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Liebe Kolleginnen und Kollegen,

besonders bei Chemikerinnen und Chemikern
im Syntheselabor kann man eine zunehmende
Vorliebe fiir die Benchtop-NMR-Geriate bemer-
ken. Nach dem Motto: Wenn ich das Handy mit
allem Wissen sowieso uberall zur Hand habe,
warum sollte ich dann noch fiir eine analytische
Methode ins Servicelabor gehen miissen? Die
neuen Gerite sind platzsparend, einigermaBen
mobil und konnen etliche ID- und 2D-Standard-
Experimente. Ist demnach also die traditionelle
NMR-Abteilung iiberfliissig und jedes Synthese-
labor stellt sich einfach so ein praktisches Vehi-
kel ins Labor? Hier stellt sich die Frage, welches
die prinzipiellen Aufgaben eines NMR-Spektro-
meters sind — also eindeutige Validierung einer
Struktur oder rasche Analyse bei bestmoglicher
Empfindlichkeit. So gesehen kann die Benchtop-
NMR also bereits ziemlich viel fuir die Tagesrouti-
ne leisten und die etablierten NMR-Labore kon-
nen letztlich nur noch mit Empfindlichkeit und
Hochauflosung aufwarten.

Wird die klassische NMR-Abteilung damit aus-
sterben? In der taglichen Praxis macht einem
manchmal dann doch die Physik einen Strich
durch die Rechnung und man bekommt Aufspal-
tung hohrer Ordnung, wo man sie nie erwartet
hatte. Chemikerinnen und Chemiker mochten
die Synthese-Erfolge letztlich vielleicht dann
doch lieber mit ,,schoneren® Spektren bei hohem
Feld beweisen. Es bleibt also abzuwarten, ob sich
diesbeziiglich ein Kulturwandel vollziehen wird.

In diesem Sinne wiinscht einen erholsamen
Sommer:
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Aus der Fachgruppe

Andrea Porzel zum 70.

Geburtstag

Is Doktorand habe ich Anfang

der 1980er Jahre Andrea Por-
zel auf Meetings der Magnetischen
Resonanzgruppe der DDR ken-
nengelernt, die damals noch un-
ter Fittichen deren Physikalischen
Gesellschaft organisiert wurden.
Andrea fiel nicht nur als eine der
wenigen Frauen in der Mannerdo-
mane NMR auf, sondern auch weil
sie sich in den Runden selbstbe-
wusst auBerte und Fragen stellte,
und gelegentlich auch mit Nach-
druck.

Nach der Promotion hatte ich das Gliick, an ei-
nem der damals wenigen Spektrometer mit sup-
raleitenden Magnet arbeiten zu konnen. Das wur-
de damals an der Akademie der Wissenschaften
der DDR in einem Leipziger Institut installiert mit
dem Hintergrund der kommerziellen Exportpro-
duktion von deuterierten Losemitteln. Es dauerte
nicht lange und Andrea war am Telefon mit der
Frage, ob nicht etwas Messzeit librige ware?

Aufgewachsen in Sachsen-Anhalt, hatte sie in-
zwischen in der Gruppe von Prof. GroBmann an
der TU Dresden, die sich mit Phosphor-Chemie
beschaftigten, promoviert.

Meinen Hinweis, dass das Spektrometer fast
ausgebucht sei, wiegelte sie mit der Bemerkung
ab, dass es ja auch noch Nachte und Wochenen-
den gabe. Und Weihnachten und Ostern sowieso.
Und so war Andrea haufig unser Messgast in der
Leipziger PermoserstralBe.

Unvergessen die Episode, als es bei mir zu Hau-
se nachts gegen halb 12 klingelte (ich wohnte nur
einige Hauserblocks entfernt): am Spektrometer
ware etwas nicht in Ordnung, und ob ich mal
kommen konnte... Wir haben den Fehler gemein-
sam gefunden.

Andrea ist Uber den Umweg liber das Arz-
neimittelwerk Dresden dann auf eine Ende der
1980iger Jahre freigewordene NMR-Stelle an dem
Akademie-Institut fiir Pflanzenbiochemie in Hal-

le/Saale gelangt und konnte sich
damit selbst vor Ort mit NMR
und deren Technik beschaftigen.
Dort (jetzt: Leibniz-Institut fir
Pflanzen-Biochemie) wirkte sie als
Laborleiterin weit lber 30 Jahre
lang und trug zu zahllosen Publika-
tionen der Naturstoff- und Wirk-
stoff-Forschung bei.

Trotz der Nahe zur benach-
barten  Martin-Luther-Universi-
tat Halle-Wittenberg war sie im
NMR-Laborleben aber mehr oder
weniger als Einzelkampferin aufgestellt. Trotz
dessen (oder: gerade deshalb?) sucht sie immer
wieder Kontakt zu Fachkollegen im naheren oder
weiteren Umfeld. Gegenseitige Laborbesuche ge-
horten bei uns regelmaBig zum Programm, auch
gelegentliche gemeinsame Besuche in andereren
NMR-Laboren, um die Spektrometer der Gast-
geber in der Messpraxis zu erkunden.

Sie organisierte zu DDR-Zeiten als Impulsge-
berin auf privater Basis NMR-Fachseminare, z.B.
in Berlin-Adlershof und natiirlich auch im eigenen
Institut.

Nach der deutschen Wiedervereinigung war
sie auf fast allen jahrlichen GDCh-FGMR-Dis-
kussionstagungen zu Gast. Auch die ,,Buddrus®-
Diskussionstagungen zu ,,Praktischen NMR-Pro-
blemen* in Bochum und Erlangen bereicherte sie
aktiv. SchlieBlich ubernahm sie sogar die Organi-
sation von Folgeveranstaltungen in ihrem Institut
in Halle selbst mit groBen Engagement.

Nun erfahrt man mit Erstaunen: Andrea Porzel
ist 70 Jahre ,,jung geworden und man kann sich
nicht vorstellen, dass sie bereits aus dem aktiven
Berufsleben ausgeschieden ist.

Egal, welchen Unruhestand sie angetreten hat:
Danke, Andrea Porzel, fir dein Wirken in der
NMR-Gemeinde!

Matthias Findeisen

GDCh
~—
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Nachgefragt

Zum 75. Geburtstag von
Angela Gronenborn

Wie und wann sind
Sie zur Magnetreso-
nanz gekommen?

o

In den siebziger
Jahren durch mei-
ne Diplom- und
Doktorarbeit  bei
Harald Giinter an
der Universitat zu
Koln.

Was bedeutet Mag-
netresonanz fiir Sie in einem Satz?

Es ist die beste Methode, die atomaren Eigen-
schaften von Molekiilen zu bestimmen.

Was sind lhre Lieblingsbeschdftigungen auBerhalb
der Magnetresonanz?

Klassische Musik horen und ein Museum fir
moderne Kunst besuchen.

Haben Sie ein Lieblingsexperiment oder Lieblings-
spektrometer?

Nein, das ist so, als wiirde man gefragt, ob man
ein Lieblingskind hat!

Was hat lhnen an lhrer Arbeit am meisten Spal3 ge-
macht?

Meine Arbeit ist nicht Arbeit —ich habe das Pri-
vileg, bis zum heutigen Tag meiner Leidenschaft
nachgehen zu konnen.

Was wiirden Sie heutigen Studierenden besonders
ans Herz legen

Fir alle Studierenden ist es wichtig, dass sie
ein Gebiet in der Forschung finden, welches sie
total in den Bann zieht. Jede Antwort auf eine
wissenschaftliche Frage beinhaltet hundert neue
Fragen. Ich hoffe sehr, dass Neugier und standi-
ges Hinterfragen das Herzblut aller Studierenden
sind und bleiben und sie niemals aufhoren, Fragen
zu stellen.

Kurzbiographie in Stichpunkten:

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; fast zwei Jahrzehnte eine enorm
produktive Zeit mit phantastischen Kollegen am
NIH erlebt; ein neues Institut in Pittsburgh auf-
gebaut; voller Dankbarkeit fiir alle Studierenden
und Mitarbeiter, die Uber die Jahre in meinem
Arbeitskreis geforscht haben; und immer noch
begeistert davon, dass ich bis heute als Wissen-
schaftler arbeiten darf.

Angela Gronenborn (Bethesda, MD) ist am [l. Mai
75 Jahre alt geworden. Wir gratulieren sehr herzlich!
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NMR@home und NMR-CO,

Erkenntnisse aus dem
R-NMR-Projekt

or der COVID-19-Pandemie wurde der
GroBteil der NMR-Experimente direkt in den
Forschungsinstituten vor Ort angesetzt. Durch
die pandemiebedingten Reise- und Zugangsbe-
schrankungen in den Jahren 2020-202| anderte
sich dieses Bild grundlegend. Unsere Erfahrungen

Country [ Germany e ]

COz equivalents 80 g/kWh

in dieser Zeit haben gezeigt: Fernzugriff (remote-
access) auf NMR-Instrumente ist technisch mog-
lich — allerdings besteht Optimierungsbedarf bei
den Zugangsprotokollen.

Die Weiterentwicklung von Fernzugriffsmog-
lichkeiten bietet zahlreiche Chancen. NMR-Ana-
lytik kann auch dann betrieben werden, wenn
Nutzer:iinnen keinen direkten Zugang besitzt.
Solche Moglichkeiten des remote-access redu-
ziert Reisetatigkeit. Letztlich entwickelt sich die
Vision eines NMR@home, die besseren Zugang
fir Forschende aus Landern mit geringerem Ein-
kommen und insbesondere auch eine verbesserte
Vereinbarkeit von Familie, Pflegeverantwortung
und wissenschaftlicher Tatigkeit ermoglicht.

Im Rahmen des R-NMR-Projekts kooperiert
ein europaweites Netzwerk aus 26 NMR-Infra-

Site setup Boil off Power consumption
Console Helium supply (e::;?ivalents Helium Nitrogen | Spectrometer ';': N lig
[ 800 (aK) v | [ solid state v | [Remote (usA) v | ;2‘:5’2 kol L:ell‘(‘r Jvﬂenebr 3.8 kw g&a g\iﬂ details
[600 (4K) V] [Liquid state V] [Remote (Qatar/Algeria) V] ::Z? kg/ i’;ll': ‘iﬂe:’( 21 kW g\fﬁ gVLS details
[600 (4K) v ] [ Liquid wcryo v ] [ Remote (Qatar/Algeria) v ] iz:?g kg/ i’;ell': ‘iﬂe:’( 137 kW EVZ\E E‘LS details
(1000 (4) v [Solids & liquids v | [ Local coldhead/pulsed tube ~ | ;2;37 kg AU STL 3w 003 92D getails
[1200 (2K) V] [Solids&liquids wicryo V] [Local turbine V] 3:2:2 kg/ v‘lvzefku J\rSeUeILJ 9.3 kW l\i{a gvts details
Total 3584 L/ 21758 L/
year year

Add spectrometer

Calculation details

Conversion

Consumption

CO2 equiv

6.22 KWh/L

42.0 Liweek 369 0e0.ikivh (Germany)

He boil off (1200 MHz)

500 WhiL

150.0 Liweek 365 000, /kWWh (Germany)

N boil off (1200 MHz)

Console (Solids & liquids w/crya) 8.8 kW
500w

368 gCOz/kWh (Germany)

Magnet pumping 368 gCO/kWh (Germany)

13636 kKWhfyear 5018 kglyear

3913 KWhifyear 1440 kgfyear

81524 k\Whiyear 30001 kg/year

4383 kWhiyear 1613 kg/year

Total 103456 kWh/year 38072 kglyear

Abb. I: Beispiel des Online-Rechners zur Bestimmung des CO -FuBabdrucks
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strukturen unter der Lei-
tung von Prof. Dr. Harald
Schwalbe vom Zentrum fir
biomolekulare magnetische

Resonanz (BMRZ) der Goe- §§§§§§f§§f§§§§§§§@§§§§§$§§Q§§g§ g}\wcgfgabo&
. o e & A AN . >
the-Universitat  Frankfurt, CTOF "o d ¥O0E U "FFOSES T VF s ¢ &
. & S >
um den Fernzugriff systema- N v &

tisch zu entwickeln, standar-
disieren und nachhaltig zu
etablieren.

Zu Projektbeginn wurde
ein umfassender Uberblick
uber die NMR-Landschaft in
Europa erstellt — basierend auf Umfragen unter
NMR-Facility-Manager:innen und Nutzer:innen.
Bereits mehr als die Halfte der Einrichtungen ver-
flgte uber Fernzugriffsmoglichkeiten. Die haufigs-
ten Hindernisse bei der Implementierung waren
technische Komplexitat und IT-Sicherheitsbeden-
ken.

In den anschlieBenden Arbeitspaketen ent-
wickelten wir standardisierte Prozesse fur den
Fernzugriff auf NMR-Infrastrukturen, vom Ver-
sand der Probe Uber die Vorbereitung der Mes-
sung, die Durchfiihrung der Messung und der Da-
tenarchivierung — sowohl fiir Flissig- als auch fiir
Festkorper-NMR.

Im Rahmen unserer Arbeit haben wir zahlreiche
Aspekte rund um Fernzugriffs-NMR-Messungen
untersucht und diskutiert, wie zum Beispiel: Pro-
benversand, Softwareprogramme fiir Fernzugriff,
Standardisierung von Messprotokollen, Daten-
schutzaspekte, Standardisierung von Experimen-
ten und ihren Metadaten und Datenarchivierung.
Weiterhin ist die Etablierung unterschiedlicher
Nutzergruppen wichtig, die je nach Erfahrung und
Expertise unterschiedliche Rechte beim (Fern)
Zugriff auf die NMR-Gerate haben. Hieraus sind
Materialien entstanden, die auf unserer Homepage
heruntergeladen werden konnen.

Ein weiterer Schwerpunkt war die Quantifi-
zierung des CO,-FuBabdrucks von NMR-Ein-
richtungen. Hierzu haben wir folgende Aspekte
betrachtet: die An- und Abreise von Proben und
Nutzer:innen, Klimatisierung, Stromverbrauch
der NMR-Gerate und der Einsatz von fllssigen
Gasen (Helium und Stickstoff) zur Kihlung. Zur
Unterstlitzung nachhaltiger Entscheidungen wur-

Lédnder in 2023.

Abb. 2: CO,-AusstoB3 pro kWh fiir Ldnder der EU und andere ausgewdhlte

Quelle: European Environment Agency und our world in data

de ein Online-Tool entwickelt, das es Einrichtun-
gen erlaubt, den CO,-FuBabdruck basierend auf
Gerateeinsatz und Verbrauch von KuhImitteln
zu schatzen. Dieses Werkzeug steht dffentlich zur
Verfiigung (Abb. ). Ein zentrales Ergebnis der
Analyse zeigt, dass der CO,-Ausstol3 stark vom
nationalen Strommix abhangt (Abb. 2).

Besonders wirksam zur Reduktion des FuBab-
drucks ist die Riickgewinnung von flissigem He-
lium direkt vor Ort. Dies spart auf lange Sicht
nicht nur Kosten und sichert die Verfligbarkeit
von flissigem Helium, sondern vermeidet auch
CO, durch die Verlagerung der Verflussigung
nach Europa, welches weniger fossile Brennstoffe
zur Stromgewinnung verwendet als zum Beispiel
die USA oder der Nahe Osten.

Das R-NMR Projekt endet nun, dennoch blei-
ben die entwickelten Materialien sowie Videos
von einer Vielzahl von Workshops erhalten (auf
unserer Homepage sowie auf Zenodo und You-
tube).

Julia Wirmer-Bartoschek


https://www.r-nmr.eu
https://r-nmr.eu/category/outcome/
https://r-nmr.eu/category/outcome/
https://www.eea.europa.eu/en/datahub/datahubitem-view/3b7fe76c-524a-439a-bfd2-a6e4046302a2
https://ourworldindata.org/grapher/carbon-intensity-electricity
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