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Nutzerordnung fiir Kernspinresonanz-(NMR)-Spektrometer im Zu-
stindigkeitsbereich von Prof. Dr. Christina M. Thiele, Organische
Strukturanalytik, Fachbereich Chemie der Technischen Universitét
Darmstadt

L Definitionen

Das Fachgebiet Organische Strukturanalytik von Prof. Dr. Christina M.
Thiele vergibt durch die benannten Verantwortlichen Zugang zu sei-
nen NMR-Geriéten. Die Spezifikationen der NMR-Geréte sind in Anlage
1 aufgefiihrt.
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Als Nutzer wird eine Forschergruppe aus einem oder mehreren For-
schern bezeichnet, die Zugang zu den NMR-Geréten des Fachgebiets
innerhalb eines Forschungsprojekts erhalten. Die Forschergruppe wird  patum
von einer/m Verantwortlichen gefiihrt, die/der auch die Inhalte des ;3793
durchzufiihrenden Forschungsprojekts bestimmt und fiir die Einhal-
tung guter wissenschaftlicher Praxis gema den Leitlinien der DFG
(https://www.dfg.de/download/pdf/foerderung/rechtliche_rahmen-  p o Nachricht

bedingungen/gute wissenschaftliche praxis/kodex gwp.pdf) verant-

wortlich ist.

Die Nutzerordnung ist fiir alle Nutzer verbindlich.

II. Verpflichtungen des Fachgebiets

Das Fachgebiet bietet Nutzern Zugang zu NMR-Geréten an, deren Leis-
tung dem ausgewdhlten Gerdtetyp und der technischen Zusatzausstat-
tung entsprechend (spezifiziert in Anlage 1). Die verantwortlichen Ge-
ratemanager fiithren in regelméfSigen Abstdnden Leistungskontrollen
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der NMR-Geréte an Standardproben durch und optimieren entsprechende Gerdteparameter, die die
technischen Voraussetzungen fiir NMR-Messungen in moglichst guter Qualitdt gewahrleisten sollen.
Fiir die Durchfithrung von NMR-Messungen fallen Kosten an, die vom Nutzer bezahlt werden miis-
sen. Diese Kosten sind in entsprechenden Kategorien pauschaliert und werden in Anlage 2 dieser
Nutzerordnung detailliert aufgefiihrt.

Im Rahmen dieser Nutzerordnung werden folgende wissenschaftliche Ansprechpersonen benannt:

Prof. Dr. Christina M. Thiele Leiterin des Fachgebiets Organische Strukturanalytik
L2|07 7
Tel. +49 6151 16 21830
eMail: cthiele@thielelab.de

Dr. Volker Schmidts verantwortlicher Gerdtemanager
L2|07 8
Tel. +49 6151 16 21829
eMail: vschmidts@thielelab.de

Fiir bestimmte Gerite, Messmethoden oder Fragestellungen konnen weitere Mitarbeiter als wissen-
schaftliche Ansprechpartner mit passender Expertise benannt werden.

III. Voraussetzungen fiir den Zugang, Auswahlverfahren der Nutzer und Durchfiihrung der Nut-
zung

Antragsberechtigt fiir einen Zugang sind Nutzer, die Mitglied einer anerkannten wissenschaftlichen
Forschungseinrichtung sind. Nutzer im Sinne von Auftragsforschung oder wissenschaftlichen Dienst-
leistungen kénnen auch in Firmen beschéftigte Wissenschaftler/innen sein. Hierbei ist die Zivilklau-
sel der Grundordnung der Technischen Universitit Darmstadt (https://www.intern.tu-darm-
stadt.de/media/dezernat_ii/ordnungen/grundordnung 2016.pdf) zu beachten.

Nutzer miissen einen Antrag an die benannten wissenschaftlichen Ansprechpersonen stellen. Die
Einreichung einer evaluationsfihigen Projektskizze in Schriftform ist in jedem Fall erforderlich.
Diese kann bevorzugt iiber elektronische Kommunikationsmedien erfolgen.

Der Regelfall fiir den Zugang ist die wissenschaftliche Zusammenarbeit. Dies ist mit der Komplexitat
der experimentellen Durchfiihrung wie auch den zeitintensiven Messungen begriindet.

Als Ausnahme kann ausreichend qualifizierten Nutzern ein eigenverantwortlicher Zugang zu den
NMR-Geriten gewahrt werden. Der Kenntnisstand der Nutzer kann z.B. durch eigene Publikationen
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nachgewiesen sein. Der eigenverantwortliche Zugang wird bei den pauschalisierten Kosten (Anlage
2) gesondert berticksichtigt.

Auftragsforschung und wissenschaftliche Dienstleistungen fiir Firmen erfordern gesonderte For-
schungsvertrige, in denen ggf. Geheimhaltungsvereinbarungen, IP-Regelungen und weitere formale
juristische Fragen geklart sind. Wissenschaftliche Dienstleistungen in kleinem Umfang konnen iiber
ein vereinfachtes Angebot-Bestellung-Verfahren abgewickelt werden. Die Kosten hierfiir werden ge-
mal} den gesetzlichen Vorgaben und Regeln der Technischen Universitat Darmstadt zu wirtschaftli-
chen Tatigkeiten iiber Vollkostenkalkulation bestimmt und in gesonderten vertraglichen Vereinba-
rungen geregelt; Anlage 2 dieser Nutzerordnung gilt in diesem Fall nicht.

Die wissenschaftliche Ansprechperson beurteilt die technische bzw. wissenschaftliche Durchfiihr-
barkeit und entscheidet in Abstimmung mit der Leiterin des Fachgebiets iiber die Annahme des
Antrags. Im Falle einer positiven Evaluierung wird das zur Verfiigung stehende NMR-Gerat und die
zugewiesene maximale Dauer der Nutzung. Die Evaluierung dauert maximal 10 Arbeitstage.

Die wissenschaftliche Ansprechperson einigt sich mit den Nutzern auf die spezifische Terminierung
der Nutzung am benannten Gerit. Der Termin richtet sich nach der Verfiigbarkeit des benannten
Geréts, wobei Fachgebiets-interne Messungen Vorrang haben, sowie nach den Méglichkeiten der
Nutzer, Proben herzustellen und anzuliefern. Fiir den Fall, dass mehrere Nutzer sich um Zugang zu
einem NMR-Gerét beworben haben, erhélt dasjenige Projekt den Vorzug, welches die Projektskizze
als Erstes eingereicht hat.

Grundsatzlich werden die Messungen durch das geschulte Personal des Fachgebiets durchgefiihrt.
Diese sind entweder die wissenschaftlichen Ansprechpersonen oder von ihnen benannte Mitarbeiter.
In Ausnahmeféllen konnen auch qualifizierte Nutzer eigenverantwortliche Messungen durchfiihren.
Unabhédngig vom Kenntnisstand ist eine vorherige Einweisung in die Besonderheiten des jeweiligen
NMR-Gerats und/oder eine Schulung zu technischen oder wissenschaftlichen Aspekten der jeweili-
gen NMR-Messungen notwendig und wird durch die wissenschaftliche Ansprechperson durchge-
fiihrt. Die Erlaubnis zur eigenverantwortlichen Nutzung kann jederzeit ohne Angabe von Griinden
widerrufen werden.

Das Fachgebiet verpflichtet sich Antrage auf Nutzung, deren Evaluierung und die sich anschliel3ende
Nutzungszeitvergabe zu dokumentieren. Gemaf$ den DFG-Empfehlungen zur Sicherung der guten
wissenschaftlichen Praxis miissen diese Unterlagen mindestens 10 Jahre aufbewahrt werden.
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IV. Datensicherung und Datenweitergabe

Nach Abschluss der Nutzungszeit leiten die Mitarbeiter des Fachgebiets die an der Probe des Nutzers
aufgenommenen Primirdaten umgehend weiter. Dies kann durch den Versand von elektronischen
Datentrdgern geschehen oder iiber gesicherte Datenferniibertragung. Das Fachgebiet verpflichtet
sich die Primérdaten fiir einen Zeitraum von einem Jahr zu sichern und die Moglichkeit zur Weiter-
gabe sicherzustellen.

Der Nutzer wird darauf hingewiesen, dass im Falle einer Veroffentlichung gemaf$ der DFG-Empfeh-
lung zur Sicherung der guten wissenschaftlichen Praxis die Primérdaten mindestens 10 Jahre auf-
bewahrt werden miissen. Die Verantwortung fiir die Aufbewahrung dieser Primardaten obliegt dem
Nutzer.

V. Datenanalyse, Urheberschaft und Veroffentlichungen

Das Fachgebiet ist fiir die Qualitit der Primérdaten, soweit sie durch die jeweiligen Probenbeschaf-
fenheit bedingt ist, nicht verantwortlich. Das Fachgebiet gewahrleistet lediglich die technischen Vo-
raussetzungen (siehe II. Verpflichtungen des Fachgebiets) zur Nutzung der NMR-Gerite.

Auf der Grundlage einer wissenschaftlichen Zusammenarbeit teilen sich Nutzer und wissenschaftli-
che Ansprechperson die Verantwortung fiir die Primirdaten bzw. deren Analyse. Die wissenschaft-
lichen Ansprechpersonen geben volle Unterstiitzung wéhrend der Datenanalyse. Je nach Erfah-
rungsgrad der Nutzer kann die Datenanalyse auch vollstindig von den Mitarbeitern des Fachgebiets
iibernommen werden. Daher teilen sich die Nutzer und Mitarbeiter die Urheberschaft iiber die Pri-
mardaten und ggf. deren Analyse. Die Urheberschaft fiir Daten die im Rahmen eines eigenverant-
wortlichen Zugangs gemalf3 III. Voraussetzungen fiir den Zugang, Auswahlverfahren der Nutzer und
Durchfiihrung der Nutzung entstanden sind, liegen alleine beim Nutzer.

Die Autorenschaft soll sich im Falle einer Veroffentlichung an der DFG-Empfehlung zur Sicherung
der guten wissenschaftlichen Praxis orientieren. Durch wesentliche Beitrdge zur experimentellen
Durchfiihrung, zur Datenauswertung bzw. deren Interpretation werden Mitarbeiter des Fachgebiets
Teil der Autorenliste. Auch hier stellt der eigenverantwortliche Zugang durch qualifizierte Nutzer
eine Ausnahme dar.

VL Pauschalisierte Kosten fiir den Zugang zu NMR-Gerdten
Die pauschalierten Kosten fiir den Zugang zu den NMR-Geraten des Fachgebiets Organische Struk-

turanalytik der Technischen Universitdt Darmstadt werden in Anlage 2 dieser Nutzerordnung gere-
gelt.
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VII. Giiltigkeit
Die Nutzerordnung tritt mit Unterschrift der Fachgebietsleiterin Prof. Dr. Christina M. Thiele in Kraft

und wird vom verantwortlichen Gerdtemanager Dr. Volker Schmidts bezeugt. Die Nutzerordnung
bleibt bis zu ihrem Widerruf oder ihrer Aktualisierung giiltig.

Darmstadt, den 17.01.2023

Prof. Dr. Christina M. Thiele Dr. Volker Schmidts

(Fachgebietsleiterin Organische Strukturanalytik) (verantwortlicher Gerdtemanager)
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Anlage 1 zur Nutzerordnung fiir Kernspinresonanz-(NMR)-Spektrometer bei Prof. Dr. Chris-
tina M. Thiele, Organische Strukturanalytik, Fachbereich Chemie der Technischen Universitit
Darmstadt — Geritespezifikationen

Das Fachgebiet Organische Strukturanalytik am Fachbereich Chemie der Technischen Universitét
Darmstadt umfasst NMR-Gerate mit folgender Spezifikation (Stand 05.01.2023):

700 MHz Bruker Avance III HD

Ord.Nr. 10140663 (Raum L2|07 23)

Anschaffung / Inbetriebnahme
Durchschnittliche Betriebsdauer
Verfiigbare Probenkdpfe

Weitere Spezifikationen

Konsole & Magnet 2014

7400 Stunden pro Jahr

5 mm QCI cryo 'H/*F-3'P/13C/*N-D Z-GRD
5 mm TBI 'H/**C-BB-D Z-GRD

Vierkanal-Messungen, ?H Entkopplung, BB-Bereich 3'P
- 1%Ag Temperierung via BCU-II von 233 K bis 353 K

600 MHz Bruker Avance III

Ord.Nr. 10023981 (Raum L2|07 23)

Anschaffung / Inbetriebnahme
Durchschnittliche Betriebsdauer
Verfiigbare Probenkdpfe

Weitere Spezifikationen

Konsole & Magnet 2011

7400 Stunden pro Jahr

5 mm TBI 'H/3'P-BB-D Z-GRD

4 mm HR-MAS 'H-3C-D Z-GRD

Dreikanal-Messungen, BB-Bereich 3'P — 1%Ag, HR-MAS
bis 16 kHz Spinning Rate, Temperierung via BCU-

Xtreme von 233 K bis 353 K, N»-Verdampfer fiir Tief-
temperaturmessungen bis ca. 180 K

400 MHz Bruker Avance III HD

Ord.Nr. 10140679 (Raum L2 |07 23)

Anschaffung / Inbetriebnahme
Durchschnittliche Betriebsdauer
Verfiigbare Probenkdpfe

Weitere Spezifikationen

Konsole & Magnet 2014

2400 Stunden pro Jahr

5 mm BBFO BB/YF-'H-D Z-GRD

10 mm SELX '*C-'H/'°F-D Z-GRD ET

5 mm DIFF30L 'H-!3C-D Z-GRD / XYZ GRD
Voxalytic LiquidVoxel Micro-Helmholtz coil array

Zweikanal-Messungen, BB-Bereich 3P — 1%Ag, Tempe-
rierung via BCU-II von 233 K bis 353 K, ET Probenkopf
fiir Hochtemperaturmessungen bis 483 K, Diffusions-
probenkopf mit 3*60 A Gradientenverstarker XYZ
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400 MHz Bruker Avance III HD
(Imaging-Konfiguration)

Ord.Nr. 10140679 (Raum L2|07 23)

Anschaffung / Inbetriebnahme
Durchschnittliche Betriebsdauer
Verfiigbare Probenkdpfe

Weitere Spezifikationen

Konsole & Magnet 2014

2400 Stunden pro Jahr

Micro5 body with inserts:

5 mm 'H/YF, 10 mm 'H/¥F, 5 mm 'H, 10 mm 'H,
5 mm *F, 8 mm ?H

Micro-Imaging-Messungen mit ParaVision, 3*60 A Gra-

dientenverstarker XYZ, Temperierung via BCU-II von
233 K bis 353 K,

Seite: 7/8



TECHNISCHE
UNIVERSITAT
DARMSTADT

Anlage 2 zur Nutzerordnung fiir Kernspinresonanz-(NMR)-Spektrometer bei Prof. Dr. Chris-
tina M. Thiele, Organische Strukturanalytik, Fachbereich Chemie der Technischen Universitit
Darmstadt — Pauschalierte Kosten fiir Nutzung im Rahmen wissenschaftlicher Zusammenar-
beit

Das Fachgebiet Organische Strukturanalytik am Fachbereich Chemie der Technischen Universitat
erhebt fiir den Zugang zu den in Anlage 1 spezifizierten NMR-Geraten folgende pauschalierte Kosten
(Stand 05.01.2023). Die universitatsintern abgerechneten Kosten konnen fiir Nutzer von der darge-
stellten Tabelle abweichen, falls sie sich bei der Erstanschaffung eines NMR-Gerétes oder bei lau-
fenden jahrlichen Kosten beteiligt haben.

Nutzunesdauer Feldstarke Feldstarke Feldstarke
& 400 MHz 600 MHz 700 MHz
. 960 €/Tag 1.200 €/Tag 1.400 €/Tag
Bis zu 7 Tagen (40,00 €/h)* (50,00 €/h)* (60,00 €/h)*
. 800 €/Tag 1.000 €/Tag 1.200 €/Tag
Zwischen 8 und 20 Tagen (33,34 €/h)* (41,67 €/h)* (50,00 €/h)*
Zwischen 21 und 31 Tagen  16.000 € 20.000 € 24.000 €
(Festpreis) (21,51 €/h)** (26,88 €/h)** (32,86 €/h)**

* zur Information, Kosten werden tageweise abgerechnet.
** zur Information, bis 31 Tage Nutzungsdauer werden die Kosten tageweise abgerechnet.
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