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Mitteilungsblatt der Fachgruppe Magnetische Resonanzspektroskopie

der Gesellschaft Deutscher Chemiker

Liebe Kolleginnen
und Kollegen,

am Ende eines wirklich einzigartigen und un-
vergesslichen Jahres wollen wir uns doch noch
einmal mit einem regularen MARS bei lhnen, den
Mitgliedern der Fachgruppe, melden.

Zum einen, weil durch die Pandemie einige
Dinge fast in Vergessenheit geraten waren — dies
sind beispielsweise die Ernst-Preise und der ers-
te Albert-Overhauser-Preis vom letzten Jahr, fur
die wir hier noch die Berichterstattung nachzu-
holen haben.

Auch dieses Jahr hat eine ganze Reihe bekann-
ter Personlichkeiten aus der Magnetresonanz
einen runden Geburtstag gefeiert. Einige davon
melden sich hier zu Wort.

Inzwischen wurde auch die Férderung fir das
NFDI4Chem-Konsortium bewilligt, das im Ok-
tober seine Arbeit aufgenommen hat, mit dem
Ziel, eine durchgehende Digitalisierung von For-
schungsdaten (auch aus der Magnetresonanz) zu
erreichen — das in einem Jahr, das eindrucksvoll
gezeigt hat, wie schnell und umfassend viele Din-
ge digitalisiert werden konnen, wenn die Not-
wendigkeit dazu besteht. Dies lasst uns, trotz
der Schwierigkeiten und Krisen in Verbindung
mit dem Corona-Virus, optimistisch in die Zu-
kunft blicken.

In diesem Sinne wiinschen wir lhnen gesegne-
te, ruhige und gesunde Weihnachtsfeiertage und
ein gutes neues Jahr!

Johannes Liermann und Nils Schlorer
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Aus der Fachgruppe

Ernst-Preise 2019

Am 28. August 2019 hat die Fachgruppe drei
junge Wissenschaftler/innen in Berlin mit dem
Ernst-Preis 2019 ausgezeichnet.

B Victoria Aladin

Goethe-Universitat Frankfurt

Complex Formation of the
Tetracycline-Binding Aptamer
Investigated by Specific Cross-
Relaxation under DNP

Angew. Chem. Int. Ed.
2019, 58, 4863—-4868

Die Kombination aus MAS und
DNP ist sehr nutzlich, um kom-
plexe biologische Systeme wie Membranen oder sogar
ganze Zellen zu untersuchen, kann aber dariiber hinaus
auch zu bemerkenswerten Spindynamiken fiihren. In
dieser Arbeit nutzt Victoria Aladin unter der Betreuung
von Bjorn Corzilius eine neue Methode der spezifischen
Kreuz-Relaxation unter DNP-Bedingungen (SCREAM-
DNP), um selektiv den Komplex aus einem RNA-Apta-
mer und einem Liganden spektral zu isolieren und dar-
an umfangreiche Bindungsstudien durchzufiihren.

B Daniel Friedrich (geb. Stoppler)
FMP Berlin

Insight into small molecule binding
to the neonatal Fc receptor by
X-ray crystallography and 100
kHz magic-angle-spinning NMR

PLOS Biology 2018, 16, e2006192

Der neonatale  Fc-Rezeptor
(FcRn) ist ein wichtiges Target
fir die Therapie von Autoim-
mun-Erkrankungen, daher sind
Informationen iiber die Bindung von Inhibitor-Liganden
dieses Rezeptors ein wichtiger Ausgangspunkt fiir die
Wirkstoff-Forschung in diesem Bereich. Daniel Fried-
rich unter Betreuung von Hartmut Oschkinat und die
Ko-Autoren kombinieren in dieser Arbeit Ultrafast-
MAS mit Rontgen-Kristallographie und und weiteren
biophysikalischen Methoden, um den Bindungsort eines
kleinen Molekiils an den Rezeptor zu charakterisieren.

B Balint Koczor
TU Minchen

Time evolution of coupled spin systems in a
generalized Wigner representation

Ann. Phys. 2019, 408, 1-50

Die zeitabhangige Entwicklung
eines Spinsystems wird in der
Quantenmechanik normalerwei-
se auf abstrakte Weise mit dem
Dichte-Operator-Formalismus
und — davon abgeleitet — mit
Produktoperatoren beschrieben.
Eine anschaulichere Darstel-
lung von Quantensystemen als
Phasenraum liefert der Wigner-
Weyl-Formalismus, der bislang aber nur fiir ungekop-
pelte Spins formuliert worden war. Balint Koczor hat
unter der Betreung von Steffen Glaser in seiner umfang-
reichen Arbeit die Wigner-Darstellung auf gekoppelte
Spins erweitert und damit einen wichtigen Beitrag fiir
die Visualisierung gekoppelter Spinsysteme geleistet.

Aus der Fachgruppe

Albert-Overhau-
ser-Preis 2019

Im Jahr 2019 hat die Fachgruppe zum ersten Mal
den neuen Albert-Overhauser-Preis fiir Postdok-
torand/innen ausgelobt. Wir freuen uns sehr, dass
am 28. August 2019 der erste Preistrager seinen
Preis erhalten hat.

B Tomas Orlando
MPIBPC Gottingen

Dynamic Nuclear Polarization of *C Nuclei in
the Liquid State over a 10 Tesla Field Range

Angew. Chem. Int. Ed. 2019, 58, 1402—-1406

Seit Jahren ist DNP eine erfolgreiche Methode, um die
geringe intrinsische Empfindlichkeit der NMR zu ver-
bessern. Wahrend DNP im Be-
reich der Festkorper-NMR langst
etabliert ist, bereitet die Hyper-
polarisation in Losung aufgrund
der komplexen Mechanismen
noch vielfiltige Probleme und ist
insbesondere bei hohen Feldern
technisch nicht trivial. In der von
Marina Bennati betreuten Arbeit
zeigt Tomas Orlando zum ersten
Mal, dass eine I3C-Signalverstar-
kung von bis zum 600fachen auch bei hohen Feldern bis
9.4T moglich ist. Damit ist diese Publikation eine wich-
tige Vorarbeit fir mogliche DNP-Anwendungen in der
Hochfeld-Flussigkeits-NMR.
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Auszeichnungen
Ehrenmitglied-
schaft fiir
Tony Keller

-

Die Fachgruppe Magnetische Resonanzspek-
troskopie in der GDCh hat am 8. September
2020 Tony Keller die Ehrenmitgliedschaft der
Fachgruppe verliehen, ,,in Wiirdigung seiner mehr
als 50-jdhrigen Pionierarbeit bei Bruker auf dem
Gebiet der kernmagnetischen Resonanz, die gerade
Entdecktes zum Segen der Wissenschaft in kommer-
zielle Produkte verwandelte — von der Rauschent-
kopplung iiber die Puls-Fourier-Spektroskopie bis zu
supraleitenden Magneten, voll digitalisierten Spektro-
metern, Cryo-Kdpfen und Haéchstfeldspektrometern.

Die Friichte seiner Arbeit haben die Fachgruppe
Magnetische Resonanzspektroskopie iiber Jahrzehn-
te befliigelt, viele wissenschdftliche Erkenntnisse er-
méglicht und zur herausragenden Stellung der ma-
gnetischen Resonanz in Deutschland entscheidend
beigetragen.” (Urkundentext)

Tony Keller war viele Jahrzehnte Vorstands-
vorsitzender der Bruker BioSpin AG und ist wie
kaum eine zweite Personlichkeit mit der Ge-
schichte von Bruker und der technischen Ent-
wicklung der FT-NMR-Spektroskopie verbun-
den.

Durch die Corona-Pandemie konnte diese Ver-
leihung leider nicht in einer festlichen Form im
Rahmen der Fachgruppentagung vorgenommen
werden. Die Auszeichnung wurde daher vom
stellvertretenden Vorsitzenden Christian Grie-
singer in Tony Kellers Wohnort libergeben. Wir
gratulieren sehr herzlich!

MARS 012020

Nachgefragt

Zum 80. Geburts-
tag von Horst
Kessler

Wie und wann sind
Sie zur NMR (ESR)
gekommen?

Als Diplomand
im  Arbeitskreis
von Eugen Miuller
(Organische Che-
mie in Tibingen)
untersuchte ich die
Reaktion von Fu-
ran und Thiophen
mit Diazomethan
unter Kupfersalz-Katalyse. Das entstehende cy-
clopropanierte Homologisierungsprodukt war
eindeutig durch NMR-Spektroskopie (damals
bei 56,4 MHz) zu charakterisieren. Etwas spa-
ter nahm ich fiir den ganzen groBen Arbeitskreis
von Eugen Miiller die NMR-Spektren auf. Was
mich dort fand und was mich besonders faszi-
nierte, waren die temperaturabhangigen Koales-
zenzphanomene.

Was war das spannendste NMR(ESR)-Experiment
fiir Sie?

Das ist schwer zu sagen, denn die Entwicklung
ging rasant voran. Mich interessierten immer die
Neuentwicklungen, weil sich mit ihnen neue An-
wendungsmoglichkeiten ergaben. Anfangs war es
die innermolekulare Beweglichkeit, dann waren
es die Konformationsbestimmungen — vor allen
von Peptiden und dann von Proteinen - und spa-
ter die Korrelationen der Struktur und Beweg-
lichkeit mit der biologischen Aktivitat zum De-
sign von Wirkstoffen.

Haben Sie ein Lieblingsexperiment?

Nein.

Haben Sie ein Lieblingsspektrometer?

Ja, ein NMR-Spektrometer.



MARS 012020

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

Den typischen NMR-Spektroskopiker gibt es
nicht. Ein guter NMR-Spektroskopiker ist ein
Wissenschaftler, der ohne Vorurteile seine Expe-
rimente durchfiihrt, interpretiert und diskutiert,
auch wenn sie seinen Erwartungen nicht entspre-
chen.

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?

Das hangt von den Fahigkeiten und Interessen
ab. Man sollte das wahlen, wo man am ehesten
etwas beitragen kann, sei es in der Theorie, in der
Entwicklung von physikalischen Techniken oder
Anwendungen auf herausfordernde und spannen-
de Probleme. Ich denke, dass heute besonders
die komplexen Probleme in der Biochemie und
Medizin herausfordernde Ziele sind. Auch wenn
das im Zeitalter der ,,Neuentdeckung* der Elekt-
ronenmikroskopie vielfach iibersehen wird, kann
die NMR-Spektroskopie wichtige Beitrage liefern,
weil man mit ihr Molekiile in Losung unter Bedin-
gungen studieren kann, die der Natur recht nahe
kommen. Vor allem der Einfluss der auBeren Be-
dingungen (pH, Salzkonzentration, Temperatur,
Zusatz von anderen bindenden Molekiilen, Lo-
sungsmittel ...) hilft oft zum Verstehen der biolo-
gischen Mechanismen.

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

Auf dem Gebiet der hochauflosenden NMR-
Spektroskopie sehe ich keine bahnbrechenden
neuen Techniken. In der Festkorper NMR konnte
man evt. Die Ultrafast MAS nennen.

Zum Schluss: Zeichnen Sie bitte einen FID fiir uns!
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Ihre Kurzbiographie in zwei Sdtzen?

Nach meinem Studium in Leipzig und Tubingen
war ich 18 Jahre Lehrstuhlinhaber an der Goethe-
Universitat in Frankfurt und bin seit 1989 an der
TU Minchen. Nach meiner Emeritierung durfte
ich als Carl von Linde Professor am Institute for
Advanced Study der TUM noch uber ein Jahr-
zehnt weiterarbeiten.

Horst Kessler (Miinchen/Garching) wurde am 5. April
80 Jahre alt. Wir gratulieren sehr herzlich!



Nachgefragt

Zum 85. Geburts-
tag von Harald
Gilinther

Wie und wann sind
Sie zur NMR gekom-
men?

Durch meinen
Postdoc-Aufent-
halt 1961-63 am
Mellon-Institut in
Pittsburgh, Pa., im
Arbeitskreis  von
Aksel A. Bothner-
By (AA'BB").'

Was war das spannendste NMR-Experiment fiir Sie?

Das 'H-Tieftemperaturspektrum des Benzolo-
xid-Oxepin Gleichgewichts, aufgenommen 1965
mit Horst Friebolin am DP-60 des Instituts flr
Elektrowerkstoffe in Freiburg/Brsg.;> spater die
Isotopenverschiebung von °Li Resonancen zur
Strukuraufklarung lithiumorganischer Verbindun-
gen in Lésung® und hochaufgeldste 'H- und "*C-
MAS-NMR Spektren von an Kieselgel adsorbier-
ten Aromaten.*

Haben Sie ein Lieblingsexperiment?

Der Nachweis des Streufelds eines Supraleiters
mit einem alten Groschen.

Haben Sie ein Lieblingsspektrometer?

In den 60ern der Varian-A60 mit Seitenbanden-

Kalibrierung, spater der Supraleiter Bruker WH-
400.

Was macht fiir Sie einen typischen NMR-Spektros-
kopiker aus?

Er spinnt immer.

vgl. auch Encyclop. NMR 1996, |, 357
Tetrahedron Lett. 1965, 4085

mit O. Eppers, Helv. Chim. Acta 1990, 73, 2071
mit M. Ebener und G. v. Fircks, Helv.

Chim. Acta 1991, 74, 1296
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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?

Keinen, jeder soll das machen, was ihm SpaB
macht.

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

Geringer Kontakt zur aktuellen Forschung er-
laubt mir kein Urteil. Die groBen Ereignisse der
NMR nach ihrer Entdeckung durch Edward M.
Purcell und Felix Bloch sind zweifellos die Ein-
fihrung der gepulsten FT NMR durch Richard R.
Ernst, die Entwicklung der 2D-Methodik durch J.
Jeener und die der NMR-Bildgebung (MRI) durch
Paul C. Lauterbur.

Zum Schluss: Zeichnen Sie bitte einen FID fiir uns!

Ihre Kurzbiographie in zwei Satzen?
Halle — Leipzig — Stuttgart — Heidelberg — Pitts-
burgh — Koln - Siegen.

Harald Giinther (Siegen) wurde am 8. Juli 85 Jahre
alt. Wir gratulieren sehr herzlich!
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Nachgefragt

Zum 80. Geburts-

tag von
Dieter Michel

Wie und wann sind
Sie zur NMR (ESR)
gekommen?

Diplomarbeit bei
Prof. Harry Pfeifer,
1964.

Was war das span-
nendste NMR(ESR)-
Experiment fiir Sie?

Es gibt viele span-
nende NMR-Expe-
rimente, z. B. MAS-NMR im hohen Magnetfeld.

Haben Sie ein Lieblingsexperiment?

Siehe oben.

Haben Sie ein Lieblingsspektrometer?

750 MHz Protonenfrequenz, sog. Wide bore.

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

Verbindung zwischen gutem Experiment und
theoretischer Behandlung.

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?

Anwendungen verschiedener NMR-Methoden
in den sog. Life-Science, NMR- Bildgebung, 3-D
NMR Strukturbestimmungen.

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

NMR im Gigahertz-Bereich, Weiterentwick-
lung und Anwendung der bildgebenden Verfahren
der Magnetresonanz.

Ihre Kurzbiographie in zwei Sdtzen?

Diplom 1964, Promotion 1968, fac. doc. 1971,
Promotion B (Habilitation) 1974, Hochschuldo-
zent 1980—-1988, 1988—1992 auBerordentlicher
Professor fiir Experimal-Physik, 1992-2005 C4-
Professor fiir Experimental-Physik, 2000 Prof. h.
c. (Staatliche Universitat St. Petersburg), Profes-
sor i. R. fur Experimentalphysik an der Universi-
tat Leipzig, gewahlt in die Sachsische Akademie
der Wissenschaften im Februar 1997.

Dieter Michel (Leipzig) wurde am 17. Mdrz 80 Jahre
alt. Wir gratulieren sehr herzlich!
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Nachgefragt

Zum 70. Geburts-
tag von Angela
Gronenborn

Wie und wann sind
Sie zur NMR (ESR)
gekommen?

1974-1975 in
Koln, Diplomarbeit
bei Harald Gulnther
und anschlieBend
Dissertation im
Gilnther-Arbeits-
kreis

Was war das span-
nendste NMR(ESR)-Experiment fiir Sie?

Alle Experimente die man zum ersten Mal aus-
probiert - Das erste 2D 'H,'H Experiment — vor
langer Zeit in London und das erste DNA-Spek-
trum (auch in London); dann das erste 3D-Expe-
riment (in Martinsried) und in den letzten Jahren
das erste '°F-PRE-Experiment.

Haben Sie ein Lieblingsexperiment?

Nein, das ist so, als wiirde man fragen, ob man
ein Lieblingskind hat.

Haben Sie ein Lieblingsspektrometer?

Zur Zeit, ein 600 MHz Spektrometer mit CP
TXO ""F/C-H-D cryoprobe.

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

Gibt es wirklich einen ,,typischen” NMR-Spek-
troskopiker? Da bin ich mir nicht so sicher. Viel-
leicht erlauben Sie mir einen Scherz: wir ,,spin-
nen* alle ein bischen und haben eine magnetische

Personlichkeit.

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?

Fur alle Studenten ist es wichtig, daB sie ein Ge-
biet in der Forschung finden, welches sie total in
den Bann zieht. Wenn man liebt, was man macht,
wird man immer besser darin. Jede Antwort, die
man auf eine wissenschaftliche Frage findet bein-
haltet hundert neue Fragen. Ich hoffe sehr, daB3
die Neugier und das standige Fragen das Herzblut
aller Studenten ist, was immer diese studieren.

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

Schon immer galt: Die besondere Starke der
NMR-Spektroskopie liegt darin, daB sie es er-
laubt, Substanzen atomar und zerstorungsfrei zu
analysieren. Das gilt sowohl fiir Werkstoffe als
auch fiir biologische Materialien - die Substanz
vor und nach dem NMR Spektrum ist identisch.

Und, in den letzten 10 Jahren hat die Festkor-
per-NMR (MAS solid state NMR) enorme Fort-
schritte gemacht. Mit sehr kleinen Rotoren und
sehr schnellem spinnen erreicht man eine enor-
me Auflosung der Spektren.

Zum Schluss: Zeichnen Sie bitte einen FID fiir uns!

Merry Christmas and a Happy Mew Year!

lhre Kurzbiographie in zwei Sdtzen?

In Koln Chemie und Physik studiert und promo-
viert; in London (MRC) die schonste und aufre-
gendste wissenschaftliche Zeit verbracht; in Miin-
chen (Martinsried) meine Liebe zu Bergen und
Seen vertieft und danach fast 2 Jahrzehnte eine
enorm produktive Periode unter phantastischen
Kollegen am NIH erlebt. Und jetzt, immer noch
begeistert davon, daB ich fiir mein Hobby bezahlt
werde.

Angela Gronenborn (Pittsburgh, PA) wurde am II.
Mai 70 Jahre alt. Wir gratulieren sehr herzlich!
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Veranstaltungen
Diskussionstagung
,, Praktische Prob-
leme* findet online
statt

Schweren Her-
zens haben
wir uns dazu ent-
schlossen die Ta-
gung ,,Praktische
Probleme der
Kernresonanz-
spektroskopie® im
Jahr 2021 in einem
Online-Format durchzufiihren. Wir hoffen, dass
dies die einzige Ausnahme bleibt und die Tagung
im Jahr 2022 wieder normal stattfinden kann.
Wir haben die Tagung auf vier Tage aufgeteilt
und wollen sie vormittags an den Tagen 16., 17,
23. und 24. Marz stattfinden lassen. Wir freuen
uns Uber jeden Vortragenden und Teilnehmer
und hoffen, dass auch unsere Online-Tagung ein
groBer Erfolg wird.

Praktische Probleme
der Kernresonanzspektroskopie

Anmeldung unter:
https:/lwww.chemie.tu-berlin.de/ppnmr2020

Sebastian Kemper
TU Berlin

B 42. Tagung Praktische Probleme der
Kernresonanzspektroksopie 2021

16., 17., 23., 24. Marz 2021
Online (organisiert an der TU Berlin)

https:/lwww.chemie.tu-berlin.de/ppnmr2020

Zum Schluss

Die geheime
Woahrheit uiber
Bruker

achten Sie auch, dass der Ursprung von Bru-

ker in Karlsruhe liegt? Uber 60 Jahre hat
Bruker diesen Mythos aufrechterhalten, bis un-
sere investigativen Recherchen die Wahrheit ans
Licht gebracht haben.

Der tatsachliche Hauptsitz von Bruker liegt
namlich im beschaulichen Wiesbaden-Schier-
stein (bundesweit bekannt und beliebt durch die
gleichnamige Autobahnbriicke). Den Beweis da-
fir sehen Sie unten.

Leider wird ,,Spielzeug Bruker® ein Ansturm
von NMR-Enthusiasten, die noch in letzter Mi-
nute Geschenke suchen, durch die aktuellen Co-
rona-Beschrankungen verhagelt — hoffen wir auf
mehr Gliick im nachsten Jahr.

Frohe Weihnachten, eine gutes neues Jahr und
immer gute Resonanz!



https://www.chemie.tu-berlin.de/ppnmr2020
https://www.chemie.tu-berlin.de/ppnmr2020
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