SVENSKT NMR-CENTRUM VID GOTEBORGS UNIVERSITET

GOTEBORGS
UNIVERSITET

Verksamhetsrapport 2021

DATUM:
2022-02-28

oran Karlsson

Forestandare






Sammanfattning

Under 2021 har Svenskt NMR-centrum gett stod till mer an 130 projekt och 63 forskare
(PIs) fran Goteborgs universitet, nationella och internationella universitet, regioner,
industri eller annan icke-akademisk organisation. Anvandare har fatt stod efter behov,
och inom de applikationsomraden som forskningsinfrastrukturen erbjuder. NMR-
utrustningen har anvants drygt 36 000 timmar vilket ar avsevart mer an foregaende ar.
Den utatriktade verksamheten har varit begransad pga Covid19-pandemin och har
vaxlat mellan zoom-aktivitet och fysisk sammankomst. Internt utvecklingsarbete har
varit fokuserat pa metodik inom metabolomik, smamolekyl-NMR och strukturbiologi.
Under 2021 har Svenskt NMR-centrum fatt extern finansiering som enhet vid
plattformen for integrerad strukturbiologi (ISB) inom SciLifeLab, tillhandahallit
bioinformatikstod inom NBIS samt varit en partner inom EU-forskningsinfrastrukturen
PANACEA. Verksamheten genomgick en internationell utvardering under hésten 2021.
Verksamheten uppfyller de kriterier som stalls pa en GU-forskningsinfrastruktur och
rekommenderas fa fornyat mandat. De vetenskapliga resultaten presenterades i 35
artiklar i internationella granskade tidskrifter. Omsattningen var 15.1 MKr och
resultatet -459 kkr.

Abstract

In 2021, the Swedish NMR Center has provided support to more than 130 projects and
63 researchers (PIs) from the University of Gothenburg, national and international
universities, regions, industry or other non-academic organizations. Users have received
support as needed, and within the application areas that the research infrastructure
offers. The NMR equipment has been used for just over 36,000 hours, which is
considerably more than the previous year. The outward activity has been limited due to
the Covid19 pandemic and has alternated between zoom activities and physical
gathering. Internal development work has been focused on methodology in
metabolomics, small molecule NMR and structural biology. In 2021, the Swedish NMR
Center has received external funding as a unit at the Integrated Structural Biology (ISB)
platform within SciLifeLab, provided bioinformatics support within NBIS and been a
partner within the EU research infrastructure PANACEA. The operation underwent an
international evaluation in the autumn of 2021. The operation meets the criteria set for
a GU research infrastructure and is recommended to receive a renewed mandate. The
scientific results were presented in 35 articles in international peer-reviewed journals.
Turnover was SEK 15.1 million and revenue SEK -459 thousand.
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Instrumentanvandning och instrumentstatus.

Trots pandemin har den totala anvandningen varit god. En konsekvens har varit att en storre
del av instrumenttiden har anvants internt, i samband med metodutveckling eller
benchmarking.

Installationer av 400 MHz-DNP resp 900 MHz pagick under stoérre delen av 2020. Bada
systemen har varit operativa under 2021, men bada kryoproberna pa 900 MHz-magneten
reparerades under forsta kvartalet. Reparationen av 5mm-proben var ovantad och kostsam.
Ovriga hogfaltsmagneter (700 MHz, 2 x 800 MHz) har varit operativa och anvénts i stor
omfattning. De tre magneter som opererar vid 600 MHz har anvants i mindre omfattning,
och 500 MHz-magneten har inte anvants. Givet den obefintliga anvandningen av 500 MHz-
instrumentet ar det tveksamt om magneten fortsatt ska hallas pa falt.

Upphandling av ny konsol och kryoprob till en 600 MHz-magnet slutférdes i december.
Leverans av konsol planeras till augusti 2022 men proben drojer till slutet av aret.
Kostnaderna ska delas med institutionen fér kemi och molekylar biologi, som darefter far
tillgang till 50% av instrumenttiden, enligt separat avtal.

Den totala anvandningen har varit 36 190 h, vilket ar en avsevard 6kning jamfoért med
foregdende ar (30 230 h). Okningen beror till stor del pa att 900 MHz-magneten under
nastan hela 2021 har varit i full anvandning, pa arsbasis 80%. Anvandningen av 800 MHz-
magneterna ar dock
fortfarande nagot hogre
(95% resp 83%), liksom
for 700 MHz-magneten

(90%). Tva 600 MHz-
magneter har anvants ca —
30% (Bruker, 5

= 800#2 Red
H 800#1 Indigo

metabolomik & diffusion)
resp 12% (fastfas-NMR).

DNP-instrumentet har 700 Green
anvants ca 2000 timmar. 600B Orange
Systemet har inte 600#1 Yellow
automatisk insattning av m 400 Pink

prov och varierande
tillgang pa flytande kvave
har ocksa bidragit till en
suboptimal anvandning.

Fig. 1 Anvéndning av magneter (timmar) under 2021.

Anvindare och applikationsomraden

Anvdndares affiliering
Anvandning baserat pa affiliering hos anvandaren redovisas i figur 2. Anvandningen vid
Goteborgs universitet ar omfattande och naturvetenskapliga fakulteten dominerar.
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Figur 2. Anvéndares affiliering (i timmar och procent av total tid). Anvéndning < 1%
visas inte i figuren.

Sahlgrenska akademin anvander infrastrukturen i mindre omfattning, men anvandning vid
Chalmers ar betydande (11). Den interna anvandningen vid Svenskt NMR-centrum har varit
relativt omfattande, och inkluderar tidskravande utvecklingsprojekt bl a standardisering av
experimentella parametrar och undertryckning av ti-brus. Industrianvandning ar stor och
inkluderar dven AstraZenecas
anvandning av DNP-instrumentet.
Tartbitarna ar mindre for 6vriga
universitet, men aterspeglar anda

m Strukturbiologi
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Figur 3. Anvéndning inom olika applikationsomrdden.



Applikationsomrdden

Anvandning pa olika applikationsomraden redovisas i figur 3. Strukturbiologi star for knappt
60% av all spektrometertid foljt av materialvetenskap (14%), smamolekyler (6%) och
metabolomik (6%). | mindre omfattning finns intern anvandning, fragmentbaserad screen
och service.

Projekt
Under aret har 134 projekt fatt tillgang till magnettid vid Svenskt NMR-centrum, fordelat pa
strukturbiologi (42 projekt),
metabolomik (24), material-
vetenskap (22), sma molekyler
(19), och industriprojekt (17).
Intern metodutveckling och

W Strukturbiologi

® Metabolomik

implementering (9), utgor bl a m Material
provblandning av metabolomik- Smamolekyl
prover och benchmarking av o—
pulssekvenser. Ett projekt har

haft fokus p& fragmentscreen. | ® Metod
samverkan med CBCS och m FBS

SciLifeLab har screening av
Covid 19 Nsp5-proteinet for
bindare i SPECS-biblioteket
pagatt under hela 2021.
Under 2021 anvande 63 forskningsgrupper eller foretag svenskt NMR-centrum. Bland
ansvariga forskare (Pl) var 44 man och 19 kvinnor.

Figur 4 Antal projekt inom olika applikationsomréadden.

Personresurser och infrastruktur

Personresurser

Under 2021 har totalt motsvarande 6 forskningsingenjorer varit aktiva, fordelat pa ca 1,5 FTE
inom metabolomik, 1,5 FTE inom strukturbiologi och Fragmentbaserad screen, och 1,5 FTE
for smamolekyl-NMR och materialvetenskap, inkl DNP-tillampningar. Resterande tid har
anvants internt for administration, underhall, kalibrering och tester samt metod- och
kompetensutveckling.

Infrastruktur:

Under perioden har skett en anpassning av infrastrukturen vid svenskt NMR-centrum.
Bygglovsansdkan fran Akademiska Hus, i syfte att installera ytterligare en kvavetank samt
for konstnarlig installation, har godkants av stadsbyggnadskontoret.

Under 2021 har drygt 3 600 L flytande helium producerats. Att kdpa samma mangd skulle ha
kostat ca 600 kkr. Vissa driftstorningar har uppstatt i samband med att akademiska Hus har
modifierat kylsystemet for NMR-utrustningen. Den forvantade volymen hade annars varit ca
drygt 30 % hogre. Den nuvarande férvatskaren ar dimensionerad for en forbrukning pa ca
6000 L, men eftersom avkoket fran magneterna uppgar till ca 9000 L / ar kommer
forvatskaren att uppgraderas under 2022.



Publikationer, outreach och undervisning

Publikationer

For 2021 rapporteras 35 publikationer som antingen har medforfattare fran NMR-centrum
(8) eller dar NMR-centrum far erkannande i egenskap av forskningsinfrastruktur (27). Listor
over publikationer finns tillgangligt (www.gu.se/nmr/om-oss/publikationer) och uppdateras
kontinuerligt.

Outreach och undervisning

Av naturliga skal har utatriktade aktiviteter haft lagre prioritet under 2021. Under hela
perioden har hemarbete varit norm vid Goteborgs Universitet. En majoritet av
medarbetarna arbetar saledes hemifran. Dagliga zoom-moten, kl 9 resp kl 13 under varen, ki
9 under senhosten, samlar medarbetarna till samtal. Undervisning har skett via zoom, liksom
nationella (SweProt) och internationella (EUROMAR) moéten. Verksamheten presenterades
dock via zoom pa SweProt-motet. Trots pandemin har ett flertal aktiviteter arrangerats av
Svenskt NMR-centrum under 2021:

-l juni holls en en-dags workshop med fokus pa DNP-tillampningar.

-Under perioden 27 september till 8 oktober arrangerades en avancerad
strukturbiologikurs med huvudsakligen internationella deltagare.

- Ett invigningssymposium for DNP-instrumentet arrangerades den 26 oktober och
samlade ett 40-tal deltagare. Prof. Lyndon Emsley, EFLF Lausanne, presenterade ”
Structure Activity Relations in Materials from DNP-NMR” | en hybridforelasning med
deltagare bl a fran Umea.

- Svenskt NMR-centrum arrangerade ett anvandarméte for anvandare vid I1SB-
plattformen vid ScilifeLab. Mo6tet arrangerades den 14 december i Stockholm,
"back-to-back” med anvandarmote for CryoEM-enheten, och samlade ett 30
deltagare pa plats och ett liknande antal via zoom.

Verksamheten har varit involverad i sedvanlig undervisning pa grund- och pa avancerad niva,
bl a vid apotekarprogrammet (KEM840) och funktionell genomik (BI0410).

Organisation och internationell utvardering

Organisation och status vid Géteborgs Universitet

Svenskt NMR-centrum har fortsatt institutionen for kemi och molekyar biologi som
vardenhet, trots rekommendationer fran bla RED19-utvarderingen. Vardenhetens
utvardering av Svenskt NMR-centrum har férsenats och forestandaren har
interimsforordnats for perioden 2021-07-01 - -2022-06-30. T.f.prefekt anser att styrgruppen
har fortsatt mandat.

Internationell utvérdering

En internationell utvardering genomférdes i oktober och november. Utvarderingsgruppen
bestod av Michael Sattler, TUM, Miinchen, och Tone Bathen, NTNU, Trondheim. Underlag
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for utvarderingen var sjalvvardering fran verksamheten, intervjuer med férestandare,
ordférande i styrgrupp, anvandare samt representanter fran vardenheten. | rapporten ( dnr
V 2021/xxx) kommer man fram till att verksamheten uppfyller kriterierna for en GU-
forskningsinfrastruktur bor fa fornyat mandat.

Svenskt NMR-centrum som nationell och internationell forskningsinfrastruktur

Inom ScilifeLab ar Svenskt NMR-centrum ar en enhet vid ISB- plattformen ”Integrated
Structural Biology” (Figur 5) for perioden 2021-2024. Ovriga enheter vid plattformen &r
NMR-centrum i Umea samt Strukturell Proteomik vid Lunds universitet. ISB-Plattformen
forvdntas ha gemensam styrgrupp med GU-forskningsinfrastrukturen och ska bl a
koordinera omradet ISB tillsammans med bl a CryoEM-enheten vid SciLifeLab samt MAX IV,
ESS och 6vriga relevanta intressenter. Under 2021 har plattformens operativa gruppen hallit
motemn varannan vecka och manatliga méten har arrangerats inom den sk EMG-gruppen.

Integrated Structural Biology platform Figur 4.
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Svenskt NMR-centrum ar en partner inom PANACEA, ett konsortium med stod fran EU
H2020 for att utveckla och tillgangliggtra fastfas-NMR och DNP-NMR for europeiska
anvandare. Projektstart senarelades till 2021-09-01 pga Covid-pandemin, och I6per under 4
ar. Adress till web-portalen ar www.panacea-nmr.eu. Svenskt NMR-centrum har ocksa varit
den av den nationella forskningsinfrastrukturen for bioinformatik, NBIS som stods av VR-RFI

Ansokningar om deltagande som forskningsinfrastruktur

VR-RFI

Svenskt NMR-centrum vid Goteborgs universitet koordinerade en ansdkan till VR-RFI som
avser ett nationell NMR-natverk, SwedNMR. Ansokan for perioden 2022-2026 beviljades och
SwedNMR startade 2022-01-01. Budget- och verksamhetsdiskussioner pagar. | konsortiet
ingar, forutom Goteborgs universitet nio andra svenska universitet (Lund, Chalmers,
Linkoping, Uppsala, Stockholm, KTH, KI, SLU och Umea).

Svenskt NMR-centrum har varit partner i ytterligare tva ansokningar till VR-RFI. En ansdkan

rorde proteinproduktion (PPS) och en ansdkan rérde kemisk biologi (CBCS). Bada
ansokningarna bifolls av VR-RFI for perioden 2022-2026.CBCS koordineras av Kl och PPS
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koordineras av Géteborgs Universitet. Budget- och verksamhetsdiskussioner pagar, liksom
anstallning av en forskningsingenjor vid resp verksamhet.

SciLifeLab

Inom ramen for SciLifeLab utlystes projektmedel for teknikutveckling resp dyrbar utrustning.
Fran ISB-plattformen lamnades tva ansdkningar in. En ansékan om 1 MKr avser
teknikutveckling av ”Inside-cell NMR” och en ansékan om 2 MKr avser uppgradering av en
NMR-konsol med kryoprob. Svenskt NMR-centrum var ocksa medsdkande pa en TDP-
ansokan (huvudsokande: NBIS) som avsag anvandning av AlphaFold2 tillsammans med NMR-
data.

Ansokan for uppgradering av NMR-konsol bifélls med 2 MKr, liksom
teknikutvecklingsprojektet som syftar till att integrera data fran NMR och CryoEM i
AlphaFold2.

EU

Svenskt NMR-centrum &r en partner (beneficiary) tillsammans med 6vriga deltagare i
SwedNMR i konsortiet R-NMR. En ansdkan om projektmedel inom EU H2021 for att utveckla
"remote access” lamnades in. Projektet koordineras fran Frankfurt, och beviljades i bérjan
av januari 2022.

Ekonomiskt utfall for 2021

Resultatrakning for 2021 redovisas i tabell 1. Utfallet avviker nagot fran budget. Preliminara
kommentarer ar att bade anslag, bidrag och samfinansiering dr hogre an budget, liksom
ovrig drift. Underskottet, ca 460 kkr, beror huvudsakligen pa obalans mellan
verksamhetsgrupperna 20 och 24-25.

Det balanserade kapitalet for Svenskt NMR-centrum ar +711 kkr 2021-12-31.

Resultatrdakning Budget  Utfall %
Anslag 4872 5361 110%
Forsaljning 1500 1371 91%
Interna bidrag 1500 1732 115%
Bidrag 2500 6 853 274%
Samfinansiering 685 1873 273%
Finansiella intakter 56 1 2%
Periodisering pag proj 869 -2764 320%
Tackn. Avs BF anlaggn. 230 230 100%
Avsattn BF anlaggn

Intdkter 12212 14 607 %
Lonekostnader 5656 5469 97%
Forandr. Semesterskuld 0 55 -%
Ovr personalkost 225 31 14%
Ovrig Drift 2573 3679 143%
Samfinansiering 891

Indirekta Kostnader 0 151
Lokalkostnader 1591 1999 126%
Avskrivningar 2167 2792 129%
Kostnader 12212 15 067 123%
Totalt -0 -459

Tabell 1. Ekonomisk utfall
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