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Anleitung zur NMR-Auswertung mit SpinWorks

Allgemeines

Diese Anleitung wurde fir die Programmversion 3.1.8 erstellt und erprobt. Beschrieben wird
jeweils eine mogliche Methode um die Spektren zu bearbeiten. Eine vollstindige und
ausfiihrliche Anleitung im PDF-Format erhalt man im Programm Uber die Menuleiste Help oder ?.
Da die Originalanleitung in Englisch vorliegt, wurde die hier vorliegende Kurzanleitung nicht ins

Englische Ubersetzt.

= Verzeichnis fiir die NMR-Daten auf dem eigenen Rechner erstellen — falls sich die Dateien auf
einer CD befinden, missen diese auch auf den Rechner kopiert werden.

= Messdaten in das Verzeichnis auf dem eigenen Rechner kopieren
Grund: auf Laufwerk Z:\ nur Leserechte; SpinWorks speichert aber eigene Daten zurtick

= Bitte das komplette fid-Verzeichnis auf den eigenen Rechner kopieren!

4 SpinWorks 3.1.8 beta 4 (2011/09/29) D:\Users\Sabine\Documents\NMR\SpinWorks InstSkript\Spektren\tina0] 4 SpinWorks 3.1.8 beta 4 (2011/09/29)

| ——
[ Select an NMR data set (fid file) to open |53 Select an NMR data set (fid file) to open - X
g ; < = = o |
@Uv[ | <« Spektren » tina0280_1h_500.fid + [4 [ Suchen ) @ (L) [ « spektren » tina0277_1h_500.1id ~ %3] [Suchen )
Wy Organisieren + Ansichten '~ B Neuer Ordner Wy Organisieren ~ chten ~ | Neuer Ordner (©)
Name - Anderungsdatum  Typ GroBe Markierun... Name Anderungsdatum | Typ GroBe Markierun...
_fid 29.09.2011 1513 Datei 1298 (T (&) spectrum.ix 13102011 11:11 JCAMP-DX File 499 KB
[Jtog 290920111513 Datei 1KB [11D_imag 1310.2011 11:08 Datei 256 KB
| procpar 290920111513 Datei 26KB [ ]10_par 13.10.2011 11:08 Datei 1KB
[ Jtet 29.09.20111513 Datei 1K8 )10 _real 1310.2011 11:08 Datei 256 KB
|| peaks.txt 13.10.201110:58 Textdokument 1KB
N i 13.10.2011 10:58 Datei 1KB
|_fid 29.09.201115:12 Datei 120KB
[Jlog 29.09.201115:12 Datei 1KB
| procpar 29.09.201115:12 Datei 26K8B
[ Jtext 29.09.201115:12 Datei 1KB
4 Elemente 10 Elemente
Dateiname. M Dateiname: -
PE———————=—==_—EE—_—.ED—=-_=_—_—_—_—_—_—_—_—_——_—_—_————_—_—_—_~—_—_—",_,.—™~

= SpinWorks ist ein kostenloses NMR-Programm. Es kann von der u. g. Seite heruntergeladen
werden.

= Einzige Voraussetzung zur kostenlosen Nutzung ist, dass bei Veroffentlichungen die
Verwendung des Programms und dessen Autor angegeben werden muss:
SpinWorks 3.1.8, Copyright © 2011, Kirk Marat, University of Manitoba

= Neueste Version 3.1.8 — kann heruntergeladen werden bei

http://home.cc.umanitoba.ca/~wolowiec/spinworks/index.html

oder Uber den ftp-Server: ftp://davinci.chem.umanitoba.ca/pub/marat/SpinWorks/

— die neueste Version SpinWorks_3.1.8_beta4.zip verwenden!

u
=  EES Offnen
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Anleitung zur NMR-Auswertung mit SpinWorks

TR i A T

File Edit Vien ROl Options SpinSystem Simulation Processing PeakPick Help
&5 | Workspace1 - | Ea 3 ||| NoPhasing ~ Lorentz - | LB: 0,000 GF: 0,000 @

Edi
[[Procoss |

Autc

Mouse: (set cursor, zoom, pick nearest peak)

Menuleiste Options — Data Format wie angeben einrichten und Set Start-up Options — Default

Data Path eingeben.
Bei Processed Data kann Auto Load angekreuzt werden. Wenn der File bereits bearbeitet wurde,
wird der gespeicherte Datensatz geladen (manchmal ©, das hat sich mir noch nicht erschlossen).

Options | Spin Systern  Simulation  Processing  Peak Pick  Help -_Start Up Options (registry valu

Data Format V| Bruker pwinNimR) [

Set Start-up Options... Varian (VNMR) | Default Data Path:
Logging On JEOL

Clear Log File TECMAG External Module Path:  9:‘Program Files'SpinWarks_3

JCAMP_DX
CDFF (Anasazi) Writable Scratch Path: d:\Temp

NMRPipe Processed Data
Important: the simulation modules require that there be no blanks

i in the Default Data Path and the WritableScratch Path
2D
3D (NMR Pipe Onh Processed Data
Auto Save Auto Load
Display Font Slze
namal @ larger largest

/| A4 (European) Paper Size

Use altemate Print Dialog for Win 7 &4 bit)

| Cancel |[ OK

Sabine Mika, Oktober 2011



Anleitung zur NMR-Auswertung mit SpinWorks

Bearbeitung von 1D-Spektren

Datei 6ffnen

Menuleiste File — Open — Datei auswahlen — fid auswahlen — 6ffnen.

Fid imag und real mit Window-Funktion werden sichtbar.

% SpinWorks 3.8 beta 4 (20L1/09/29) DUsrs\Sabine\Document:\NMR\SpinWorks nstkipt Spekiren\ina0277_1h 5005\

Fie Edt View ROl Options SpinSystem Smultion Processing PeskPick Help
B2 &3 |/ NoPhasing

LB 1500 GF: 0000 )

,window“-Funktion

Ready File Opened "s2pul” 8scans Mouse: (set cursor, zoom, pick nearest peak)

Prozessieren

Edit Pars oder Menuleiste Edit — Processing Parameters

Size Window Function LB Gf Sine Shift
H 32k sine squared 0 0 90.0
B¢ 32k Lorentz 1.0 0 0
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Anleitung zur NMR-Auswertung mit SpinWorks

Phasieren

Falls das Ergebnis nicht zufriedenstellend ist, muss manuell phasiert werden:

= Spektrum groR ziehen (Mausrad)

.

=  GroRter Peak wird automatisch markiert.
Interactive Phasin

phO: coarse -> den grofSten Peak

optimal phasieren

ph1l: coarse -> Peaks am linken

Spektrumrand optimal phasieren

l l Cancel ] [Appl\r+Exil]

= Apply + Exit

Basislinienkorrektur

Menuleiste — Processing — Fully Automatic Baseline Correction funktioniert in der Regel gut.

Kalibrieren

Zoom

Referenzpeak auswahlen — moglichst breit auswahlen, damit man den

Peakmittelpunkt gut auswahlen kann, mit linker Maustaste markieren — Calibrate — den

entsprechenden Wert eintragen — ok — full.

Sabine Mika, Oktober 2011



Anleitung zur NMR-Auswertung mit SpinWorks

Integrale setzen

Bereiche groBer ziehen — auf der linken Spektrumseite beginnen — T ETEE — mit der

linken Maustaste auf der linken Seite des Peaks klicken — mit der linken Maustaste auf der rechten
Seite des Peaks klicken — zum nachsten Peak gehen, bis alle Integrale gesetzt sind — Close.

Ferner gibt es die Mdglichkeit, Integrale zu 16schen oder zu kalibrieren.

Integration Dis

= Integrale I6schen: Delete All

Calibrat 2 ||~ . R .
100000 = Bestimmte Integrale |I0schen: gewiinschtes Integral

Delete
[coment | [ | markieren — Delete Current

| A | [ PRead | = Integral kalibrieren: gewtinschtes Integral

20 Integration and Label markieren — Wert eintragen — Calibrate

| Integrate = Integral-Liste anzeigen: List

Peak Picking

—ins Spektrum klicken — rosa Linie erscheint — mit der linken Maustaste kann die

Hohe eingestellt werden — _] — Menuleiste Peak Pick — Peak Pick and Append to
List.

Weitere Menupunkte:

= (Clear Peak List: 16scht die komplette Peakliste

= Clear Peaks in Region: Bereich auswahlen (z. B. Losungsmittel- oder Wasserpeak) — diese
Peaks werden aus der Peakliste geldscht.

= [jst: zeigt die Peakliste an, diese wird als peaks.text im Spektrum-Ordner gespeichert und
kann dann z. B. in Word eingefligt werden.

= Units: hier kann man auswahlen, ob das Peak Picking in Hz oder ppm angezeigt werden.
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Drucken / Einbinden in Office-Programme

Menuleiste — Edit — Plot Options and Parameters

Plot Objects and Para
— Drucken:
s Plat Width (em);  28-00 . .
[ Frame Plot Height fem): 1500 folgende Optionen markieren:
[] Grd
iearals fods Fort Height fom): 3% .
PR integral Font Height fmm): 27 u AXis
|| Peak Labels Parameter Fort Height fmm). 2.7
[ ] Simulated Peak Label Font Height fm): 27 " Integrals
Spectum Tie Fort Height om0
e R T = Parameters
1D Trece Offsetin 20 fem). 050
=  Peak Labels
‘Spectum Colour
Simulated Colour - Spectrum
[ "] 2D Parameters on Right #uis Colour .
] 2D Certours in Celour Intogral Colour " Title

Menuleiste — Print — Drucker auswahlen (hier kann man sich auch pdf-Files erstellen)

Plot Objects and Para
Plt Chiccts Einbinden in Office-Programme:
- Plot Width fem). 2800 ) .
[ Frame Plot Height fom) 507 folgende Optionen markieren:
[] Grd
iearals As Fort Height fom): 35 .
[] Paramcters Integral Fort Height fm): 27 - AXis
[ Peak Labels Parameter Fort Height (mm): 27
[ Smulated Peak Label Fort Height mm): 2.7 = Integrals
Spectum Tile: Fort Height ). 40
[l e Spectum Pen Width fmm): 0200 u Peak Labels
1D Trace Offsetin 2D (em): 050
=  Spectrum

Specm Colour

e Damit die Linien beim Ausdruck besser herauskommen,
["] 2D Parameters on Right Auis Colour.
S e (5 kann man auch noch mit Spectrum Pen Width ein wenig

experimentieren — einfach mal ausprobieren.

Menuleiste — Edit — Copy MetaFile to Clipboard (Win 32 API format) oder Ctrl-C — dann in Word

oder Powerpoint Ctrl-V.
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Anleitung zur NMR-Auswertung mit SpinWorks

Speichern

Menuleiste File — Save (JCAMP DX) oder Ctrl-S.

Falls man die Spektren auch fir 2D nutzen mochte, unbedingt abspeichern. Es wird im Kapitel

»,Bearbeitung von 2D-Spektren” nochmals darauf eingegangen.

Sabine Mika, Oktober 2011



Anleitung zur NMR-Auswertung mit SpinWorks

Bearbeitung von 2D-Spektren

Allgemeines

Es ist ratsam, zuerst die 1D-Spektren zu bearbeiten und zu speichern (Ctrl-S). Das Offnen der
Dateien funktioniert auf die gleiche Art und Weise wie bei den 1D-Spektren. Es wird lediglich noch

nachgefragt, ob man in den 2D-Modus wechseln mochte.

Prozessieren

Beim Prozessieren gilt es flr die unterschiedlichen Pulssequenzen, unterschiedliche Parameter zu

beachten. Diese sind der Ubersichtlichkeit wegen in einer Tabelle am Ende zusammengefasst.

; 299811318
5wmoo

F2 (Detection) F1 (Evolution)
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Anleitung zur NMR-Auswertung mit SpinWorks

Ansichten

Es gibt zwei unterschiedliche Ansichten: Image und Contour. Nach dem Prozessieren sollte man
zuerst die Ansicht Image wahlen (bendtigt weniger Rechnerkapazitat). Mit ,,Floor —“ kann man die

Darstellung optimieren. Mit ,Range +“ kann die Darstellung im Contour-Modus optimiert werden.

Il i
' [

0!

Kalibrieren

Gewinschten Peak (Zoom) — das Zentrum markieren (Klick mit der linken Maustaste) —

el s — Werte eintragen — ok.

F1 — C, F2 —> 'H bei CH-Korrelationen.
Falls kein Losungsmittel-Peak zu sehen ist, empfiehlt es sich, aus den 1D-Spektren einen Peak

auszuwahlen und diese Werte zum Kalibrieren zu verwenden.

Calibrate Spectrum

Calibrate Spectrum

F2ppmy: 7047290

Flpm): 115437853

[ Cancel | | oK
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Anleitung zur NMR-Auswertung mit SpinWorks

1D-Spuren

Menuleiste File — Read F1 Trace — entsprechendes Spektrum laden, flir F2 Trace entsprechend

wiederholen.

45 SpinWorks 3.1.8 beta 4 (2011/09/29) D:\Users\Sabin|

File | Edit View ROI Options Spin System
Open... Strg+0

Read F1 Trace...
Read F2 Trace...

s... JCAMP DX)
Save Displayed Columns (JCAMP DX)
Save Displayed Rows (JCAMP DX)

Strg+S

Save Processed Data (SpinWorks Format)
Read Processed Data (SpinWorks Format)
Delete SpinWorks Processed Data

Save Spin System As...

Read Spin System File...

Save A ned Transitions As,

Rea

d Transitions
Dump XY Points to File

Read Simpson FID...

Read Simpson Spectrum...

Print... Strg+P
Print Preview

Page Setup

Recent Data Sets...

Exit

45 SpinWorks 3.1.8 beta 4 (2011/09/29) D:\Users\Sabine\Documents\NMR\SpinWorks_InstSkript\Spektren\cm005

oo
oos

‘ Organisieren v gzs" Ansichten v i Neuer Ordner

Name Anderungs... Typ GroBe Markierun...

| fid =5
[ text

spectrum.dx Anderungsdatum: 19.10.2011 14:37
A JCAMP-DX File GroBe: 499 KB
Erstelldatum: 19.10.2011 14:37

Dateiname:  spectrum.dx b4

F1 — *3C, F2 — H bei CH-Korrelationen, bei HH-Korrelationen zweimal das Protonenspektrum

einfligen.

Phasieren

Mit ,,Floor —* die gewiinschte Peakhohe einstellen. Peak mit der rechten Maustaste auswahlen.

im unteren Bereich erscheint eine 1D-Spur mit einem aus der Phase geratenem Peak.

Cl
und den Peak wie im 1D phasieren. Mit verschwindet die Spur

wieder. Das Spektrum sollte nun gut phasiert sein.

Sabine Mika, Oktober 2011
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Drucken / Einbinden in Office-Programme

Menuleiste — Edit — Plot Options and Parameters

Plot Objects and Para

— Drucken:

- Plat Width (em);  28-00 . .

[ Frame Plot Height fem): 1500 folgende Optionen markieren:
[] Gid

Iograls Axis Fort Height (mm). 35 .

ER— Integral Fort Height fmm): 27 " Axis

|| Peak Labels Parameter Fort Height fmm). 2.7

[] Simulated Peak Labsl Fort Height mm): 27 L Frame

Spectum Till: Fort Height gum): 40

e Soecium Pen Wi gum) 0200 =  Parameters

1D Trace Offsetin 20 fem).  0-30
=  Spectrum
‘Spectrum Colour
Simulated Colour

|| 2D Parameters on Right #odis Colour

T Gt Gt InegralColour

= Title

2D-Parameter on Right — hier kann ausgewahlt werden, ob die Parameter rechts vom Spektrum
oder unter dem Spektrum gedruckt werden.

Menuleiste — Print — Drucker auswahlen (hier kann man sich auch pdf-Files erstellen)

Plot Ob'e:;sfam‘ﬁ'am

— Einbinden in Office-Programme:
o Flot Width (em): 2200 . .
O Fare Flot Helght fem): | 1500 folgende Optionen markieren:
[] Grd
f— fods Fort Height fom): -2 ™ AXiS
[ Parameters Integral Fort Height fmm): 27

arameter Fol el Im| 27
["| Peak Labels Parameter Font Height {mm): g ™ Frame
[ Simulated Peak Label Font Height (mm): 27
Spectum Tile Fort Height mm): 40 -
Ll Spectrum Pen Width fom); 0200 Spectrum

race 'set in {cm, 0.50 . . . .
0 mesGmRen Spektrum Pen Width (mm): hier kann man ein wenig
Spectrum Colour: H H 1
experimentieren — 0.3 oder 0.35 ist ok
dsedcior P
|| 2D Parameters on Right Foas Colour Menu |eiSte - Ed|t
["] 2D Cortours in Colour Integral Colour:
Copy MetafFile to Clipboard (Win 32 API format) oder Ctrl-C
-C 1 -1. . .
[ Concel ] [_oK_] dann in Word oder Powerpoint Ctrl-V.

Menuleiste — Edit — Copy MetafFile to Clipboard (Win 32 APl format) oder Ctrl-C — dann in Word

oder Powerpoint Ctrl-V.
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Anhang
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