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Ernst Awards 2013

Wie in jedem Jahr stand die Verleihung der
Ernst-Awards am Beginn der diesjdhrigen
Fachgruppentagung.  Erneut gab es
erfreulicherweise zehn sehr gute Bewer-
bungen auch aus internationalen Arbeits-
gruppen.

Die Auswahlkommission hatte die Qual
der Wahl, ist am Ende aber zu einer von
allen getragenen FEinigung gekommen.
Allen Beteiligten sei an dieser Stelle
nochmal ausdriicklich fiir ihre Arbeit
(mitten in der Ferienzeit) herzlich gedankt.

Als Preistridger wurden benannt:
Lukasz und Mariusz Jaremko vom Max-

Planck-Institut fiir biophysikalische
Chemie in  Gottingen  (Arbeitskreis

Zweckstetter) erhielten den Ernst-Award
fir ithre Arbeit ,,Cold denaturation of a

protein dimer monitored at atomic
resolution” [Nature Chemical Biology 9,
264 (2013)]. In dieser Arbeit wird die
kilteinduzierte Entfaltung eines Protein-
Homodimers per NMR-Spektroskopie
verfolgt. Im Temperaturbereich von +25 °
C bis -16 °C wurden insgesamt sieben
NMR-Proteinstrukturen geldst, die zuerst
die fortschreitende Dissoziation des
Homodimers in Monomere, und
schlieflich den Ubergang in einen
dynamischen und nur partiell gefalteten
Zustand dokumentieren. Da Proteinfaltung,

-entfaltung  und  -missfaltung  viele
biologische Prozesse bestimmen und fiir
eine Reihe von Krankheiten verantwortlich
sind, gibt diese Studie neuartige Einblicke
in einem aktuellen Forschungsgebiet.

Yesu Feng aus der Arbeitsgruppe von
Warren S. Warren an der Duke University
in North Carolina, USA, erhielt den Ernst-
Award fiir seine Arbeit “Accessing long-
lived nuclear singlet states between
chemically equivalent spins without
breaking symmetry” [Nature Physics 8§,
831 (2012)]. Diese wegweisende Arbeit
beschiftigt sich mit einem Thema, das in
der NMR allgegenwirtig ist: Dem Wunsch
nach Empfindlichkeitssteigerung. Schon
seit einiger Zeit werden Methoden zur
Hyperpolarisation entwickelt, bei der
Magnetisierung von stark polarisierten
Elektronen auf schwach polarisierte Kerne
iibertragen wird. Leider ist die Lebensdauer
dieser Hyperpolarisation sehr kurz. Yesu
Feng gelang es, mithilfe einer Pulssequenz
Hyperpolarisation im  Molekill  zu
“speichern”, um sie zu einem spiteren
Zeitpunkt wieder “abzurufen”. Falls diese
Methode weiterentwickelt werden kann,
konnte sie sehr niitzlich flir besseren
Kontrast in bildgebenden Verfahren
(magnetic resonance imaging, MRI) sein.




Auch  Franz  Schilling aus der
Arbeitsgruppe Steffen Glaser an der TU
Miinchen hat das Auswahlkomitee mit
einer methodischen Arbeit iiberzeugt. Sein

Artikel “Tailored real-time scaling of

heteronuclear couplings” berichtet von der
Entwicklung einer Pulssequenz mithilfe
der “optimal control theory”, die eine
lineare Skalierung der heteronuklearen
Kopplung zur Folge hat. [Journal of
Magnetic Resonance 223, 207 (2012)].
Mithilfe dieser Sequenz kann man die
chemische Verschiebung des Heterokerns

(zB. BC) im Idealfall direkt aus der
Kopplungskonstanten ablesen. Im Prinzip
lasst sich damit die Dimensionalitét eines
NMR-Spektrums reduzieren, so hat z.B.
ein eindimensionales Protonenspektrum
den gleichen Informationsgehalt wie ein
zweidimensionales heteronukleares Korre-
lationsspektrum.

Die Preistrager stellten ihre Arbeiten in
ausgezeichneten Kurz-
vortrdgen vor  und
haben somit zu einem
interessanten und
spannenden Start der g
Fachgruppentagung
massgeblich  beige-
tragen.

Allen Preistragern sei
hier nochmals herzlich
gratuliert, verbunden
mit den besten Wiinschen fiir ihre weitere
wissenschaftliche Karriere.
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Fachgruppentagung 2013
Frauenchiemsee

Die 35. Fachgruppentagung in Frauen-
chiemsee war ein voller Erfolg. Mehr als
320 Teilnehmerinnen und Teilnehmer
erlebten ein hervorragend zusammen-
gestelltes Vortragsprogramm in  einer
perfekten Umgebung. Zusammen mit
unseren Gisten aus Italien und Slowenien
konnten wir die Gastfreundschaft des
Klosters und natiirlich des Klosterwirts
geniessen. Ein besonderer Dank gilt
Schwester Scholastica, die die Orga-
nisation mit unglaublicher Ruhe und nicht
endend wollender
Freundlichkeit voll im
Griff hatte und auch
knifflige Fragen, z.B.
4, beziiglich der Internet-
Nutzung, souverin loste.
Zeitweise spielte auch
das Wetter mit, so dass
der viertelstlindige Insel-
| rundgang zum relaxen
zwischen den Sessions
einlud. Zum Tagesaus-
klang traf man sich in
den Katakomben zu Wein und Bier, um
noch offen gebliebene Fragen eingehend
zu erortern.

Eingeleitet wurde das Treffen von vier gut
besuchten Tutorials, denen nach einem
Welcome-Dinner der erste Plenarvortrag
von G. Wagner (Boston) folgte. Der Abend
wurde abgeschlossen mit der Verleihung
der Ernst-Awards, den Vortrigen der
Preistrager und die Verleihung der GIDRM
Medaille unserer italienischen Giste.

Die nichsten zweieinhalb Tage konnte
man sich in mehr als 60 Vortrdgen und ca.
160 Postern aus allen Bereichen der
Magnetischen Resonanz iiber die aktuellen
Themenstellungen eingehend informieren.
Dabei fanden auch die Beitrdge unserer
europdischen Géste regen Zuspruch.

Zwei gut besuchte Postersessions in einem
Zelt in direkter Sichtweite zu einem Ort
spritueller Eingebung rundeten das Bild ab.
Die intensiven Diskussionen wurden nur
unterbrochen durch eine unerwartete



Enten-Invasion im Posterzelt und die
- _ kurzzeitige Sichtung zweier
,,Nessies® im Chiemsee.

Nach dem reichhaltigen bayer-
ischen Konferenz-Dinner
musste man sich zwar einen Ruck geben,
aber die After Dinner Lecture von H.
Kessler war es auf jeden Fall wert.
Ausgehend von seiner ersten Publikation
genau vor 50 Jahren liess er das Publikum
nachvollziechen, wie er zur NMR-
Spektroskopie kam und sich von den ersten
dynamischen Untersuchungen iiber
verschiedene Zwischenstufen zu den
komplexeren Experimenten und bio-
inspirierten Fragestellungen entwickelt hat.
Ein gelungener Abend, der bei geselligem
Zusammensein in den Katakomben
ausklang.

Ein grosser Dank gebiihrt dem Miinchner
Organisationsteam um S. Glaser, B. Reif
und M. Sattler sowie allen ihren Helfern,
besonders B. Gasset-Vazquez die immer
weiterwusste und eine Losung parat hatte,
wenn grosse Fragezeichen in den Gesich-
tern und Schulterzucken angesagt war.
Ebenso gebiihrt unseren Ansprechpartnern
in Italien und Slowenien Dank fiir ihre
Unterstlitzung und Mithilfe, ohne die das
Treffen in dieser Form nicht hitte
stattfinden konnen.

Die nichste Fachgruppentagung ist wieder
eine nationale Tagung vom 29.9-2.10.2014
in Berlin-Buch.

==
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P.S.:  wer sich nachtridglich noch
informieren mochte: unter
www.fgmr2013.de steht der Tagungsband
noch zum download zur Verfiigung.

EPR Satellite Meeting

Im Anschluss an die Fachgruppentagung
trafen sich die Teilnehmer des deutschen
ESR DFG-Schwerpunktprogramms (SPP)
1601 ,,New frontiers in sensitivity for EPR
spectroscopy: from biological cells to
nano materials” zu ihrem jahrlichen
Workshop auf der Fraueninsel. Das
interdisziplindr angelegte Schwerpunkt-
programm startete im Mai 2012 und
vernetzt etwa 25 ESR-spektroskopisch
arbeitende Forschungsgruppen aus ver-
schiedensten Bereichen der Chemie,
Physik, Biologie und Materialwissen-
schaften.
Das Meeting umfasste 30 wissen-
schaftliche Vortrdge von SPP-Teilnehmern
und sechs internationalen Gésten, die die
verschiedenen Arbeitsgebiete des Verbund-
projektes vertraten. Diese reichten von
Entwicklungen in der gepulsten Mikro-
wellenanregung, Terahertz-Spektroskopie
bis zu innovativen Detektionstechniken fiir
Elektronenspins kombiniert mit Forschung
an komplexen funktionalen Systemen, wie
EPR in lebenden Zellen oder in neuen
Nanomaterialien. Jedes Themengebiet
wurde durch einen lingeren Vortrag einer
internationalen Expertin oder Experten
eingefiihrt, um die Verkniipfung zwischen
den Arbeiten im SPP und dem aktuellen
Stand der internationalen Forschung
sichtbar zu machen. Besonders erwéh-
nenswert -und von uns allen extrem
geschitzt- war die Rolle der Gutachter, die
durch Moderation der Pridsentationen zu
intensiven und stimulierenden
Diskussionen beigetragen haben. Insgesamt
haben alle Teilnehmer sowie die
auBBergewohnliche Kulisse des Klosters auf
der  Frauenchiemseeinsel zu  einem
herausragenden Meeting beigetragen.
Die erste Programmphase des SPP liuft fiir
drei Jahre mit einer geplanten DFG-
Finanzierung fiir insgesamt sechs Jahre.
Néchstes Jahr wird die zweite Laufperiode
ausgeschrieben, infolgedessen einzelne
Projektantrdge von aktuellen Teilnehmern,
aber auch von neuen Arbeitsgruppen
eingereicht werden konnen.

M. Bennati
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Faktencheck

Im Rahmen der Mitgliederversammlung
wihrend der FG-Tagung entspann sich eine
lebhafte Diskussion iiber die vermeintlich
unzureichende Prdsenz von Fachgruppen-
mitgliedern in den DFG-Fachkollegien,
was u.a. auf nicht ausreichende
Information zuriickgefiihrt wurde.
Dazu ist festzuhalten: die Fachgruppe kann
nicht beliebig Mitglieder vorschlagen
sondern wird tiber die GDCh aufgefordert,
zu genau definierten  Fachkollegien
Vorschldge zu machen. In MARS 35/2010
wurde dariiber berichtet und die von uns
benannten Kandidaten fiir drei Kollegien
benannt verbunden mit dem Hinweis, dass
es im Vorfeld eine Reihe von Absagen
gegeben hat. Es wurde weiterhin berichtet,
dass der Vorsitzende darauf hingewiesen
hat, dass sich die FG eigentlich gewlinscht
hitte, auch fiir das Kollegium “Struktur-
biologie” einen Vorschlag machen zu
diirfen, da wir dort lange durch zwei
kompetente Fachgruppenmitglieder vertre-
ten waren. Damit verbunden war der
vorsorgliche ~ Vorschlag  von  zwei
Kandidaten. In MARS 39/2011 war
nochmals auf die Wahlen mit der Bitte um
Beteiligung hingewiesen worden und in
MARS 40/2011 das Ergebnis mitgeteilt
worden. Von unseren sechs Kandidaten
sind drei gewéhlt worden. Da wir nicht
alleine Kandidaten entsenden, scheint das
ein passables Ergebnis zu sein.

etkh

"Praktische Probleme der Kern-
resonanzspektroskopie”

Wir mochten Sie auf unsere alljéhrliche
Diskussionstagung aufmerksam machen,
bei der vorwiegend praxisorientierte
Beitrdge aus verschiedenen Bereichen der
NMR-Spektroskopie vorgestellt werden.

Termin ist der 13. - 14. Januar 2014.
Bitte beachten Sie, daB3 die Tagung auch

2014 wieder in *Erlangen* stattfindet. Die
Teilnahme ist wie immer gebiihrenfrei.

Alle weiteren Informationen finden Sie
unter
http://www.chemie.uni-

erlangen.de/bauer/c14.html
Anmeldeschluf} ist der 31.12.2013

whb

G-NMR: DFG Network of German
NMR Centers

Im Anschluss an die Fachgruppentagung
gab es ein weiteres Treffen der G-NMR
Initiative. Materialien dazu waren mit
MARS 46/2013 versandt worden. Leider
hatte der Appell, dass dringende Einwinde
vorab an H. Schwalbe iibermittelt werden
sollten, nicht alle erreicht, so dass zu
Beginn des Treffens sehr iiberraschend
zundchst ein Protestschreiben mit 13
Unterzeichnern verlesen wurde. In der
folgenden Diskussion kristallisierte sich
jedoch  schnell  heraus, dass die
Kritikpunkte zum grossen Teil auf nicht
ausreichender oder falsch verstandener
Information beruhten.

Es konnte dann doch sehr einvernehmlich
beschlossen werden, der DFG zunichst
folgende Kostenpauschalen fiir Routine-
NMR zu iibermitteln (Kosten pro Stunde
Geritezeit):

NMR- NMR-
Basisfrequenz = 400 Basisfrequenz = 500
MHz — 600 MHz

5,00 € (15,00 €) 10,00 € (20,00 €)
Die Kostenangaben beziehen sich auf
Messungen 1im automatischen Proben-
wechslerbetrieb bzw. in Klammern durch
das Servicepersonal manuell durchgefiihrte
Auftrage. Hierbei handelt es sich um
Experimente zur Analytik synthetischer
Fragestellungen.

Fir Sonderaufgaben wie Temperatur-
messungen oder Experimente, die Umbau-
ten erfordern, fallen gesonderte Kosten an.

Hierbei handelt es sich um einen Vorschlag
an die DFG, wie in zukiinftigen DFG-
Antragen Pauschalen flir anfallende
Messungen angegeben und entsprechende
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Mittel eingeworben werden koénnen.
Allerdings besteht die DFG darauf, dass
auch fir alle anderen Mitglieder der
antragstellenden Institution (also z.B. einer
Universitit) lokal(!) festzulegende Kosten-
pauschalen (die von obigen Betrigen
abweichen konnen, begriindet auch gegen
Null) gleichermassen gelten, also eine
lokal  transparente und  einsehbare
Nutzerordnung mit Kostenangaben
vorliegt. Diese Nutzerordnung wird nicht
jeweils von der DFG tiberpriift, es gilt das
Vertrauensprinzip.

Um  Missverstindnissen  vorzubeugen:
niemand wird verpflichtet, sich an diesem
Vorgehen zu beteiligen. Jede Institution
entscheidet  individuell. ~Wenn eine
Universitdt weiterhin NMR-Dienstleistung
“kostenlos” zur Verfiigung stellen und
keine Nutzerordnung erstellen will, kann
sie das auch weiterhin tun. Allerdings
konnen  Antragssteller dann  keine
Pauschalen fiir in ihrem Projekt anfallende
NMR-Spektren bei der DFG geltend
machen.

Des weiteren wurde {iber Experimente und
Standards fiir Losungs-NMR diskutiert,
mit deren Hilfe die Funktionsfahigkeit von
Spektrometern regelmissig gepriift und
Fehler an der Hardware festgestellt werden
konnen. Eine Liste der Vorschlidge ist im
Anhang zu finden. Bei zentraler
Hinterlegung der Daten konnen die NMR-
Gruppen die performance ihrer Hardware
dann untereinander vergleichen, wenn
gewiinscht. In einigen Fillen gibt es noch
keine guten Vorschlige (Temperatur-
kalibrierung, DOSY, "“C-HSQC nat.
abundance), Beitrdge sind sehr erwiinscht.
Ahnliches ist fiir Festkorper-NMR vorge-
sehen.

Ausserdem gibt es weitere in Arbeit
befindliche Themenfelder im Bereich
Datenmanagement bzw. NMR-Workshops
und Summer Schools (ndchstes MARS).
Aktuell ist das Thema Unterrichts-
materialien und  Lehrkonzepte. Im
November wird es einen G-NMR Teaching
Day geben, an dem jedes interessierte
Institut sein Lehrkonzept vorstellt und ein
Vorschlag fiir eine Minimalanforderung an

eine einheitliche NMR Ausbildung in
Deutschland erarbeitet werden soll.
Im Rahmen von G-NMR sollen auch
Unterrichtsmaterialien via Intranet ausge-
tauscht werden. Hier muss sichergestellt
werden, dass Losungen nicht zu Studenten
weitergeben werden. Details werden
ebenfalls bei dem Workshop besprochen
werden.
Interessenten konnen sich noch unter
http://doodle.com/z7tgkrf8icat2g5b
melden.
Alle weiteren Informationen entnehmen
Sie bitte der Homepage unter:
http://www.g-nmr.de/home.html

etkh

Biicher 1

Frisch aus der Druckerei liegt

Mashing Fisdeiors, Sialin Berper

50 and More Essential
MMR Experiments

B Detase Coe

auf dem Tisch. Wer ,,Classics in
Spectroscopy (MARS 25/2008 und
30/2009) kennt wird sich auch auf dieses
Buch des Autorenteams Findeisen/Berger
mit Vergniigen stiirzen. Bewusst von 200
zuriick auf die wohl 50 haufigst genutzten
Experimente  fir den (nicht nur
organischen) Chemiker, dafiir aber in
hervorragender didaktischer Aufbereitung
und mit einer Fiille sehr praktischer Tips
und ausfiihrlichen Kommentaren zu den
Experimenten sowie der Erlduterung von
Varianten. Garniert ist das Ganze mit
vielen interessanten Zitaten und z.T.
Bildern (vermisst werden nur E. Hahn und
K. Wiithrich) von ,NMR-Grossen®,
passend zu den jeweiligen Experimenten.
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Das sollte insbesondere den jiingeren
»open access NMRlern® vermitteln, dass
hinter denen von ihnen haufig als black-
box genutzten Experimenten Menschen
stehen, die oftmals in jahrelanger
aufwendiger und manchmal miihevoller
Arbeit die NMR-Spektroskopie zu ihrem
aktuellen Stand gefiihrt haben. Beibehalten
zu den vorherigen Bénden wurde der
generelle Aufbau der einzelnen Abschnitte
auch mit den beliebten ,,own observations
am Ende sowie z.T. recht anspruchsvollen
Fragen. Sehr angenehm ist die Anordnung
der Literaturzitate am Seitenrand mit den
Titeln der Arbeiten so dass sofort
ersichtlich ist, welcher weiterfithrende oder
vertiefende Artikel den Leser besonders
interessieren konnte.

Neben drei Kapiteln mit vorwiegend fiir
die Strukturaufkldrung organischer Verbin-
dungen genutzter Experimente gibt es
Kapitel iiber selektive Methoden, einen
Basisiiberblick iiber Experimente mit
verschiedenen Heterokernen, Anwendun-
gen in der Physikalisch-Organischen
Chemie sowie einen sehr kurzen Ausflug
in die Festkorper-NMR und Struktur-
biologie. Abgerundet wird das Ganze
durch ein Kapitel iiber einige Geritetests.
Viele Experimente werden anhand des
Beispiels Strychnin demonstriert, dem
Lieblingstierchen der Leipziger Gruppe.
Alles in allem eine gelungene Auswahl,
ausgezeichnet préisentiert, fast eher eine
interessante Lektiire denn ein Lehrbuch.
Bei aller offensichtlichen Sorgfalt der
Autoren ist doch ausgerechnet die
Uberschrift des 13C-APT Experimentes zu
einem 13C-ATP Experiment mutiert. Das
verspricht interessante Diskus-

sionen mit Studenten bei der I

Applied NMR Spectroscopy
for Chemists
and Life Scientists

Oliver Zerbe and Simon Jurt Harald Giinther

NMR Spectroscopy

Basic Principles, Concepts
and Applications in Chemistry

Third Edition

Reihe weiterer Werke. ,,50 and More...*
(s.0.) wird gerade ausgeliefert. Fiir Ende
des Jahres ist ,,Applied NMR Spectroscopy
for Chemists and Life Scientists* von O.
Zerbe und S. Jurt angekiindigt, ein
klassisches Lehrbuch auf pawmsspesssscopie
dem aktuellen Stand. Lange
erwartet (ersehnt ??) auch
die neueste Auflage des
,Glinther”, jahrelang das
Standardwerk, mit dessen
erster Ausgabe eine Reihe W
der ilteren Kolleginnen und &
Kollegen ihre ersten
Gehversuche in der NMR-Spektroskopie
unternommen haben. Man darf also
gespannt sein. Fir kommende kalte
Wintertage ist demnach bestens gesorgt.
etkh

Zu guter Letzt @

Am ,,open access NMR* wird zufillig der
Besitzer einer nur mit einer unleserlichen
Hyroglyphe  gekennzeichneten = Probe
angetroffen. Der freundlich vorgebrachte
== Hinweis, dass in Zukunft ein
Zettel an der Probe mit ein

Protokollkorrektur.....;-)) " S pzii‘ar‘Basishinweisen (Nar{le,

2 zweidimensionale Lomi etc.) angebracht wire

) NMR-Spektroskopie wird mit der Feststellung
Biicher 11 et el quittiert:

Das Jahr 2013 scheint ein
,.NMR-Buch-Jahr“ zu werden.
Nachdem die 5. deutsche Auf-
lage des Friebolin schon eine
Weile erhiltlich ist, erscheinen
in diesem Herbst noch eine

,2wenn SIE wiissten, wieviel
ich den ganzen Tag zu tun
habe, da kann ich nicht auch
noch Zettel schreiben !*
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