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Sammanfattning

Under 2016 har Svenskt NMR-centrum gett stod till drygt 110 projekt. Projekten
fordelas pa ett 70-tal forskare (PIs) fran Goteborgs universitet samt andra nationella
och internationella universitet. Ett tiotal anvdndare fran industri eller annan icke-
akademisk organisation har utnyttjat forskningsinfrastrukturen. Anvandare har fatt
stod efter behov, och inom de applikationsomraden som forskningsinfrastrukturen
erbjuder. NMR-utrustningen har anvidnts under 1070 dygn och den effektiva
anvandningen har minskat marginellt jamfort med féregaende ar.

Svenskt NMR-centrum har organiserat diskussionsmoten, ett flertal nationella och
internationella workshops samt firat 25-arsjubileeum. Verksamheten vid
forskningsinfrastrukturen har presenterats vid ett flertal inbjudna seminarier, bade
nationellt och internationellt.

De vetenskapliga resultaten presenteras i 35 granskade artiklar i internationella
tidskrifter. Omsattningen har varit 15 MKr och gav ett resultat pa 288 kkr.

Summary

In 2016, the Swedish NMR Centre provided support for more than 100 projects. The
projects were requested by ca 70 researchers (Pls) from University of Gothenburg
and other national and international universities. A dozen users from industry or
other non-academic organization has used the research infrastructure. Support has
been provided according to the need of the user, and within the areas of application
supported by the research infrastructure. The NMR equipment has been used for
1070 days and the effective use is slightly lower compared to the previous year.
The Swedish NMR Centre has organized discussion meetings and several national
and international workshops and celebrated its 25 year anniversary. The activity at
the research infrastructure has been presented at invited national and international
seminars.

The scientific results were published in 35 peer-reviewed articles in international
journals. The turnover was 15 MSEK and the result was 288 kSEK.
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Instrumentanvindning:

Den totala, bokade anvdndningen av alla NMR-spektrometrar under 2016 (2015) ar
1070 (1120) dygn eller 42% (44%) av hela dret. Det ar i paritet med den bokade
anvandningen 2015. Alla instrument anvidnds dock inte i samma omfattning och
darfor gors nedan en mer specifik analys av de olika NMR-spektrometrarna.

For vissa instrument avviker dven bokad tid fran aktivt anvand tid, och darfor
redovisas dven den aktivt anvanda tiden nar det ar relevant. S visar t ex den aktivt
anvanda tiden pd hogfaltsinstrumenten en ndgot minskad anvandning, fran 700
dygn 2015 till 632 dygn 2016.

Under 2016 har 900 MHz-magneten inte kunnat anvandas till sin fulla potential p g a
reparation av detektorn i perioden juli-september (74 dagar), och ej heller tre dagar i
oktober nar dven denna magnet utrustades med provvaxlare. Den effektivt anvanda
tiden ar 55% (65%) under aret.

Den effektiva anvandningen av de tva 800 MHz-instrumenten, bada med provvaxlare,
har varit 59% (62%) respektive 60% (64%). Anvandningen av de bdda 800 MHz-
instrumenten ar marginellt lagre dn foregdende ar.

Den nagot lagre anvandningen ar delvis en effekt av att vissa anvandare i okad
omfattning sjalva kor instrumentet. Den totala anvandningen av samtliga dessa tre
instrument far anses ligga pa en hég och jamn niva.

2015
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264% aktiv m Aktiv 58%
‘ Inaktiv 32%
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Figur 1. Aktiv anvdndning av hégfiltsinstrumenten 2015 och 2016. Skillnaderna dr smd mellan
2016 och 2015.

= Service10%

Lagfaltsinstrument med specifika tillampningar, dvs 600#1, for fast-
fastillimpningar, och 600#3, for diffusion och imaging, har anvants i god
omfattning. 600#1 har varit bokad 137 (229) dagar, vilket ar en avsevard minskning
mot foregdende ar. 600#3 har varit bokad 128 (135) dagar for diffusions- och
imagingexperiment. D3 bor dessutom hansyn tas till det faktum att detta instrument
inte kunnat anvandas under 105 dagar pga service. Anvandning av 600#2 och 500
MHz-magneten har varit 1ag och uppgar till 12 (17) resp 13 (14) dagar.

Av den totala anvandningen ar drygt 50% anvandning i Goteborg (GU eller
Chalmers). Darefter kommer internationella anviandare (12%), samt Stockholms
Universitet, Lunds Universitet och industri som ar jamnstora med ca 8% vardera.
Totalt har ett knappt 70-tal enskilda forskargrupper utnyttjat Svenskt NMR-
centrum under 2016. Bland industri och forskningsinstitut som anvant Svenskt



NMR-centrum hoér bl a Zoobio, Redglead, IRL AB, SARomics Biostructures AB,
Medivir, Christiansen AB, RISE och Swerea IVF.

Fordelningen visar sma forandringar i forhdllande till 2015, med variationer for
enskilda nationella anvandare.
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Figur 2. Total anvdindning av instrumenttid (%) per universitet

Sett till anvdndningstidens fordelning per applikationsomrade sa dominerar
strukturbiologi stort (44%) foljt av materialvetenskap (25%), metabolomik (16%)
och sma molekyler (10%). Metabolomik har under 2016 6kat i omfattningen
samtidigt som sma molekyler har minskat, i 6vrigt ar forandringarna marginella. For
2016 redovisas "kurser” som ett eget omrdade. Liksom 2015 har fragmentbaserad
screen efterfragats i liten omfattning, men da sarskilt av industriella aktorer.
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Figur 3. Férdelning av spektrometertid per applikationsomrade.



Applikationsomraden

Under 2016 har knappt 120 projekt har fatt tillgang till forskningsinfrastrukturen.
Det ar en 6kning med ca 10% fran 2015. Som vanligt varierar omfattningen av stod
mellan olika projekt. Antalet projekt ar relativt jamnt fordelat mellan lokal, nationell
och internationell akademisk anvandning samt icke-akademiska anvandare (Figur
4).

EGU 36
Chalmers 25

m Ovr. Sverige 29
Industri 11

H [nternationell 16

Figur 4. Antal projekt lokalt, nationellt, internationellt och industri.

Under daret har motsvarande 4.9 Tabell 1. Stod per applikationsomrade
heltidsekvivalenter 1:e forsknings- Strukturbiologi 1.6
ingenjorer varit aktiva. Skillnad i Metabolomik 1.4
forhdllande till antal anstédllda (6.0 Sma Molekyler 0.7
heltidsekvivalenter ) beror framst pa Materialvetenskap 0.4
fordldraledighet och tjanstledighet. Kemisk biologi 0.01
Aktivitet inom resp applikations- Administration 0.4
omrade har fordelats enligt tabell 1. Metod & kompetensutveckling 0.39
Totalt 4.9

Antalet projekt som har fatt stdd under 2016 har okat inom samtliga
applikationsomraden jamfort med 2015. Fordelning av projekt per
applikationsomrade (Figur 5) avspeglar i nagon man fordelningen i tid per
applikationsomrade (Figur 3).

m Strukturbiologi 39
Materialvetenskap 32
m Metabolomik 26
Sma molekyler 17

EFBS 3

Figur 5. Férdelning av antal projekt per applikationsomrdde.



Strukturbiologi

Inom applikationsomradet strukturbiologi finns aktivitet inom 39 projekt.
Omfattningen varierar fran tillgang till experimenttid till analys av NMR-spektra och
strukturbestimning. Under aret har 19 projekt avslutats. Tolv sekventiella
tillordningar har genomférts och 2 strukturer har deponerats i pdb-databasen
(5DKA resp S5LFI). Ytterligare tva strukturer har fardigstillts och avvaktar
deponering. Anvandare aterfinns vid universiteten i Umed, KI, KTH, SU, LiU, Lund,
GU samt Barcelona, Leeds och industri (Medivir, Saromics, AstraZeneca, Zoobio).
Under 2016 har 15 artiklar publicerats inom strukturbiologi dar Svenskt NMR-
centrum far erkdnnande eller personal ar medforfattare.

Metabolomik

Inom omradet metabolomik finns under 2016 aktivitet inom 26 projekt, varav 16
har avslutats under aret. Samtliga projekt omfattar datainsamling, men
experimentell design, provberedning och analys har ocksa genomforts i de flesta
projekt. Totalt har datainsamling fran knappt 5000 prover genomforts for anvandare
fran KI, SLU, LU, Chalmers och GU, samt fran Kopenhamn, Aarhus, Barcelona och
Warszawa. Fem artiklar har publicerats under aret.

Sma molekyler

Inom applikationsomradet Sma Molekyler har sarskild omsorg lagts vid att
tillgangliggora instrumentering for nya anvandare fran Chalmersomradet. En
avancerad NMR kurs har genomforts och data fran drygt 550 prov har samlats in.
Totalt finns aktivitet inom 17 projekt under perioden, och av dessa har 15 avslutats
under dret. Anvandare kommer fran GU, Chalmers, SU, KTH och Uppsala, samt IRL,
RISE, Swerea och RedGlead. Under 2016 har 7 artiklar publicerats.

Materialvetenskap

Inom omraddet materialvetenskap finns aktivitet inom 32 projekt att redovisa,
huvudsakligen med anvandare fran Chalmers eller industri, men dven KTH, LuTH,
Uppsala, Lund och Sahlgrenska Akademien. Av projekten har nio avslutats under
aret. Totalt atta artiklar har publicerats under 2016.

Kemisk biologi - fragmentbaserad screen

De 3 projekt inom fragmentbaserad eller ligand-screen som finns att redovisa under
2016 har efterfragats av foretag eller av forskare verksamma vid Goteborgs
universitet.

Metod- och kompetensutveckling

Har kan bl a redovisas

* implementering av optimerade pulssekvenser fér makromolekyler

e fortsatt utveckling av standardiserade operativa procedurer (SOP) for
metabolomik-prover, sarskilt serum och plasmaprover

* ny princip for att forbattra metabolitidentifikation i komplexa prover

* statistisk sampling av NOEer vid strukturberdkningar

* implementering av pulssekvenser for imaging och diffusions-NMR samt T.-
matning i heterogena material.

* systematisk undersokning av spdrvagens effekter och minimering av dess
inflytande pa NMR-experimenten; sarskilt
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* ny samplings- och processningsmetodik for 1D-data, sarskilt metabolomik
* ytterligare forbattrad hantering av digitalt 1ds for 2D, 3D och 4D-sekvenser

Publikationer

Under 2016 finns 35 publikationer (se appendix 1) som har medforfattare fran
NMR-centrum eller dir NMR-centrum ges erkdnnande.

Outreach och dvriga aktiviteter

Ett flertal workshops, kurser och symposier har arrangerats under perioden.

Symposium

Den 12-13 oktober firade Svenskt NMR-centrum 25-drsjubiléeum med ett tvadagars
symposium i Wallenbergssalen. Verksamheten presenterades och ackompanjerades
av en rad foreldsningar fran ledande Europeiska NMR-forskare samt presentationer
av representanter fran nationella NMR-centra i Danmark, Finland och Norge.

Workshops

Inom ramen for Nordic NMR Network har workshops arrangerats med fokus pa
NMR-experiment (Goteborg, 24-25 Januari), Pulsprogram (Aarhus, 25-26 April),
Paramagnetisk NMR (Aarhus, 8 juli), Metabolomik (G6teborg, 29-30 augusti), samt
"Fast Methods” (Goteborg, 10-11 November).

Forskarutbildningskurs

Under hosten organiserades en avancerad internationell forskarutbildningskurs i
strukturbiologi, "Dynamik hos proteiner och RNA”. Kursen organiserades med stod
bade fran INSTRUCT och Nordic NMR Network och attraherade ett 20-tal deltagare
fran hela Europa.

En avancerad NMR-kurs for doktorander och post-docs har genomforts tillsammans
med larare fran institutionen for kemi- och molekylar biologi. Totalt 15 studenter
deltog i kursen. Godkand kurs ger "korkort” for utrustningen pa NMR-centrum.

Nationella moten

Tillsammans med andra strukturbiologer i Goteborg ordnades det nationella
strukturbiologimotet i Tallberg for 20:e gdngen. | samband med detta gavs en
muntlig presentation av verksamheten vid NMR-centrum.

Presentationer vid universitet

Verksamheten inom SciLifeLab presenterade i samband med Outreach-dagar,

- Goteborg (17 mars)

- Umea (6 april)

samt for DDD-plattformen vid Uppsala Universitet

- Uppsala (29 september)

Cell-fri expression for NMR-spektroskopi presenterades i en workshop i Kopenhamn
- Kopenhamns Universitet (10 maj)

Verksamheten i stort, och sarskilt materialvetenskap, presenterades for Chalmers
Styrkeomrdde Materialvetenskap

-Goteborg (13 december)

Metabolomikverskamheten presenterades pa det 16e CeMEB-motet

-Tjarno (13 oktober)



Presentationer vid konferenser etc

Verksamheten har presenterats muntligt vid ICMRBS, Kyoto 2016 (Orekhov), ENC
2016, Pittsburg (Bernin), EUROMAR 2016, Aarhus (Bernin), Bruker 40th User
Meeting, Karlsruhe (Karlsson), samt med posters vid Metabolomics Society
Conference, Dublin (Pedersen), EUROMAR 2016 (Mayzel) och ICMRBS (Mayzel).

Gymnasieskolor
Ett flertal gymnasieskolor har besokt svenskt NMR-centrum under aret, bla
Kattegattgymnasiet fran Halmstad och Mikael Elias gymnasium fran Goteborg.

Forandring av infrastrukturen
En automatisk provvaxlare installerades pa 900 MHz-magneten.

Ett avtal mellan Medivir AB och Svenskt NMR-centrum avseende donation av
utrustning och anvandning av resurser tecknades (dnr E 2016/862).

Den 6kade omfattningen av verksamheten har lett till storre lokalbehov. Ett
personalrum byggdes om till arbetsrum med 6 skrivplatser och funktionen fér
personalrum integrerades med det tidigare biblioteket.

Anlaggning for uppsamling av heliumgas har fardigstallts. Under perioden gjordes en
smarre modifiering av ballongens utformning och flera tester genomfordes.
Uppsamling av heliumgas sker effektivt (>95%) och férenklar dessutom hanteringen
vid pafyllning av helium.

Utvirderingar, ansékningar och ekonomi

Under 2016 har Svenskt NMR-centrum varit en facilitet inom SciLifeLab.
Verksamheten, dar Svenskt NMR-centrum vid Goteborgs Universitet ar huvudman,
har utforts tillsammans med Umed-noden och regleras i ett konsortialavtal mellan
Goteborgs Universitet och Umea Universitet (dnr V2016/1037).

Verksamheten inom SciLifeLab har genomgatt internationell utvardering under
2016. Rapporten (dnr V2016/1037) var positiv for Svenskt NMR-centrum. Under
hosten beslot styrelsen for SciLifeLab att Svenskt NMR-centrum far fortsatta som
facilitet under perioden 2017-2020.

Svenskt NMR-centrum var medsdkande till VR/RFI om fortsatt stéd for
bioinformatik (NBIS) vilket bif6lls for perioden 2016-2017. Ett konsortialavtal
mellan Géteborgs Universitet och Uppsala Universitet undertecknades i oktober.

Svenskt NMR-centrum var medsdkande till VR/RFI om fortsatt stéd for
SWEDSTRUCT (bifélls ej), och BBMRI (bordlagd).

Resultatrakning for verksamhetsaret redovisas i tabell 2. Utfallet ar 282 kkr, vilket ar
mycket nira det budgeterade 250 kkr. Utfallet foljer ocksa budget relativt val, med
smarre avvikelser. Arets utfall foljer en 5-arsplan som ska ge ett ackumulerat
resultat i niva med rektors rekommendationer (5-8% av omsattningen).

Tabell 2.
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Resultatrakning Budget  Utfall % Anslag Bidrag Int
Bidrag 5099 5099 100% 5099

Forsaljning 450 529 4% 449 80

Interna bidrag 1500 2051 91% 1500 551

Bidrag 6270 11137 94% 11137

Finansiella intakter 180 62 26% 62
Periodisering pag proj -2123 -5 820 103% -5 820

Tackn. avs BF anldggn. 3 605 4254 77% 4254

Avsattn BF anldggn -1754 -1754

Intakter 14 981 15 558 67% 7 049 8509
Lonekostnader 6132 5279 57% 2353 2319 608
Forandr. semesterskuld 20 -10 235% -15 6 -1
Ovr personalkost 120 288 100% 166 122 1
Ovrig Drift 3054 2900 56% 2138 667 96
Indir kost int bidr 551 969 285 -703
Lokalkostnader 1710 1751 68% 895 857

Finanisella kostnader 5 5

Avskrivningar 3695 4513 80% 258 4254

Kostnader 14731 15 277 67% 6 767 8 509

Totalt 250 282 282
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