ist eindeutig das 600er mit Kryokopf.
Braucht man mehr, wenn man keine Proteine und
keine Polynucleotide untersucht?

Was macht fiir Sie einen typischen NMR/ESR-Spekt-
roskopiker aus?

Ich modifiziere Ihre Frage ein bisschen: ,Was
sollte einen typischen NMR/ESR-Spektroskopi-
ker ausmachen?* Er sollte dieselben Eigenschaf-
ten besitzen, die ich von einem typischen Che-
miker erwarte, d. h. er plant seine Experimente
grundlich, fiihrt sie sorgfaltig und reproduzierbar
durch und lasst auch bei der Auswertung (Ana-
lyse, Zuordnung, Interpretation) und Dokumen-
tation auBerste Sorgfalt walten. Da mangelt es
leider oft, selbst in (vermeintlich) renommierten
Zeitschriften.

In der NMR gibt es kaum noch Universalgenies, die
das ganze Feld in seinen mittlerweile zahlreichen
Facetten durchdringen. Welche Bereiche der NMR
wiirden Sie heutigen Studenten besonders ans Herz
legen?

Die Grundlagen der Methode und einen Quer-
schnitt durch die Anwendungen. Spezialisieren
innerhalb der NMR konnen sie sich spater noch.

Was ist in lhren Augen die wichtigste Errungenschaft
auf dem Gebiet der NMR in den letzten zehn Jahren?

Vielleicht die Einfiihrung des Non-uniform Sam-
pling (NUS) in die NMR oder die Single-scan nD
NMR (L. Frydman).

Zum Schluss: Zeichnen Sie bitte einen FID fiir uns!

/
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lhre Kurzbiographie in zwei Sdtzen?

Im Alter von 20 Jahren wurde ich mit dem
NMR-Virus infiziert. Obwohl ich inzwischen die
70 erreicht habe, war bislang keine Therapie er-
folgreich.

Ludger Ernst (Braunschweig) wurde am 4. April dieses
Jahres 70 Jahre alt. Wir gratulieren sehr herzlich!
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Nachgefragt

Zum 75.
Geburtstag von
Frank H. Kohler

¢ Wie und wann sind
Sie zur NMR gekom-
men?

Zur NMR bin ich
wahrend der Pro-
motion gekommen.
Es ging um eine
praparative Arbeit,
@ Wahrend der sich in

| der aktuellen Litera-
tur fir mich als Me-
tallorganiker neue,
vielversprechende Einblicke in Molekiilstrukturen
auftaten, z. B. Hetero-, insbesondere Metallker-
ne, deren Kopplungen zu konventionellen Kernen,
Molekildynamik, chemische Gleichgewichte...

Was war das spannendste NMR-Experiment fiir Sie?

Besonders spannend war anfangs der 1970er
Jahre, ob sehr breite, weit verschobene *C-NMR-
Signale ohne Isotopenanreicherung detektierbar
sind. Das war von Verbindungen mit ungepaarten
Elektronen (extremes Beispiel: Nickelocen) zu
erwarten, erwies sich aber stets als harter Kampf
mit Storungen der Basislinie und der Signalanre-
gung in einem groBen spektralen Fenster. Solche
Probleme bestanden bis vor kurzem.'

Haben Sie ein Lieblingsexperiment?

Nein.

Haben Sie ein Lieblingsspektrometer?

Nein.

Was macht fiir Sie einen typischen NMR/ESR-Spekt-
roskopiker aus?

Typisch fur einen NMR/EPR-Spektroskopiker
scheint mir zu sein, dass er sich nicht nur damit
befasst, was im Lehrbuch fir Instrumentelle Ana-

I Inorg. Chem. 2013, 52, 12634-12644, DOI: 10.1021/ic401830f

lytik steht, sondern dass er Geratefehler auch
mal selbst sucht und behebt. So jemand modifi-
ziert sein Gerat sogar gelegentlich. Typischerwei-
se ist er auf gute Kontakte nicht nur zu anderen
bastelnden Spektroskopikern angewiesen, son-
dern besonders zu vermeintlichen Laien aus der
Synthetik, um listige Experimente zu ersinnen.

In der NMR gibt es kaum noch Universalgenies, die
das ganze Feld in seinen mittlerweile zahlreichen
Facetten durchdringen. Welche Bereiche der NMR
wiirden Sie heutigen Studenten besonders ans Herz
legen?

Wenn der universale Anspruch schon so
schwer in die Praxis umzusetzen ist, dann kann
sich der heutige NMR/EPR-interessierte Student
fur eigenes wissenschaftliches Arbeiten immerhin
in Grenzbereichen tummeln: Biophysik, Chemie
der Materialien, heterogene Katalyse...

Was ist in lhren Augen die wichtigste Errungenschaft
auf dem Gebiet der NMR in den letzten zehn Jahren?

Bahnbrechend — vor allem was die Breite der
gebrochenen Bahn betrifft — war wohl die enor-
me Steigerung der Empfindlichkeit der NMR-Me-
thode besonders durch DNP und Cryo-Proben-
kopfe.

Zum Schluss: Zeichnen Sie bitte einen FID fiir uns!

M

lhre Kurzbiographie in zwei Sdtzen?

Als geblirtiger Thiringer, schulisch in Schles-
wig-Holstein gepragt, wahrend des Chemiestudi-
ums von Miinchen beeindruckt und als Postdoc
an der Ecole Normale Supérieure in Paris statio-
niert, war meine Devise: eine gute Portion Delo-
kalisierung ist spannend. Zwischenzeitlich wurde
es mit der Habilitation und der Professur an der
TU Miunchen statischer, bis durch Gastprofes-
suren in Paris, StraBburg und Osaka wieder die
Ferne lockte.

Frank H. Kéhler (Miinchen) wurde am 27. Mai dieses
Jahres 75 Jahre alt. Wir gratulieren sehr herzlich!


http://dx.doi.org/10.1021/ic401830f

