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Sammanfattning

Instrumentanvandningen har varit god. Under 2018 har Svenskt NMR-centrum gett
stod till 130 projekt. Projekten fordelas pa ett knappt 70-tal forskare (PIs) fran
Goteborgs universitet samt andra nationella och internationella universitet. Ett tiotal
anvandare 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 anvants drygt 27 000 timmar vilket ar ndgot mer an foregdende ar.

Svenskt NMR-centrum har organiserat diskussionsmdten, nationella och
internationella workshops samt arrangerat det nationella NMR-moétet 2018 i
Goeborg. Verksamheten vid forskningsinfrastrukturen har presenterats vid ett
flertal tillfillen, bdde nationellt och internationellt.

Rektor beslot att svenskt NMR-centrum skall vara en GU-infrastruktur under
perioden 2018-07-01 -2021-06-30. Fakultetsstyrelsen beslot att Institutionen for
Kemi och Molekylar Biologi skall vara vardenhet for Svenskt NMR-centrum fran och
med 2018-07-01.

De vetenskapliga resultaten presenteras i 33 granskade artiklar i internationella
tidskrifter. Omsattningen har varit 14 MKr och gav ett resultat pa 377 kkr.

Summary

In 2018, the Swedish NMR Centre provided support to 130 projects. The projects
were requested by almost 70 researchers (PIs) from University of Gothenburg and
other national and international universities. Ten 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 was used for 27 000
hrs, a slight increase in comparison to the previous year.

The Swedish NMR Centre has organized discussion meetings, national and
international workshops hosted the Swedish NMR Meeting 2018. The activity at the
research infrastructure has been presented on several occasions, both nationally and
internationally.

The vice-chancellor decided to prolong the appointment of the Swedish NMR Centre
as a University of Gothenburg research infrastructure for the period 2018-07-01 -
2021-06-30. The board of the Science faculty decided that the department of
Chemistry and Molecular Biology should be the host for the Swedish NMR Centre
from 2018-07-01.

The scientific results were published in 33 peer-reviewed articles in international
journals. The turnover was 14 MSEK and the result was 377 kSEK.
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NMR-magneters anvindning och 6vrig utrustning:

Under aret har enbart sma forandringar skett i NMR-instrumentering. Inga nya
magneter har tillkommit. En 600 MHz RT-prob har inférskaffats, med huvudsakligt
anvandningsomrade for metabolomik. Rekomenderad service av kryoprober har
genomforts och instrumentovervakning har i 6vrigt fungerat klanderfritt.
Uppgraderingar av NMR-programvara har gjorts enligt reckommendationer och 6vrig
kringutrustning har ocksa god status.

Den totala anvandningen av alla magneter ar 25 400 timmar vilket &r en minskning
med 2 % jamfort med foregdende ar. Det avspeglar i ndgon att 900 MHz-magneten
inte kunnat anvandas under aret. For 6vriga hogfaltsinstrument ar anvandningen
mycket god.

Varian 500 MHz & 600 MHz

De tva dldsta instrumenten, 500 MHz resp 600 MHz, anvands i mycket liten
omfattning. Bdde magneterna ar dock i mycket gott skick och en uppgradering av
konsolerna ar planerad.

600MHz - solids

Magneten fungerar val, men 6ver tid har det blivit tydligt att halltiden for flytande
kvave langsamt minskar. Under 2018 ar kvavenivan i snitt 9% da pafyllning sker i
intervall om 14 dagar. Den fortsatta utvecklingen ska noga féljas. Denna magnet har
anvants i liten omfattning under 2018. Svarigheten att reglera rotationshastigheten
l6stes slutligen efter upprepade justeringar av fiberoptiken. Under aret har
magneten anvants ca 650 h (7%).

600MHz - diff, MR, IVDr

Magneten fungerar val. Som ett led att 6ka anvandningen skaffades en 600 MHz H(X)
RT-prob som mojliggdér metabolomik-tillampningar enligt konceptet fér IVDR (in
vitro diagnostics research) som utvecklats av Bruker. Efter en installationsperiod
under varen gick anvandningen upp avsevart under andra halvaret. Total bokad tid
var 3100 timmar (33%) med metabolomik (13%) och materialvetenskap (9%)
framst (Fig. 1). Totalt analyserades mer dan 4000 metabolomikprover under 2018.
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Figur 1. Anvindning av 600 MHz
"Bruker” inom olika



700 MHz

Efter den langdragna reparationen borjade denna magnet anvandas fullt ut i februari
2018. Darefter har den varit bokad 5900 timmar (75%, Fig. 2). aven har ar struktur-
biologi det ojamforligt storsta tillampningsomradet. Kombinationen 700 MHz och
1H,19F,13C,15N ar mycket ovanlig. Service for kryoproben ar planerad i februari 2019.
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Figur 2. Anvindning av 700 MHz magneten inom olika
tillimpningsomraden.

800#1.
Magneten har fungerat val under det gangna aret. Heliumavkok och kvaveavkok ar
mycket konstant. Den varldsunika 3mm kryoproben genomgick service den 8:e
februari. | samband med ett akut avbrott av stromforsorjningen den 10:e augusti
sjonk temperaturen snabbt i 3m-proben och ett NMR-ror fros sonder. Efter
rengoring av proben med destillerat vatten och etanol kunde proben tas i bruk efter
ca en veckas uppehall. Kanslighet och linjeform hade inte paverkats. Magneten har i
mycket stor omfattning anvants for strukturbiologi och i mindre omfattning for
andra tillampningar (Fig. 3).
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Figur 3. Anvindning (i timmar) for 800 MHz magnet med 3
mm kryoprob under 2018 inom resp applikationsomrdde. Hservice



Den bokade tiden for detta instrument ligger pad ca 7 900 timmar (90%). Av denna
tid har 68% anvants for strukturbiologi, medan metabolomik, smamolekyler och
industri ar relativt jaAmnstora och star tillsammans for 15% av bokad tid.

800#2.

Denna magnet har fungerat mycket val under aret och varit efterfragad inom flera
applikationsomraden. Magneten har en av fa kryoprober dedikerad for 13C-detektion
och kombinationen med 800 MHz finns bara pa ett fatal platser i hela varlden.
Kryoproben pa denna magnet genomgick service den 7 juli. &ven denna prob
paverkades av det akuta strombortfallet den 10 augusti, men i avsevart mindre
omfattning eftersom NMR-roret inte fros sonder. aven denna magnet har anvants i
mycket stor omfattning (Fig 4). Den bokade tiden ar 7600 timmar (87%) och dven
har ar strukturbiologi storsta anvandningsomrade (33%) foljt av materialvetenskap
(22%).
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Figur 4. Anvindning av 800MHz med 13C-prob i timmar inom olika omrdden .

900 MHz

Efter quenchen i december 2017 sa har ett intensivt arbete pagatt for att aterstalla
full funktionalitet. De "stora” aktoérerna (Oxford Instruments, Agilent, Bruker)
forklarade relativt omgaende att de av olika skal inte kunde bista i processen. Den
genomgdende hallningen var att man saknade bade utrustning och kompetens.
Efter ett smarre detektivarbete identifierades ett foretag i Storbritannien, High Field
Specialists. som kunde uppvisa bade erforderlig kompetens och den nédvandiga
specialutrustningen. Vi fick ddrmed tillgang till den person som ansvarat for
omstarten av magneten 2011, och som hogst troligt ar mest kompetent for detta
arbete over huvud taget.

I februari 2018 gjordes en total kontroll av magnetspolar och det elektriska
systemet. Magnetspolarna var helt funktionella, men den elektriska quench-
kontrollenheten behovde aterstéllas efter den kontrollerade quenchen.

High Field Specialists lamnade ett kostnadsforslag i flera delar, dels ren service for
att byta O-ringar och kontrollera vacuum, reparation for att aterstalla quench-



enheten, samt aterinstallation for att kyla ned magneten och ladda magneten och ta
den till falt.

Arbetet med att byta O-ringar paborjades i juni och pagick in i augusti. I augusti
gjordes den slutliga vacuum-testen. Resultaten var inte helt tillfredsstdllande men
beddmdes vara tillrackligt bra for en fortsatt nedkylning och laddning av magneten.
Infor nedkylningen behovdes tillgang pa 9 000 L flytande helium. Infor ett forsok i
oktober forklarade var huvudleverantor, AGA, att man bara klarade att leverera 3
000L vid ett tillfalle. De tva ovriga godkdnda leverantorerna, AirLiquide och
Strandmollen, kunde vid detta tillfille inte garantera leverans p g a osdkerhet i
heliumtillgangen. Ett nytt forsok planerades i borjan av december. Vid detta tillfélle
kunde AGA garantera 3 000L och AirLiquide kunde garantera leverans av 6 000L.
Nedkylningen pabodrjades den 10 december, och efter en vecka uppnaddes
temperaturen for flytande helium, 4,2K, i magnetens heliumkarl. Avkoket var da
hogt, ca 6%per dygn, men det hoga avkoket skulle kunna bero pa att magneten dnnu
inte uppnatt temperaturjamvikt. En observation av uppférandet vid lagre
temperatur, ca 3.3K, var nédvandigt for att kunna bedéma om magneten var
funktionell. I januari 2019, efter nedkylning av det undre heliumkarlet till 3.3 K
kvarstod ett avkok pa 2,5% per dygn, vilket dr ca dubbelt sa hogt som det
forvantade. Efter att temperaturen i det undre heliumkarlet fick stiga tillbaka till
4,2K observerades ett avkok pa 12,5% per dygn, och det stod klart att det fanns ett
inre lackage. Vid matning av magnetens vacuum aterfanns mycket hoga
heliumnivaer. Lackaget av helium in i vacuumutrymmet omojliggor fortsatt
anvandning av magneten

Ovrigt

Ovrig utrustning, inklusive provvixlare, provberedningsrobot, utrustning i vatlab
samt heliumuppsamlingsanldggning, har 6verlag fungerat val. Kylanlaggning for
UPS-enheten (Fig. 5) visade sig dock vara underdimensionerad. | samband med
oversyn av fjarrkyla pd Medicinareberget den 6 juli uppgick temperaturen i UPS-
rummet till 40 °C. Samtliga batterier i UPS-enheten férstordes och den forlorade
>95% av laddningsformagan. Vid ett stromavbrott den 10 augusti, orsakat av
asknedslag, blev Medicinarebergt, inklusive hela Hasselbladlaboratoriet, stromlost
under en kortare period. Samtliga tre kryoprober i drift virmde upp och ett prov
fros sonder i 3mm kryoproben. Denna prob kunde rengdras pa plats och visade inga
tecken pa prestandabortfall. Akademiska hus ersatte arbetskostnad for rengéringen
av proben samt kostnader for att
fornya batteripaketet.

Figur 5. Nyttan med UPS-enhet och
avbrottsfri generatorkraft visade sig
19:e januari 2019, dd hela
Medicinareberget var strémlést i 40
minuter. Vid Hasselbladlaboratoriet
stromférsorjs hela apparathallen
samt datorer i kontrollrummet via
UPS-enheten och personalen kunde
ofdrtrutet fortsdtta arbeta vid NMR-
spektrometrarna. (Notera att inom-
husbelysningen inte strémforsérjs pd
detta sdtt.)




Personresurser per applikationsomraden

Under aret 2018 har 4.25 FTE forskningsingenjorer varit verksamma.

Det dr nagot lagre dn foregdende ar. En forskningsingenjor har varit ledig for annan
statlig anstallning och en forskningsingenjor slutade tidigt under 2018 for att ga till
en anstallning som applikationsexpert hos Bruker. Interna aktiviteter (service,
tester, underhall, administration) har i princip kravt oférandrad personalinsats och
mindre tid for support, kompetensutveckling, metodutveckling och implementering
har darfor varit mojligt. En tillsvidareanstalld forskningsingenjor tilltradde i
november, och tva forskningsingenjorer anstalldes for en period om ett ar
(strukturbiologi resp metabolomik) i avsikt att avlasta personal och mojliggora
intern kompetensutveckling.

Applikationsomraden.

Under perioden har aktivitet pagatt inom ca 130 projekt. Flest projekt (47) aterfinns
inom tillampningsomradet strukturbiologi, foljt av metabolomik (23), smamolekyler
(22) och materialvetenskap (14) (Fig. 6)
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Figur 6. antal projekt inom resp tillimpningsomrdde.

Applikationsomradet strukturbiologi har vuxit i omfattning till 47 projekt (39
projekt 2017) och pa niva som varierar fran tillgang till experimenttid till analys av
NMR-spektra. Okningen beror till del pa en anvindare (Burmann, GU). Under
perioden har flera sekventiella tillordningar genomforts. Anvandare aterfinns vid
universiteten i Umead, Stockholm (SU, KI), Lund, Uppsala (UU, SLU), Link6ping,
Goteborg, Barcelona och Frankfurt samt industri (Medivir). Bland de projekt som
fatt mest stod under 2018 kan ndmnas en studie av signaloverforing i bakteriella
fytocytokromer fran Goteborgs Universitet, en studie av protein-ligandinteraktion
fran Lunds Universitet och en strukturbestdmning av ett protein fran det bakteriella
sekretionssystemet Typ III fran Umea Universitet.

Inom NMR-baserad metabolomik ar Bruker en ledande aktor och har introducerat
ett koncept, [VDr (in vitro diagnostic research) som har implementerats vid ert
flertal internationella laboratorier, t ex inom International Phenome Centre Network
samt vid Imperial College och CERM (Florence). I maj 2018 introducerade vi [VDr-
konceptet vid NMR-centrum, med sarskilt fokus pa lipoproteinprofilering. Darefter
har mer dn 4 000 serum- och plasmaprover analyserats med denna teknik, bla 2 000
prover fran "Vasterbottenkohorten”. Chalmers har bett om analys av 900 prov i en



jamforande studie mellan Brukers approach och den teknologi som erbjuds av det
finska foretaget Nightingale. Som en f6ljd av detta har planering for NMR-baserad
metabolomik inom MEDIMACS, en uppf6ljning till PREDIMED-studien, genomforts .
Totalt har 23 projekt (33 projekt 2017) fatt stod som inkluderar provberedning,
datainsamling och analys. Totalt har datainsamling fran drygt 4000 prover
genomforts med anvandare fran universiteten i Géteborg, Lund, Jonkoping, Aarhus,
Képenhamn, San Diego, samt Chalmers, Sahlgrenska Universitetssjukhuset och
Sodra alvsborgs Sjukhus.

Inom smamolekyler finns anvindare fran Goteborgs Universitet, Chalmers, Lund,
Uppsala samt industri (Medivir, IRL, Gnothis AB). Under aret har SNC supportat
totalt 19 projekt (22 projekt 2017). Bland de projekt som fatt mest stod under 2018
aterfinns en studie som inkluderar NOE-uppbyggnadkurvor for sma molekyler, fran
Uppsala Universitet.

Inom omradet materialvetenskap/imaging finns aktivitet inom 14 projekt (30
projekt 2017) att redovisa, huvudsakligen med anvandare fran Chalmers och
Sahlgrenska. Detta omrdde har minskat avsevart jamfort med foregaende ar vilket i
nagon man avspeglar tillgdnglig support under aret, men ocksa en komplexitet att
sarskilja fran studier som inkluderar smamolekyler. Exempel pad projekt inom denna
kategori ar t ex imagingstudier av biopsier fran Sahlgrenska Akademien eller
utveckling av metodik for att studera kemiskt modifierad cellulosa, fran Chalmers.

Inom kemisk biologi finns aktivitet inom tre projekt, tva fran Goteborgs Universitet
samt ett fran Medivir.
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Figur 7. Fordelning av spektrometertid pa universitet. GU star for 50%
och Goteborg (inkl Chalmers) ca 2/3 av tiden. Jamfort med 2017 finns en
Okning for industri och en minskning fér internationella anvandare.
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Nationell féordelning av anvandning

Under 2018 anvande 66 forskningsgrupper, 6 foretag samt fyra andra icke-
akademiska anvandare Svenskt NMR-centrum. De fick tillgang till NMR-tid och
varierande grad av support i ca 130 projekt. Med utgadngspunkt fran
anvandarens affiliering ser vi en relativt bred anvandning i Sverige, &ven om
Goteborgs Universitet &r dominerande och star for 50% av den totala
anvandningen nar det giller spektrometertid (Fig. 7). Jamfort med foregdende ar
star Goteborgs Universitet for en liten 6kning. Uppdelat pa projekt (Fig 8) sd ar
bilden likartad. Goteborgs Universitet star for ca halften av projekten.
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Figur 8. Fordelning av projekt 2018 pa lokal, nationell , internationell, och
industri-anvandning.

Publikationer

Under 2018 finns 33 publikationer som antingen har medforfattare fran NMR-
centrum eller diar NMR-centrum far erkdnnande i egenskap av forsknings-
infrastruktur (Se ocksa appendix 1).

Outreach och 6vriga aktiviteter

Ett flertal workshops, kurser och symposier har arrangerats under perioden. NMR-
centrum har bl a engagerats i undervisning pa avancerad niva vid Géteborgs
Universitet, bla genom masterskurser for apotekare, kemister och biologer. En riktad
workshop (reach-in) mot Orebro/Uppsala har genomforts med fokus pa
strukturbiologi och metoder for sekventiell tillordning. NMR-centrum har besokt
NMR-laboratoriet i Umea och pa plats jamfort och diskuterat verksamhet,
investeringar och strategisk utveckling av forskningsinfrastrukturer.

Verksamheten presenterades vid MoReLife Infrastrukturdagar i Lund, 28 februari - 1
mars, vid SciLife Science Summmit, 25 april, vid SBnets arliga mote i Tallberg, 15-18
juni, vid Organikerdagarna i Lund, 17-20 juni, i samband invigningen av NMR-
laboratoriet i Uppsala (13 April) vid Swedish Metabolomics Conference, 26-28
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augusti i Orebro, vid métet med den nya National SciLifeLab Committee i Stockholm
den 5 September, samt vid Svenskt NMR-mote i Goteborg 23-25 oktober.
Verksamheten har ocksa presenterats vid Norskt NMR-mote (Tromso), ENC
(Orlando), EUROMAR 2018 (Nantes) samt ICMRBS 2018 (Dublin).

Utvirderingar, organisation och ekonomi

Rapporten fran den internationella utvarderingen i slutet av 2017 utgjorde underlag
for Naturvetenskapliga fakultetens, i egenskap av vardenhet, ansokan till rektor att
svenskt NMR-centrum fortsatt ska vara en GU-forskninginfrastruktur vid Géteborgs
Universitet. Rektor beslot att svenskt NMR-centrum fortsatt ska vara en GU-
forskningsinfrastruktur under perioden 2018-07-01 - 2021-06-30.

[ juni beslot styrelsen vid Naturvetenskapliga fakulteten att Svenskt NMR-centrum
ska foras over till institutionen for kemi och molekylar biologi fran 2018-07-01, samt
ha eget kostnadsstille. Infor beslutet fortydligades att tilldelning till Svenskt NMR-
centrum ska ske direkt fran fakultetsstyrelsen. Ett prefektbeslut delegerar ansvar for
arbetsmiljo, ekonomi och personal till forestandaren for Svenskt NMR-centrum.

Under 2018 har Svenskt NMR-centrum varit en facilitet inom SciLifeLab.
Verksamheten inom SciLifeLab har utforts tillsammans med Umea-noden och
regleras i ett konsortialavtal mellan Goteborgs Universitet och Umed Universitet
(dnr V2016/1037). Inom SciLifeLab tillhér Svenskt NMR-centrum den
organisatoriska plattformen "Cellular Imaging och Molecular Structures”.
Verksamheten ger stod inom tre serviceomraden: Bioimaging and Molecular
Structure, Metabolomics samt Chemical Biology and Genome Engineering.

Svenskt NMR-centrum var en partner inom NBIS (VR/RFI-stodd
forskningsinfrastruktur for bioinformatik) under 2018. Ett konsortialavtal mellan
Goteborgs Universitet och Uppsala Universitet reglerar denna verksamhet.

Resultatrikning for Resultatrdkning Budget  Utfall %
verksamhetsiret redovisasi || Anslag 5199 5199  100%
tabellen till hoger. Resultat Forsaljning 800 537 67%
ar 377 kkr, vilket ar ndgot Interna bidrag 1500 3341 223%
battre an det budgeterade. Bidrag 3650 5442 149%
Utfallet foljer ocksa budget Finansiella intakter 40 68 170%
relativt val, med smarre Periodisering pag proj 616  -3522 571-0/
avvikelser. Arets resultat Thck BF anl 3864 3077 80;
foljer den 5-arsplan som ska AAEK0- 2Y2 B 2S8R 0
ge ett ackumulerat resultat |\ qmieer 15669 14142 90%
(eller "fritt disponibelt —
kapital”) enligt rektors Lénekostnader 5947 4941 83%
rekommendation, dvs 5-8% Foréndr. semesterskuld 20 63 315%
.n s ’ Ovr personalkost 200 249 124%
av omsattningen. Svenskt N
NMR-centrum har ett fritt Ovrig Drift 2595 2764  107%
disponibelt kapital som ar Lokalkostnader 1635 1689  103%
1154 kkr efter 2018. Finanisella kostnader 2
Avskrivningar 5932 3865 65%
Kostnader 15418 13763 89%
Totalt 250 377 151%
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Artiklar med medforfattare fran Svenskt NMR-centrum
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11.

Effect of the paste-anode interface under impressed current cathodic protection in
concrete structures,

Zhang EQ, Tang L, Bernin D, Jansson H,

Materials and Corrosion,0947-5117, 2018-08-00,2018-03-06,69,8,1104-
1116,10.1002/maco.201709908

Higher Concentrations of BCAAs and 3-HIB Are Associated with Insulin Resistance in
the Transition from Gestational Diabetes to Type 2 Diabetes,
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Journal of Diabetes Research,2314-6745, 2018-06-05,2018-06-05, ,1-
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Increased thermal stability of nanocellulose composites by functionalization of the
sulfate groups on cellulose nanocrystals with azetidinium ions

Borjesson M, Sahlin K, Bernin D, Westman G,

J. Appl. Polym. Sci.,0021-8995, 2018-03-10,2017-11-
08,135,10,45963,10.1002/app.45963

Affinity of charcoals for different forms of radioactive organic iodine,

Aneheim E, Bernin D, Foreman MRS,

Nuclear Engineering and Design,0029-5493, 2018-03-00,2018-03-00,328,,228-
240,10.1016/j.nucengdes.2018.01.007

Perspectives on NMR studies of CO2 adsorption,

Bernin D, Hedin N,

Current Opinion in Colloid & Interface Science,1359-0294, 2018-01-00,2018-01-
00,33,,53-62,10.1016/j.cocis.2018.02.003

Surface treatment of cellulose nanocrystals (CNC): effects on dispersion rheology
Sahlin K, Forsgren L, Moberg T, Bernin D, Rigdahl M, Westman G,
Cellulose,0969-0239, 2018-01-00,2017-11-28,25,1,331-345,10.1007/s10570-017-1582-
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The CO2 capturing ability of cellulose dissolved in NaOH(aq) at low temperature,
Gunnarsson M, Bernin D, Ostlund A, Hasani M,

Green Chem.,1463-9262, 2018-00-00,2018-00-00,20,14,3279-
3286,10.1039/c8gc01092¢g

High-fidelity spectroscopy reconstruction in accelerated NMR,

Qu X, Qiu T, Guo D, Lu H, Ying J, Shen M, Hu B, Orekhov V, Chen Z,

Chem. Commun.,1359-7345, 2018-00-00,2018-00-00,54,78,10958-
10961,10.1039/c8cc06132g,30198542

Effect of various structure directing agents (SDAs) on low-temperature deactivation of
Cu/SAPO-34 during NH3-SCR reaction,

Woo J, Leistner K, Bernin D, Ahari H, Shost M, Zammit M, Olsson L,

Catal. Sci. Technol.,2044-4753, 2018-00-00,2018-00-00,8,12,3090-
3106,10.1039/c8cy00147b

Dispersed Uniform Nanoparticles from a Macroscopic Organosilica Powder,

Church TL, Bernin D, Garcia-Bennett AE, Hedin N,

Langmuir,1520-5827, 2018-02-13,2018-02-05,34,6,2274-
2281,10.1021/acs.langmuir.7b03705,29400064
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