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Sammanfattning

Under 2015 har Svenskt NMR-centrum gett stdd till drygt 100 projekt. Projekten
fordelas pa ett 60-tal forskare (PIs) fran Goteborgs universitet samt andra nationella
och internationella universitet. Ett 10-tal 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 1120 dygn och den effektiva
anvandningen har 6kat jamfort med foregdende ar.

Svenskt NMR-centrum har organiserat diskussionsmoten for lokala anvandare samt
en flertal nationella och internationella workshops. Verksamheten vid
forskningsinfrastrukturen har presenterats vid ett 10-tal inbjudna seminarier, bade
nationellt och internationellt.

De vetenskapliga resultaten presenteras i 28 granskade artiklar i internationella
tidskrifter. Omsattningen har varit 10 MKr och gav ett resultat pa 345 kr.

Summary

In 2015, the Swedish NMR Centre provided support for more than 100 projects. The
projects were requested by ca 60 researchers (PlIs) from University of Gothenburg
and other national and international universities. Ca 10 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 bu the research infrastructure. The NMR equipment has been used for
1120 days and the effective use has increased compared to the previous year.

The Swedish NMR Centre has organized local users discussions meeting and several
national and international workshops. The activity at the research infrastructure has
been presented at ca 10 invited national and international seminars.

The scientific results were published in 28 peer-reviewed articles in international
journals. The turnover was 10 MSEK and the result was 345 kSEK.
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Instrumentanvdndning:

Den totala, bokade anviandningen av alla NMR-instrument under 2015 ar ca 1120
dygn eller 44% av aret. Det ar i paritet med den bokade anviandningen 2014 (-3%).
Alla instrument anvands dock inte i samma omfattning och darfér gors nedan en mer
specifik analys av olika instrumentgrupper. For vissa instrument avviker dven bokad
tid fran aktivt anvand tid, och darfor redovisas aven den aktivt anvanda tiden nar det
ar relevant. S3 visar t ex den aktivt anvianda tiden pa hogfaltsinstrumenten en
kraftigt 6kad anvandning, fran 584 dygn 2014 till 700 dygn 2015.

Hogfaltsinstrumenten (800 MHz och 900 MHz) har anvints i jamn och stor
omfattning under dret. 900 MHz-instrumentet saknar provvaxlare, men har anvants
effektivt 65% (bokad 75%) under dret. Den effektiva anvandningen av de tva 800
MHz-instrumenten, bada med provvaxlare, har varit 62% (bokad 65%) respektive
64% (bokad 62%). Siffrorna visar tydligt effekten av att mer kravande experiment
utfors pa 900 MHz-magneten, med atféljande manuell interaktiv kontroll. Jamfort
med 2014 ar dndad anvandningen pa samtliga dessa tre instrument hogre och total
anvandningsgrad har gatt upp ca 10%.

2015
2014 564% aktiv

“53% aktiv \
29% inaktiv

7% service/
' underhall

Figur 1. Aktiv anvandning av hogfaltsinstrumenten 2014 och 2015. Fér 2014 ingar tid for
service och underhall i inaktiv tid.

43% inaktiv

Lagfaltsinstrument med specifika tillampningar, dvs 600#1 och 600#3, har anvants
i ndstan samma omfattning som hoégfaltsinstrumenten. 600#1 har varit bokad 229
dagar for MAS-experiment och 600#3 har varit bokad 135 dagar for
diffusionsexperiment. Bdda dessa instrument, och sarskilt 600#3, har under nagon
period statt stilla i vantan pa service. Under hdsten uppgraderades 600#3 till en
modern Bruker-spektrometer med utrustning fér att mata avancerad diffusion och
micro-imaging. Vasentligt hogre anvandningsgrad forvantas 2016. Anvandning av
600#2 och 500 MHz-magneten har varit 1ag och uppgar till 17 resp 14 dagar.

Av den totala anvandningen ar drygt 50% lokal anvandning i Géteborg (GU eller
Chalmers). Internationella anvandare utgor darefter storsta anvandargrupp (10%),
medan Odvriga svenska universitet tillsammans med industri utgér ca 35% (Figur 2).
Har finns nastan samtliga storre svenska universitet och hogskolor representerade.
Totalt har ett 60-tal enskilda forskargrupper utnyttjat Svenskt NMR-centrum. Bland
de foretag som behovt Svenskt NMR-centrum hor bl a AkzoNobel, AstraZeneca, IRL
AB, SARomics Biostructures AB, Medivir, Christiansen AB och Swerea IVF.
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Figur 2. Total anvandning av instrumenttid per universitet

Sett till anvdndningstidens fordelning per applikationsomrdde sa dominerar
strukturbiologi stort (47%) f6ljt av materialvetenskap (27%) och sma molekyler
(18%). Metabolomik har utgjort en mindre del av spektrometertiden (9%). Man bor
da ha i atanke att den experimentella NMR-tiden ar den dverldgset minsta delen av
ett metabolomikprojekt. Under 2015 har fragmentbaserad screen efterfragats i liten
omfattning, totalt 99 h, vilket &r mindre an 0.5% av anvandningen.

& Struktur 47%

& Material 27%

~ Metabolomik 9%
& Small mol 19%

B FBS 0,3%

Figur 3. Fordelning av spektrometertid per applikationsomrade.

Applikationsomraden

Under 2015 har aktivitet funnits inom mer an 100 projekt inom de olika
applikationsomradena, och med olika grad av stod fran forskningsinfrastrukturen.
Antalet projekt ar relativt jamnt fordelat mellan lokal, nationell och internationell
akademisk anvandning, samt icke-akademiska anvandare (Figur 4).
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Figur 4. Antal projekt lokalt, nationellt, internationellt och industri.

Under aret har 3.25 1:e forskningsingenjorer varit aktiva. Fordelningen pa
applikationsomraden har resurserna fordelats enligt tabell 1. Tva nya anstéllningar
av 1:e forskningsingenjorer har gjorts, med huvudsaklig tillaimpning inom NMR-
spektroskopi  (sma  molekyler/strukturbiologi)  respektive  metabolomik.
Anstallningarna har paborjats under 2016.

Tabell 1. Stod per applikationsomrade

Strukturbiologi 1.4
Metabolomik 0.7
Sma Molekyler 0.2
Materialvetenskap 0.25
Kemisk biologi 0.01
Administration 0.1
Metod & kompetensutveckling 0.59
Totalt 3.25

Fordelning av projekt per applikationsomrade (Figur 5) avspeglar i ndgon man
fordelningen i tid per applikationsomrade (Figur 3).

Strukturbiologi

Inom applikationsomraddet strukturbiologi finns aktivitet inom 41 separata projekt
och pa nivd som varierar fran tillgdng till experimenttid till analys av NMR-spektra
och strukturbestamning. Under aret har 12 projekt avslutats. Tre sekventiella
tillordningar har genomférts och 2 strukturer deponerats i pdb-databasen.
Ytterligare tva strukturer har fardigstallts och avvaktar deponering. Ett intressant
exempel inom strukturbiologi ar projektet som genomférdes tillsammans med
Universitetet i Oslo. Proteinet LcnAim, immunitetsproteinet mot lactococcin A, kan
inte produceras i E. coli. Inmarkt protein producerades darfor cell-fritt, NMR-
experiment utfordes med NUS-teknik och strukturbestdmning gjordes pa



traditionellt satt. Nio artiklar med anknytning till NMR-centrum har publicerats
under aret.

Metabolomik

Inom metabolomik finns under 2015 aktivitet inom 28 projekt, varav 9 har avslutats
under aret. Samtliga projekt omfattar datainsamling, men dven experimentell design
(3 projekt), provberedning och analys har genomforts i de flesta projekt. Totalt har
experimentella data fran ca 1650 prover insamlats. Mycket arbete har lagts ned pa
att optimera flodet av prover, som nu inkluderar (semi)-automatisk provberedning,
NMR-experiment och dataanalys. En artikel har publicerats under aret.

Sma molekyler

Inom applikationsomradet sma molekyler har sarskild omsorg lagts vid att
tillgdngliggora instrumentering for nya anvandare fran Chalmersomradet. NMR pa
sma molekyler kan spanna fran analys av naturliga metaboliter till undersokning av
syntesprodukter fran organisk kemi. Projekt med industrianknytning har ocksa
forekommit. Totalt finns aktivitet inom 12 olika projekt under perioden, och med
stor variation av anvand spektrometertid. Under dret har 8 artiklar publicerats.

Materialvetenskap

Inom omradet materialvetenskap finns aktivitet inom 21 projekt att redovisa,
huvudsakligen med anvdndare fran Chalmers eller med anvandare fran industri.
NMR har utforts pa fasta material, till exempel cement, silica och cellulosa. MAS har
anvants for att bestimma koordineringen av till exempel Bor i fett. Kristallinitet
samt bundna och absorberade substanser har studerats med hjalp av olika
polarisationsdverforingar under MAS. Polydispersitet av olika material har bestamts
med hjalp av diffusion. 10 artiklar har publicerats under 2015.

Kemisk biologi - fragmenttbaserad screen

De 3 projekt inom fragmentbaserad screen som finns att redovisa under 2015 ar har
efterfragats av mindre foretag. Lokalt, dvs inom Goteborgs universitet eller
Chalmers, har detta inte efterfragats.

Metabolomik 28

& Material 21
Strukturbiologi 41
Sma molekyler 12
Kemisk Biologi 3

|

Figur 5. Fordelning av projekt per applikationsomrade.
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Metod- och kompetensutveckling

Har kan bl a redovisas

* implementering av pulssekvenser, for sma molekyler; 1H perfect echo, 13C zg z-
restore spin echo, varianter av kvantitativt HSQCs, etc.

* implementering av pulssekvenser for makromolekyler; 13C,13C 4D HMQC-NOESY-
HSQC, 13C,15N HMQC-NOESY-HSQC samt diagonalfri 13C-13C 3D NOESY-HSQC.

* utveckling och karaktédrisering av ny, ultrakdnslig 3mm-prob.

* utveckling av en ny algoritm for processing och rekonstruktion av non-uniformly
sampled (NUS) data

* optimering av targeted acquisition NUS (TA-NUS) for sekventiell tillordning av
U{2H,13C,1>N}-markta proteiner

* optimering av NUS for tillordning av metylgrupper i U{2H,13C,1>N}-markta
proteiner

e utveckling av standardiserade operativa procedurer (SOP) fér metabolomik-
prover

* implementering av CS-Rosettta vid strukturberakningar

* implementering av pulssekvenser for tillimpningar inom materialvetenskap,
sarskilt for polarisationstransfer (CP, INEPT), aterkoppling av heteronukledra
dipoladra kopplingar (R-PDLF) och saturation recovery spin-relaxation under MAS

* systematisk avsokning ("grid search”) av parametrar for digital laskontroll

* implementering av internt LIMS-system (Confluence)

Publikationer

Under 2015 finns 28 publikationer (se appendix 1) som har medforfattare fran
NMR-centrum eller dir NMR-centrum finns omnamnt i acknowledgement.

Outreach och dvriga aktiviteter

Lokalt

NMR-centrum har bjudit in till diskussion i en lokal anvandargrupp vid fyra tillfdllen
(april, juni, oktober och december) och i denna gruppering ocksd erbjudit en
halvdags introduktionskurs (september) med fokus pa automatisering.

Nationellt
-Tillsammans med Umed-gruppen organiserades ett diskussionsmdote om
metabolomik den 4 juni.

-Ett nationellt symposium for kvalitetskontroll av biobanksprover (metabolomik)
organiserades den 19 november, med ett 25-tal deltagare fran hela Sverige.

-Ett invigningssymposium for den nyinstallerade microimagingutrustningen
organiserades den 8 december och attraherade ett 20-tal deltagare fran hela Sverige.



Internationellt

-NMR-centrum (Pedersen) ledde en del av workshop om proteinproduktion, 4-12
augusti, i Jyvaskyld, Finland. Deltagande utgér en aktivitet inom Nordic NMR
Network.

-En workshop for strukturbiologi med ett 30-tal deltagare genomférdes under
perioden 12-16 oktober. Aven denna aktivitet genomférdes inom ramen fér Nordic
NMR Network, NMR for Life och SwedStruct. Under workshopen anordnades ett
mini-symposium med fokus pa "Molekylar Interaktion”. Inbjudna talare var Alex
Grishaev (NIH, USA) och Alexander Bonvin (Utrecht, Nederldnderna).

Forskningsinfrastrukturen och dess verksamhet har presenterats i nationella och
internationella sammanhang. NMR-centrum presenterades vid det nationella motet
for strukturbiologi i Tallberg, vid en hearing om proteinproduktion for
strukturbiologi arrangerad av SciLifeLab i Stockholm samt vid NMR-symposium vid
LuTH (Karlsson).

Internationellt har verksamheten presenterats genom foredrag vid Bruker pre-ENC
meeting, Asilomar, USA, FinnBox meeting, Helsinki, 3e CCPN-konferensen, Buxton,
UK, samt Bruker User Meeting, Ettlingen, Tyskland (Karlsson), Oslo Universitet
(Pedersen), vid Workshop om diffusion, Karlsruhe Institute of Technology (Bernin),
ISMAR 2015, Shanghai (Mayzel), vid HD3-2015-mdétet, Kyoto, TRANSACT workshop,
Brno och vid University of Leeds (Orekhov)

Verksamheten har ocksa presenterats med poster vid ett flertal tillfallen (bl a
Tallberg, EUROMAR, ISMAR, och Uppsala Metabolomics Meeting).

Fordndring av instrumentering

Under 2015 uppgraderades 600#3 med en Bruker Avance III HD-konsol med tva
kanaler och ett avancerat microimaging-system med 3 st GRADG60-
gradientforstarkare.

En BRAVO pipetteringsrobot (Agilent) levererades i december. Installation skedde
2016.

Ett avtal undertecknades tillsammans med AirLiquide avseende leverans och
installation av ett atervinningssystem for heliumgas. Systemet omfattar
rorledningar, ballong och kompressorer. Leverans och installation sker i Q1 och
uppstart sker under Q2 2016.

Ansokningar och ekonomi

Ansokan om att bli SciLifeLab-satellit bifolls och fran 2016 ar svenskt NMR-centrum
en del av SciLifeLab. Svenskt NMR-centrum var meds6kande till VR/RFI om fortsatt
stod for SWEDSTRUCT (bif6lls ej), NBILS (bifolls) och BBMRI (bordlagd).

Resultatrakning for verksamhetsaret redovisas i tabell 2. Utfallet ar 345 kkr, vilket ar
mycket nira det budgeterade 350 kkr. Utfallet foljer ocksa budget relativt val, med
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smairre avvikelser. "Ovrig drift” 4r dock missvisande pga omforingar i samband med
tidigare riskbokningar, men ger inte paverkan pa utfallet. Gladjande ar att arets
resultat medfor att det ackumulerade resultatet for NMR-centrum inte langre ar
negativt.

Tabell 2.
Resultatrakning Budget  Utfall Anslag Bidrag Int
Bidrag 4199 5099 5099
Forsaljning 450 562 462 100
Interna bidrag 1500 1609 1508 97 3
Bidrag 3800 6799 6799
Finansiella intakter 240 184 184
Periodisering pag proj -594 -3414 -3414
Tackn. avs BF anlaggn. 3519 3517 3517
Avséattn BF anldggn -4 288 -4 288
Intakter 13114 10 068 7 070 2995 3
Lonekostnader 4712 4174 2308 1269 597
Forandr. semesterskuld 20 -24 -17 1 -8
Ovr personalkost 120 100 57 43
Ovrig Drift 2934 -72 2233 -2 337 32
Indir kost int bidr 804 -186 -618
Lokalkostnader 1845 1841 1153 688
Finanisella kostnader 10 10
Avskrivningar 3484 3694 177 3517
Kostnader 13115 9723 6725 2995
Totalt 345 345 -0
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Understruken fetstil i lopnumret anger att person fran NMR-centrum har
varit medforfattare.
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