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Einfihrung in die Benutzung der NMR-Prozessierungs-Software TopSpin 3.5
(06/2016)

In der folgenden Kurzbeschreibung finden Sie Informationen zur Prozessierung von 1D- und 2D-
Spektren. Im Anhang werden aulRerdem die Installation von TopSpin, verschiedene Moglichkeiten
zum Offnen und interaktiven Handling von Spektren sowie die Benutzung des Multiplett-Tools und
die Auswahl von Fensterfunktionen beschrieben.

Standard-Prozessierung von 1D-Spektrendaten
Folgende Schritte sind fiir die Prozessierung eines 1D-Spektrums immer erforderlich:

e Fourier-Transformation: Hierbei sollte darauf geachtet werden, dass die Anzahl von
Datenpunkten flr den FID (Parameter ,,td“ in Kommandozeile abfragen) so grof3 ist wie die
Anzahl Punkte, die fiir die Digitalisierung des Spektrums eingesetzt wird (,,si“ abfragen). ,,si”
sollte gleich oder doppelt so groB sein wie td. Der Glattungsfaktor (Parameter ,1b“) sollte
zwischen 0.1 Hz (*H) und 3 Hz (*3C) gewahlt werden. AnschlieBend wird das Spektrum mit dem
Kommando ,,ef” umgerechnet.

e Phasenkorrektur: Das Phasierungsmeni wird durch Klick auf den Reiter ,,Process” und dann
Wahl des in der darunterliegenden Zeile befindlichen Registers , Adjust Phase” *'4 (Kommando
,-ph“). Im nun Phasierungsmeni wird automatisch das starkste Signal fur die Phasenkorrektur
Oter Ordnung gewahlt und mit einer roten Linie markiert. Fir den ersten Schritt sollte immer ein
Signal hoher Intensitdt und am linken oder rechten Ende des Spektrums ausgewahlt werden
(manuell e Wahl des Signals durch Verschieben des Cursorpfeils auf das Signal und Rechtsklick,
,Set pivot point”“).

Process  Analyse  Publish  View Manage &

I Proe. Spectrum + ""4)‘ Adjust Rhase - ,gx‘ Calib. Axis = J’?"" Pick Peaks = I Integrate = | Advanced »

48 %2 Q G G ram O || k==H iy f Adjust spectrum phase manually (.ph}
; ~ o~ F @‘ ) ‘Tr_;‘, Enter manual phasing mode. Allows you to
W ":' E+ U 3‘2 adjust the zero and first order correction
terms PHCO and PHC1.
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Die Phasenkorrektur Oter Ordnung wird durch Klicken auf 0 und Gedriickt-Halten der linken
Maustaste und anschlieRendes Ziehen/Schieben der Maus durchgefiihrt. Nur das auswahlte
Signal wird korrekt phasiert. Danach wird die Phasenkorrektur 1ter Ordnung durch Klick auf 1 ,
Gedrickt-Halten der linken Maustaste und anschlieBendes Ziehen/Schieben der Maus
durchgefiihrt. Dabei konzentriert man sich auf die korrekte Phasierung der Signale des zum
ausgewahlten Signal entgegengesetzten Endes des Spektrums.

! 1 Al-neu 1 1 D:A\SciProgramsh\Bruker\TopSpin3. 1idata\nes\nmr = |-E

A 0 R 9090180 e N b B

piwot = 3,06 ppm  Phase increment = 0,20 ph0 = 25.84 phl = 126.40

T
10 8 ] 4 [ppm]

Weniger ratsam ist meist die automatische Phasierung mit dem Kommando ,,apk”.
e Basislinienkorrektur: Hierzu wird in der Kommandozeile , bas” eingegeben, aus dem Meni wird
die Option , Auto-correct baseline using polynomial” ausgewahlt

- <
& Baseline correction - abs @

Options

© Correct baseline manually

@ Auto-correct baseline using palynomial

) Auto-correct spectral range ABSF1._.ABSF2 only
(0 Auto-correct baseline, alternate algorithm

) Define baseline points for cubic spline correction
*) Correct baseline using cubic spline

) Correct baseline using base_info file

© Correct baseline of the FID

Required parameters

Degree of polynomial ABSG (0..3) = 5

Leit limit for correction region ABSF1 [ppm] = 10
Right limit for correction region ABSF2 [ppm] = |0
Number of averaging points 0
Baseline points file defining cubic spline = baslpnts

Baseline info file stored by manual correction = |base_info
Fid baseline mode BC_mod = quad

| oK H Ccancel H Help ]
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Integration: Dieser Schritt entfillt bei *C-NMR-Spektren! Das Integrationsmeni wird durch Klick
auf den Reiter ,Process” und anschlieRende Wahl des in der darunterliegenden Zeile
befindlichen Registers , Integrate” f (Kommando ,,.int“) aktiviert. Die Integrale werden liber
den Signalen aufgezogen, indem mit links geklickt und dann bei gedriickter Maustaste der
Cursor Uber das zu integrierende Signal gezogen wird. Der dem Integral zugewiesene Wert kann
durch Verschieben des Cursors auf den Integralbereich, Rechtsklick und Auswahl von ,,Calibrate

IM

Current Integral” gedandert werden.

1 BOA_BZDF_ 500 1 1 D:\SciPrograms\Bruker\TopSpin3.1\data'nes\nmr
[Tl foffot 2Emedan I 224 X=4 T ¢ XaEEJ|

Mouse Sensitivity: 0.0078125

7.835 ppn / 3918.274 Hz

Sum = 1.0000
DEFINE REGION MODE
Define: Drag using left mouse button
Return: Left-click highlighted ico

o

Save & Quit
mA‘_J Quit k_
Select / Deselect
Cut Current Integral
Delete Current Integral
Calibrate ﬁyrrent Integral
8.0 MNormalize Sum Of Integrals 7.0
Use Lastscale For Calibration

Farryys

Nach Integration aller interessierenden Signale wird das Integrationsmeni durch Klick auf @
verlassen. Eine automatische Integration ist mit dem Kommando ,,int auto” maoglich.
Peak-Picking: Zum Picking der Signale kann das entsprechende Men durch Klick auf den Reiter
,Process” und anschlieBende Wahl des in der darunterliegenden Zeile befindlichen Registers
,Pick Peaks” fﬁﬁ(Kommando ,-pp") aktiviert werden. Die interessierenden Signale werden dann

ausgewahlt, indem man mit gedrickter linker Maustaste eine Rechtecksflache tber ihnen

aufzieht. | ; :
1'1 BOA_BZDF 500 1 1 D:\SciPrograms\Bruker\TopSpin3.1\datanes\nmr

| b= ottt [ D ELED A

7.594 ppm / 3797.827 Hz
Define new region:
Drag with left mouse button
Numher of peaks: 0

,__JVA\ J"U”JL X JL X
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Das Peak-Picking-Meni wird durch Klick auf @ beendet.

o Referenzierung: Spektren sollten stets auf das Signal einer Standard-Referenzsubstanz (meist
TMS) kalibriert werden. Hierzu wird zunachst der Signalbereich des TMS-Signals herausgespreizt
und dann das Kalibrierungs-Men durch Klick auf den Reiter ,,Process” und Wahl des in der
darunterliegenden Zeile befindlichen Registers ,Calib. Axis” /ﬁ*\ (Kommando ,,.cal”) aktiviert. Der
Cursor wird dann genau auf die Mitte des Referenzsignals gesetzt und die Frequenz durch
Linksklick markiert.

1 BOA_BZDF 500 1 1 D:A\SciPrograms'Bruker\TopSpin31\data\nesinmr =R

Alc|d|

0.0727 ppw f 36,3759 Hz / 500.13004769% MHz / Index = 572939

DEFINE FEFEFENCE FREQUENCY
Define: Left-click inside data window

I
0.12 0.10 0.08 0.06 0.04 [ppm]

Im Pop-Up-Fenster wird nun die Verschiebung flr das Standard-Signal (0 ppm bei TMS)
eingegeben.
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Standard-Prozessierung von 2D-Spektrendaten
Folgende Schritte sind fiir die Prozessierung eines 2D-Spektrums erforderlich:

e Fourier-Transformation: Bei 2D-Experimenten sollte zunachst mit dem Kommando ,,eda“ das
Acquisitionsparameter-Fenster ge6ffnet und tiberpriift werden, wie viele Datenpunkte fiir die
Aufnahme der sog. direkte Dimension (Spaltentitel ,,F“) und der sog. indirekte Dimension
(Spaltentitel ,F1“) verwendet wurden.

{2 AYYOD2RP 14 1 DA\SciPrograms\Bruker\Top5pin3 1\data\nes\nmr
Spectrum | ProcPars| AcquPars | Title | PulseProg | Peaks | Integralsl Sample | Structurel Plotl Fid|

o s vCa

Experiment F2 F1 Frequency axis
Width

R (~) Experiment

Nucleus PULPROG nmacgpar (.. JLE] current pusse p
Durations AQ_mod ‘DaD - Acquisition mod
Power r = 1

PR FnTYPE traditional(planes) . ~ | nD acquisition
Probe FnMODE QF > | Acquisition mod
Lists D Size of fid

NUS DS 8 Number of dumr
\Wobble NS 4 Number of scan
Lock

T TDO 1 Loop count for "
Miscellaneous TDav 0 Average loop cc

Anschliefend 6ffnet man das Prozessierungsparameter-Fenster mit dem Kommando ,,edp” und
setzt hier eine gleich grolRe Zahl von Datenpunkten fiir die direkte und die indirekte Dimension
ein (als Faustregel gilt: bei Aufnahme von 1k Datenpunkten in F2 sollten auch 1k bis 2k
Datenpunkte fiir die Prozessierung von F2 benutzt werden, die Zahl der Datenpunkte fir die
Prozessierung der indirekten Dimension ist gleich oder halb so grol} zu setzen wie die fiir F2).

2 AYY00ZRP 14 1 D:\SciPrograms\Bruker\TopSpin3.1\data‘\nes\nmr

spectrum | ProcPars | AcquPars | Title | PulseProg | Peaks | integrals | sample | structure | piot | Fid|

© S12. M7 &

Reference F2 F1 Freguency axis
Window

Phase A Reference

Baseline sl Size of real spec
:Egrier SF [MHz] 300.1299967 75.4677490 Spectrometer fre
Peak OFFSET [ppm] 15.08445 12 68665 Low field limit of
PORTE(TT SR [Hz] -3.33 0 Spectrum refere
Miscellaneous HZpPT [Hz] 0.015673 3.912510 Spectral resoluti
User SPECTYP HMQC ~ | Type of spectrur

Nun wird das Spektrum mit dem Kommando ,xfb“ umgerechnet.

e Phasenkorrektur: Bei Spektren im magnitude-mode (z.B. Standard-COSY, -HMQC oder -HMBC)
entfallt dieser Schritt. Bei phasensensitiven 2D-Spektren (NOESY, HSQC, editiertes HSQC) wird
nun die Phase der Signale korrigiert. Das Phasierungsmeni wird durch Klick auf den Reiter
,Process” und dann Wahl des in der darunterliegenden Zeile befindlichen Registers , Adjust
Phase” “'4 (kommando ,.ph“) gedffnet. Zunéchst wird ein Signal im oberen, rechten Bereich des
Spektrums durch Platzieren des Cursor-Fadenkreuzes auf dem Signal und anschlieBenden
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Rechtsklick markiert. AnschlieBend verfahrt man genauso mit einem weiteren Signal im unteren,
linken Bereich des Spektrums.

2 exam_elucidation 1 3 1 D:A\SciPrograms'\Bruker\Top5pin 1\examdata o (= S
R,clEy
| A @R, TR o
—
Click the right mouse button £
to select the peaks for phase correction &
=
col @ 1,62 ppm / 649.86 H= Index = 756 E
row : g ppm 93,8 He Index = 833 - 534
Value = -4.269e+06 =T Add
Remove Row/Col
Remove All 4
o -
(=
w
(=
w
| o
— o
-
i (=]
— ™
e —
- L
(=]
— =
-
L. -
T T T T | T T T T | T T T T | T T T T | T T T T | T T T T | T T T r
6 5 4 3 2 1 F2 [ppm]

Durch Klick auf das Icon | R, des Phasierunsmeniis werden nun die ausgewihlten 1D-Bereiche
des Spektrums parallel angezeigt. Die Software wahlt ein Signal zur Durchfiihrung der
Phasenkorrektur Oter Ordnung vor (siehe Beschreibung im 1D-Teil), an dem wie oben
beschrieben eine Phasenkorrektur durchgefiihrt wird.

13 Phase 2D : exam_elucidation_1 3 1 D:\SciPrograms\Bruker\TopSpin3.1\examdata

AS M1 R[90-30180 s I+ = 0= 3B

pivot = 1.54 ppn  Phase increment = 0,20 phl = -52Z.60 phl = 0.00
Row 833 / 22.8142 ppm

Row 159 / 131.8466 pp
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Je nach Typ des Spektrums kann das Signal nach oben oder unten phasiert werden. Danach wird
durch Klick auf 1 eine Phasenkorrektur 1ter Ordnung an dem zweiten Signal, das in der unteren
Spur dargestellt ist, durchgefiihrt. AnschlieBend wird das Phasierungsmeni durch Klicken auf @
und ] ‘ wieder verlassen.

e Basislinienkorrektur: Hierzu wird wie bei der 1D-Prozessierung beschrieben in der
Kommandozeile ,,bas” eingegeben und aus dem Meni wird die Option ,, Auto-correct baseline

|ll

using polynomial” ausgewahlt. Es sollte in beiden Frequenzdimensionen eine Korrektur
durchgefihrt werden, weshalb zuerst das linke Kastchen (F2) und beim zweiten Durchgang das
rechte Kastchen (F1) aktiviert sein sollte. Stattdessen konnen auch nacheinander die
Kommandos ,,abs2“ und ,abs1“ eingegeben werden.

e Peak-Picking: Analog wie beim Prozessieren von 1D-Spektren kann das entsprechende Menii
durch Klick auf den Reiter ,,Process” und anschlieBende Wahl des in der darunterliegenden Zeile
befindlichen Registers ,,Pick Peaks” f-',_*ﬁf-‘{ (Kommando ,,.pp“) aktiviert werden. Die zu pickenden
Signalbereiche werden durch Aufziehen von Rechtecken markiert, anschliefend werden die
darin befindlichen Signale durch Klick auf ﬂLautomatisch gepickt. Wenn Signale von Hand
gepickt werden sollen missen sie lediglich per Rechtsklick mit der Maus (,,Add Peak to List“)

markiert werden.

! 2 exam_elucidation_1 3 1 DA\SciPrograms\Bruker\TopSpin3 1\examdata = = i&]

| L~ D% miaB 8 J

W Il A J_A l.u. ” “
col @ 5,12 ppm / Z048.02 Hz |Index = 39§ - 399
row : 155.4 ppm / 15637.1 Hy Index = 13 - 14 - L]
Value = 2316 s “$s
- -

DEFINE REGION: Drag left moudse button

40 F1 [ppm]

60

100

120

140

T [ T T T [ T T T [ T T T [ T T T [ T T T [ T T T [T
80

o] _

||||||||||||,§||||||||||||||||||||||
7 1 4 3 2 F2 [ppm]

Nachdem alle Signale markiert wurden verldasst man das Menti durch Klicken auf @ wieder.
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Offnen von Spektrendaten

Das Offnen von Spektren erfolgt z.B. durch Klicken auf das Icon i_J links oben (Kommandozeile
»reb”). Nach Klick auf ,,ok” muss das entsprechende Unterverzeichnis (10, 11, ... 0.4.) aus dem
Spektrenordner angewahlt werden, das gedffnet werden soll, und die Option ,,display” gewahlt
werden.

d& Bruker TopSpin 3.5 pl 2 on NMR-NESNOTEBOOK a5 nes

iJ Start Process Analyse Publish View Manage @

Hew 1 Al-neu 11 D\SciPrograms\BrukenTopSpin3. 1\datainesinmr Q)
- 2 GG_Marin 3 1 D-\spektren\dr500K
4/ Oren
i ~Jope 3 GG_Marin 1 1 D:\spektren\dr500K
L.BBEOPEH 4 pep10 23 1 D:\spekiren\dd_hoesy
JT3 [ save As 5 bombesin 24 1 D:\spekiren\dd_hoesy
" - & proc_class 11 D)\SciPrograms\Bruken\TopSpin3.1\datainesinmr |ample
Print
& & prn 7 proc_class 13 1 D'\SciPrograms\Bruken TopSpin3.1\datainesinmr
@@ Export 8 proc_class 11 1 D:\SciPrograms\BrukerTopSpin3. 1\datainesinmr
)
3 send To 9 proc_class 12 1 D:\SciPrograms\BrukerTopSpin3. 1\datainesinmr
- proc_class 21 1 D:\SciPrograms\Bruker\TopSpin3.1\data\nesinmr
(8 Run A Program proc_class 21 999 D:\SciPrograms\BrukenTopSpin3.\datainesinmr
[ﬂge\ete nesEXOspekiren 6 1 D:\SciPrograms\Bruker TopSpin3.1\dataines\nmr
Close Active Window
< Close All Windows
Preferences  Terminate Application

Die wahrend einer Sitzung gedffneten Spektren sind in der links im TopSpin-Fenster befindlichen
,Last50“-Leiste zu sehen. Sollen mehrere Spektren in verschiedenen Fenstern getéffnet werden, dann
markiert man das in einem neuen Fenster zu 6ffnende Spektrum in der Liste und klickt rechts, es
muss ,,Display in New Window" ausgewadhlt werden.

‘. Bruker TopSpin 3.5 pl 2 on NMR-NESNOTEBOCK as nes

U Start Process Analyse Publish View Mal

| Create Dataset

3 @@ 0|k T &

Q|| L] =8 2 K|
B®| 5 |ni2 3|00 il | &= 4 |t

Browser | Last50 | Groups 1 Al-neu 1 1 DASciPrograms\Bruker\ TopSpin
-1 1h_dstegp3s_1D Spectrum | ProcPars | AcquPars | Title
. 1h_dstegp3sid.n
3a0H
1) 3bOH
| 600_KB_Pd_BBO
Al-neu
| 1-2930 - PROTON_nes (
. 2 - cosygpof-H cOSY o
3 - noesyf Display
- 1) ABR-bmimfof  Display In New Window
/ ABRMAP-bm Di§lay As 2D Projection
ACNesEXT1_™""g 0 1o Active Dataset

) ACnesEX72 Ful Exoand Select
| AG_MSABDH ully Expand Selection

AG_MSABH_ ¥ Show PULPROGTille
. AGMSABDH1 Show Date

0]

wa |l w

[m] »

. aike529 Sort by Date
a!KeSZQdd Copy
- L aike529pd

airanna_me File Properties
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Insbesondere fiir dltere Installationen der Software ist ein Verzeichnispfad mit der Struktur
<dir>\data\<user>\nmr\<dataset name> notwendig (<dir> = Installationsverzeichnis von TopSpin,

C:\Bruker\topspin\data\g
»examld_13C” abgelegt hat.

GO

| » Computer blLocaIDisk(C:) b Bruker » TopSpin3.2 blclata

nes FI nmr »

Organize = Include in library - Share with + Burn

-~
. MName
i Favorites

. dd_170710_bgluaman

- Libraries . dd_250710_agluaman_ar
. DD_HM_HOESY !
18 Computer . dd_HOE_dna00

&, Local Disk (C:)

m

| dd_HOE_drd00 2

Mew folder
Date modified

6/28/2016 9:30 AM
6,/28/2016 9:30 AM
6/28/2016 9:30 AM
6/28/2016 9:30 AM
6,/28/2016 9:30 AM

Unter TopSpin kénnen solche Verzeichnisse durch Rechtsklick in die ,,Browser“-Leiste links im
TopSpin-Fenster eingehdngt werden: Zuerst auf ,Add New Data Dir“ klicken, dann auf ,Browse” und
den Pfad bis einschlieRlich dem Verzeichnis ,,..\nmr“ auswahlen, dann ein ,Alias‘ zur Bezeichnung

definieren.
Browser | Last50 | Groups NEETEE R
NWMR-DD-NES [spectrum [Pt - )
Dnes —— &. Please select a data directory. l&]
D:\SciPrograms'\BrukeriTopSpin3. 1Yy - .
DA\SciPrograms\BrukeriTopsPin3. 14 Look in: . nes - ? > v
Temp Spectra ) )
- & E\BrukerTOPSPIN\data\polysacche =
.2 e
Recent It...
Folder name: ASci in3. “
Doy L1 Deskiop .D \SciPrograms\Bruker\TopSpin3.1\data\nesinmr . N
Display In New Window B Files of type: (Al Files )
Display As 2D Projection —2
Scroll to Active Dataset
Fully Expand Selection /
¥ | Show PULPROG/Title i & Z [ﬂ‘
Show Date -
Sort by Date Please enter a new NMR data directory.
Copy DIR = Full path of dir. containing nmr datasets
File Properties ALIAS = Shortcut for DIR (if filled in)
Delete
Rename DIR =
Files ALIAS =
Add Ne‘l\%Dala Dir..
Remowe elected Data Dirs... ’ oK ] ’ Gancel ] ’ Browse
e ‘ Browser Preferences [ E—— ,':g )

. =
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Anhang

Einige Tipps zur Prozessierung:

Wahl der Fensterfunktion

Die Wirkung der gewahlten Fensterfunktion (,window function’), mit der unterschiedliche Bereiche
des FIDs zur Prozessierung gewichtet werden, lasst sich mit Hilfe der Option fiir manuelle Justierung
der Fensterfunktion beobachten. Hierzu wird im Prozessierungs-Men zuerst der Pfeil rechts neben

»Proc. Spectrum“ markiert.

/L Proc. Spectrum -ﬁ\ "% Ac

More data processing commands

F —— r T——

Danach wird die Option ,,Window multiplication” ausgewahlt und im Pop-Up-Fenster die Box
»Manual window adjustment” aktiviert.

F Ny
@ Window function - em l&]

Options

Manual window adjustment
Required parameters I"\“
Window function type WDW = gxponential

Line broadening LB [Hz] = 0.3

Gaussian max. position 0=GB=<1 = |0.2

Sine bell shift S5B (0.1,2...) = 0

Left trapezoid limit 0<TM1<1 = 0

Right trapezoid limit 0<=TM2<1 = 0

| ok || cancer || Hep |

Nun kann durch Anderung der Parameter/Funktionen interaktiv der Einfluss auf Spektrum und FID

beobachtet werden.

b i BED

2 exam_elucidation 1 1 1 D:\SciPrograms\Bruker\TopSpin3 1\examdata

Interactive Window Multiplication
¥ | WDW (Window function type)

|exponential

Line broadening LB
gaussian

sine bell

squared sine Sine bell shift SSB

©5SB=1

©sSB=2

01 delta
Pk ~ PH_mod

Gaussian max. position 0<GB<1

T

3 [s]

10
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Moglichkeiten zur Manipulation der Spektrendarstellung im aktiven Fenster

Zum Spreizen, zur Intensitatsdanderung, zum Verschieben der Basislinie etc. |dsst sich meist die Maus
am einfachsten einsetzen. So kann man beispielsweise die Anzeige der Signalintensitidt erhéhen oder
verringern, indem man den Cursor in den aktiven Spektrenbereich bringt und mit dem Mausrad
arbeitet. Eine andere Moglichkeit sind die Icons im linken oberen Menibereich, mit denen die
Intensitat durch Multiplikation/Division mit/durch einen Faktor gedndert oder auch stufenlos durch
Klicken und Gedriickt-Halten der linken Maustaste erhéht oder erniedrigt werden kann.

. Start  Process Analyse Publish View  Manage @
h Create Dataset lﬂ Find Dataset
] Bt @ K==y T |3 || A

o il = & LB B

a
| wd

Um einen Bereich aus dem Spektrum zu vergréBern, kann dieser durch Linksklick und anschlieRendes
Ziehen der Maus liber den interessierenden Bereich ausgewahlt werden.

1 exam _elucidation 1 1 1 DASciPrograms\Bruker TopSpin3.l\examdsts =
| soectrum | procpars | Acquars | Title | PuiseProg | Peals | Integrats | sampie | structure | piot | Fid|
Alpha lonone
C13H200 in COGIZ
5.232 ppm / 2093. 564 Hz General
Index = 30942 - 30962 L e r
Walue = -0.002508 | relw o~ o W - 0 1 0 Ol D 4 00— ] ) [ DATE = 2008/01/30
28R 88 b gosgeenrEs SRS e
o O M0 =0 ~ P~ 0 090 O O = = o 9 q TIME = 17:41
@edis g8 5 SaG3B8855 &ARY 3% H
0w 0w ww n LT SESEN TN N g INSTRUM = spect |
H\HH v | Lg%‘gg{% ‘ PULPROG = zg
N FL (1H)
5T = 65536
SF = 400.13
SW_p = &0l2.821 -
k=] )| 0| =) 00| O || 2] 00|
S 2 o = 22 |2 2
=1 =1 o = ) =HE] o =]
2 S S = e g & S
‘ | ' | \ ‘ ‘ |
6 4 2 tppm]

Ein exakter Bereich fiir die Ausschnittwahl kann durch Klicken auf % definiert werden. Das
Gesamtspektrum kann dann durch Klick auf '*:" wieder angezeigt werden.

Einstellung der Display-Optionen fiir das aktive Spektrum

Sowohl bei der Prozessierung von 1D- als auch 2D-Experimenten kénnen verschiedene Anzeige-Modi
ausgewahlt werden. Z.B. kdnnen die Integralfunktionen, -werte, Peak-Anzeigen, Titel, Cursor- und
Statusparameter im aktiven Spektrenfenster selektiv fir die Anzeige an- und abgewahlt werden. In
diesen Teil des Menis gelangt man, indem man den Maus-Cursor in den Spektrenbereich verschiebt
und dort einen Rechtsklick setzt.

11
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1 exam_elucidation 1 1 1 DA\SciProgramsti \TopSpin3.1\examd: = e g&}
J Spectrum ‘ ProcPars | AcquPars | Title | PulseProg | Peaksl \nlegra\sl Sample | Slruclurel Ploll F\d‘
Alpha lonone e
C13H20C In COCIS r=
General i
= o = PWEONWND= = =  DATE = 2008/01/30|
WOy P [igei] o QROOF—WNPF oNn [ 4
G528 38 & Toagle Specirum Oyerview sadfzg 3 5% - g
prprpe e o agle Sp v NONNNN e S8 INSTRUM = spect | ©
Show Full Spectrum FULPROG = zg r
\\HH \ H Toggle Parameter Window W v ‘ H f r
FL (1H)
Spectira Display Preferences | [
Save Display Region To.._ 31 = 65536
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Durch Auswahl der Option ,,Spectra Display Preferences” 6ffnet sich ein Pop-Up-Fenster, in dem eine
Vielzahl von Anzeige-Einstellungen vorgenommen werden kdnnen. Die Anzeige kann mit Hilfe der

Boxen in der rechten Spalte selektiv (de)aktiviert werden.

e
ﬂ. Spectra Display Preferences

Peaks/Integrals
Molecular structure
Title

Spectrum extras
Spectrum colors
Axis

Cursor
Parameters

Spectrum components | Spectrum components

Peaks/Integrals

Molecular structure

Title

Spectrum extras

Spectrum colors

. [ Apply ” Back [ Close H +- ]

Cursor information L\)
Title

Status parameters
Acquisition parameters
Integrals

Integral labels

Peak labels

Peak annotations
Multiplets

Show data points
Electronic Signature
Molecular Structure
Vertical axis on the left side

FEORERE E
[ »

m

Number of digits for integral / peak labels

Show atom numbers

Resize structure using this scale factor (default: 0.95)

[=]

Maove structure by this x-y-offset (0< xy < 1)

Color of title Bl change
Font for the title Dialog.italic / Italic / 16 |Change

Use thick lines (close/reopen dataset to see result)
Show data points

Spectrum TABS font Dialog.plain / Plain / 14 |Change

Change spectral window color scheme Change

Save spectral window colors as a new color scheme Save as.

Background color
Color of 1st 1D spectrum
Color of 2nd 1D spectrum
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Insbesondere bei der Benutzung der direkten Plot-Funktion (,,Publish“-Menii) kénnen hierdurch die
notwendigen Einstellungen vorgenommen werden.

Zur Anzeige von 1D-Projektionen am aktiven 2D-Spektrum wird automatisch von TopSpin die
Summen-Projektion entlang der Dimensionen dargestellt. Stattdessen kdnnen jedoch auch (zuvor
prozessierte) 1D-Spektren angezeigt werden. Hierzu setzt man den Cursor auf den Bereich der
gewdinschten Projektion und klickt mit der rechten Maustaste (,,External Projection”).

! 1 exam_elucidation_ 1l 3 1 DASciPrograms\Bruker\TopSpin3.1\examdata = [=[=] &1
J Spectrum | ProcParslAcunars | Title | PulseProg | Peaks | Integralsl Sample | Slructurel Plotl Fi-d|
l L]
A n i External Projection ...

Internal Projection - g
Baseline At Center C g
Baseline At Bottom [ T
-
- a o™

é . L) :

L= )

o
-

- - i
]
I
"o
B m
| o
e
=
] ' -
| e
— =

- i

O i

T | T T T | T T T | T T T | T T T I T
8 8 4 2 F2 [ppm]

Im sich 6ffnenden Pop-Up-Fenster wird das entsprechende 1D-Experiment eingetragen, das an Stelle
der Projektion angezeigt werden soll.

@ Data set for F2 projection Lé]

Options
@ Display data in same window
Display data in new window

NAME = T

EXPNO = %,

PROCNO = 1

DIR = DASciPrograms\BrukenTopSpin3. 1
| ok || cancel || Browse || Fina. || Heip |

Aus der Kommandozeile kénnen die zuvor genannten Einstellungen mit ,,projd“ aufgerufen und
geandert werden.
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Benutzung der Multiplett-Erkennung von TopSpin

Vor der Anwendung dieser Funktion missen das *H-NMR-Spektrum bereits prozessiert und die
interessierenden Signale einem Peak-Picking unterzogen worden sein. Fir die Multiplett-Erkennung
wird das entsprechende Meni durch Klick auf den Reiter ,,Analyse” und anschlieRende Wahl des in
der darunterliegenden Zeile befindlichen Registers ,,Multiplets” (Kommando ,,.pp“) aktiviert.

Analyse Publish View  Manage @
ﬁMultipletSv /9 Line Shapes = tg'_gynamics;v @S

| T | 1 *
) ®
(9 e rert Multiplet Analysis Tutorial AA A
& O A
i Multiple]‘\é\nalysis Workflow &

Ii n3.1\datakneshnmr

’_I Spectrum | ProcParslAcunars | Title | PulseProg |Peaks | Integralsl Sample | 5

In der aktivierten Multiplett-Analyse kdnnen entweder alle Multipletts einer automatischen Analyse
unterzogen werden (durch Klick auf % ) — dieses Vorgehen empfiehlt sich aber auRer bei sehr
einfachen Aufspaltungen erster Ordnung weniger. Im Normalfall sollte der Bereich um
interessierende Multipletts herausvergrofRert werden und dann auf H(im ausgewadhlten Bereich
wird eine automatische Multiplettanalyse durchgefiihrt) oder H (alle Linien werden demselben
Multiplett zugeordnet) geklickt werden.

1 proc_class 11 1 DASciPrograms\Bruker\TopSpin3.1\data\nes\nmr = = ﬁ

—— 6.6268

_—6.6026

—— 6.5873

— 6.5631

——6.0485

——6.0089
T
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Bei komplexeren Multipletts kdnnen zusammengehdrige Linien mit dem Icon ,—J"-| auch manuell
ausgewahlt werden. Durch Verschieben des Cursors rasten die angezeigten, blassroten Linien auf
allen Signalen ein — erst nach Linksklick wird das Signal aber als zum Multiplett zugehorig definiert, so
dass auch Linien ausgelassen werden kénnen.

1 proc_class 11 1 D:\SciPrograms\Bruker\TopSpin3 1\data\nes\nmr = [E e

| <] T B AR Tl e 28 L L L X M L,

[rel]

o ~ B o [+ o o O N e
[ w o o0 o oo oDk In
k- w0 = o o oo oM omPE [
4 <=y w I SHE~ o
- - ] e - - e o =
(=
L)
[ O
(2]

Um die so markierten Linien zu einem Multiplett zu koppeln wird nach Rechtsklick die Option ,Define
Multiplet” ausgewahlt.

1 proc_class 11 1 D:\SciPrograms\Bruker\ TopSpin3.1'data\nes\nmr = =] IE

| | AT B AR B 2 R L L L X M e [

£

SHIFT: 1.4568 ppm

[rel]

o TN © PR Ut 5 =3, T=8.1627 Hz
[l D w0 o SNo Om - W0
L 0N g$m o < N oMo R r
T T T S ¢ R I o
- - o - - o o [~ =
e
©
| o
1

Eg)eﬂne Multiplet r
Finish Current Mode
Automatically Define Multiplet
Automatically Define Multiplet By Region -2
Define Multiplet By Region B
Define Multiplet Manually
Define Multiplet By Free Grid
Couple Existing Multiplets - o
Define Multiplet By Coupled Grid r

T
15 14 1.3 12 [ppm]
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Mehrere auf diese Weise vordefinierte Multipletts konnen anschlieend verknipft werden, indem
das Icon 44 aktiviert und die zu koppelnden Multipletts jeweils durch Linksklick mit der Maus
markiert werden (der Spinschlissel so aktivierter Multipletts farbt sich rot). Nach Rechtsklick und
Auswahl von ,,Define Multiplet” wird so ein gekoppeltes Multiplett erzeugt.

1 proc_class 11 1 D:\SciPrograms\Bruker\TopSpin3.1\data\nes\nmr

SHIFT: 1.41
o [l el L | o N‘:l‘lﬂLul;:NMi—g’J
[ o W M o [ =T I B T e
[ 0 =M o (=] Mo OO Mok
T T NN e
Define Multiplet
[}Finish Current Mode
Automatically Define Multiplet
Automatically Define Multiplet By Region
2 Define Multiplet By Region
Define Multiplet Manually
1 Define Multiplet By Free Grid
Couple Existing Multiplets
Define Multiplet By Coupled Grid
T T T T T T T T T T T T T T
1.5 14 1.3 1.2

Die Werte der Kopplungskonstanten kdnnen aus der Kopplungstabelle entnommen werden, die mit
dem Icon [} sichtbar gemacht werden kann.

Export von Listen (Peaks, Integrale, Kopplungen)

Peak- und Integrallisten kdnnen durch Anklicken der entsprechenden Reiter im aktiven
Spektrenfenster (,Peaks”, bzw. , Integrals”) inspiziert und nach Rechtsklick (,,Export...“) in
verschiedenen Formaten exportiert werden. Im Fall von Kopplungstabellen muss das Multiplett-
Erkennungsmend aktiviert sein, dann kénnen durch Klick auf [} verschiedene Export-Formate
gewdhlt werden (,,JMR“ ist ein Zeitschriftenformat, ,,Exp.” das Ubliche Zeitschriftenformat — diese
Zuordnung wird als html-Datei im Prozessierungsverzeichnis abgelegt).

=

=
‘, Assign Connections / Report

ID Shift [ppm]  J [Hz] M Connection Int.Label

1 1.4400 13.4244 2 J(1.0) 1 - K
81727 3 J(1,0)

2 1.2041 13.6044 2 Ji2,0) 1
4.7816 3 J(z2.0)

Copy

Save...

Start editor

e
o=

s o
ST |[o

o

Generate Int.labels

N Find Connections
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Erstellen eines Stacked Plots

Zum Erstellen eines Plots mit mehreren hintereinander angeordneten Spektren (fir die Darstellung
von H- und 1D-NOE-Spektren, 3C- und DEPT-Spektren oder Kinetikmessungen) werden die
prozessierten 1D-Experimente, die Ubereinander angezeigt werden sollen, im Browser markiert.
AulRerdem wird der Modus zur gemeinsamen Darstellung mehrer Spektren (,multiple display‘) durch

A

Klick auf das Icon . aktiviert (Kommando ,,.md“).

| Create Dataset | | & Find Dataset| " Open Dataset|| | Paste Dataset| || Read Pars.

@[] 2 Q|| @& Ol F|laa | Ak
B s i @Qp il a9 4| L Ok A
Browser | Last50 | Groups| | 1 proc_class 11 1 DASci TopSpi [E=EEE
NMR-MK-4 ~ o ”3‘ R ){‘1‘ *‘ﬁlMVL‘E—E*'Ei“?S/%:S:S*%M\lA P E‘ JH
1-2930 - 1 TBI 258 K vor —_
27930 1 0 TBI MRE-4 18 1 Di\SciProgrensiBriker\Topsying. 1\ data\nesiracl |
3-2930 - 1H zg30 TBI vor Zugat =
4- 27930 - 1H zg30 TBI nach Zug; ¥ o
5*Zg30— 1ng30 TBLnach Zug‘ MMR-MK-4 15 1 Di\3ciProgramsiBrukeryTopSping. 11 data\nestnur |
£.22020 1017030 TRLAAGN ZUQ; MR-ME-4 13 1 Di\SciFrogrnstDruker Topsping. 1\ ascainesirme |-
7.-2930 - 1H zg30 TBI nach Zug; MR-ME-4 12 1 Di\SciProgriusiBrukerTopSpling. 11 datainesimr| |
8- 2930 - 1H 2030 TBI nach Zug; MERME-4 11 1 Df\SeiProgefusiBrukery Topspins. 1\ detavnesyme |
9-2930 - 1H zg30 TBl nach Zug; MIEMK-4 10 1 Dif\SciProgefus\Bruker\Tepsping. 1\ dstainesyrme - @
10 -7930 - 1H 2930 TBI nach Zu,
11.-2g30 - 1H 2930 TBI nach Zu| =
12-2g30 - 1H 2930 TBLnach Zu WH-ME-4 7 1 D\SoiProordusnrukdesTopspling, 19 L+
13724;307“—{2930 1Bl nach Zu MH-MK-4 5 1 Di[\SciP " Bruk gry Tops] 3. 1% )
1422030 151,70:30 TRLOACH Zuy JIHME-4 4 1 Dil\SeiProgrnst Brukde Topspins. 1y Lr
152930 - 1H 2930 TBI nach Zu, mE a3 1 DfseiprogeuevsrusdryTopspinz. 1y (L8
16 -2g30 - 1H 2930 TBI nach Zu; prof_dlass 11 1 Di\SeiProgrqusiBrukdriTopSpin3. 1\ L
17 -2g30 - 1H 2930 TBI nach Zu;
18 -7g30 - 1H 2930 TBI nach Zu,
| ®-Ju 19 -2930 - 1H 2930 TBI nach Zuy ™ .
« I | b
-— |
17 NMR-MK-4 18 1 DASciPrograms\Bruk r8
16 NMR-MK-4 17 1 D:\SciPrograms\Bruk|
15 NMR-MK-4 16 1 DXSciPrograms\Bruk| =
14 NMR-MK-4 15 1 D\SciPrograms\Bruk
13 NMR-MK-4 14 1 DASciPrograms\Bruk | 4
12 NMR-MK-4 13 1 D:\SciPrograms\Bruk m J’L lJ
11: NMR-MK-4 12 1 D:\SciPrograms\Bruk V. 2. o
10: NMR-MK-4 11 1 D:\SciPrograms\Bruk _
0 MMD MIC 4404 PR DraarameRrla T T T T T T T T T T T T T T T T T T T
< m b 3 6 a 2 ppm]
Die markierten Spektren kénnen dann einfach per drag-and-drop in den aktiven Spektrenbereich
gezogen werden. Durch Klick auf die Icons ji] oder 1z kénnen die Spektren hintereinander, bzw.
versetzt hintereinander dargestellt werden. Die einzelnen Spektren kénnen durch Markierung im
linken unteren Kasten oder durch Klick auf die quadratischen Boxen neben den Spektrenangaben
rechts im aktiven Fenster selektiert und dann Uber die Icons direkt Gber dem Spektrenbereich
manipuliert werden.
Browser | 1 proc_class 11 1 DASdi TopSpi [E=mirn =
NMR-VK-4 B ”54 R XL“I‘ $‘ﬁlJ*?L‘E—E+Ei“2s/%§sts+§‘jé\lA ) E‘ JH
1-2g30-1 o
2—2307 1 q l‘TR*HK*A 1 1 D:\S:lPtngtamﬁ\E:u.ket\TDpfipinS.l\daca\nes\nm:L @
3.-2930 - 1H 2930 TBl vor Zugat - =
4-2g20 - 1H zg30 TBI nach Zug;
5.-2930 - 1H zg30 TBI nach Zug;
6-2g20 - 1H zg30 TBI nach Zug;
] o I o e —
8-2030 - 1H 2930 TBI nach Zug; R
9.- 2930 - 1H zg30 TBl nach Zug; 8
10 -zg30 - 1H 2930 TBI nach Zu Scale : 2.3372 N}Edﬂ{% 13 1 i:\3:1P[ngtamﬁ\]itu.ket\TDp5pln3.J\daca\nes\nmt ©
1122930 - 1H 230 TBlnach 2u £ | ||——————————————S Ut ; —
12 -2zg30 - 1H 2930 TBI nach Zu h A A Scale : 2.3372 -ME-4 12 1 :\SciProgramsiBrukertTopSpind. 1\ data\ne s\nnrl
13-2050 e geale 1 2.3372 1\*3—141(—4 1L piiseiProgrens\BrukeriTopSpind. 1\ detaines\nue
14 -2g30 - 1H 2920 TBI nach Zu, AL
15 -2g30 - 1H 2930 TBI nach Zu Seale @ 2.3372 T—M—A 0 1 gisciProgrameBrkenTopspin. W daravnesinc I g
16.-2930 - 1H 2930 TBI nach Zu N b *§
17 - 2930 - 1H 2930 TBI nach Zu
)18 -2930 - 1H 230 TBI nach Zu| Ll
19 - 7330 - 1H zg30 TBI nach Zuy ™ [
< m » Scale : 2.3372 -MK-4 7 1 :\Sc1Ptngtams\E:u.ket\TupSpln3.l\data\nes\nm:'
s IE[}\ -.,.,..#LN BLD S |
r |l g
-8
MMR-MK-4 5§ 1 D:\SciPrograms’Bruker’\Tops) ln3.l\data\nes\mz[7 -
[0 7: NMR-MK-4 8 1 D\SciPrograms\Bruke 5
6 NMR-MK-4 7 1 D:\SciPrograms\Bruker scale @ 2.3372 PIE -1 D 5ciprogransyBruser  Topspiins. 11 datavnesynur
5 NMR-MK-4 6 1 D\SciPrograms\Bruker' 4~
el | I : P—— v e | R ——
o 3 - o proc_class 11 1 D:\SclPtngtjms\E:u.ket\TDmpﬁpinG.1\daf:r\nes\nm:q;
g [ 4 2 [ppm]
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Erstellen eines einfachen Plots und Erzeugung einer Grafik fiir Publikationen

Einfache Plots konnen direkt im ,,Publish“-Meni durch die Optionen ,,Copy” (hiermit wird der aktive
Spektrenbereich fiir das Einfligen in Reports in den Zwischenspeicher kopiert) bzw. ,,PDF“ (hier
werden pdf-Dateien oder auch solche im .png-Format erstellt) erzeugt werden. Dazu wird zuvor (iber
die per Rechtsklick ins Spektrum angewahlte Option ,Spectra Display Preferences” die Darstellung
des Spektrums fir den Plot eingestellt. Das Spektrum kann im aktiven Fenster durch Klicken und
Gedriickt-Halten des Icons 1 nach oben oder unten verschoben werden.

Hoherwertige Grafiken von Spektren zur Veroffentlichung in wissenschaftlichen Arbeiten konnen mit
dem in TopSpin integrierten Plot-Editor erzeugt werden. Der Plot-Editor wird durch Klick auf den
Reiter ,,Publish” und anschlieRende Wahl des in der darunterliegenden Zeile befindlichen Registers
»Plot Layout” .. ] (Kommando , plot“) oder durch Klick auf den Reiter ,plot” tiber dem aktiven
Spektrum geoffnet.

1 proc_class 11 1 DA\SciPrograms\Bruken TopSpin3\dats\nestnme = e
spectrum | ProcPars | Acqupars | Title | PuiseProg | Peaks | integrals | sampie | structure| Flot | Fi

Layout: E ix epcl3
+10_Hwp
Print: E

Default Printer
Paper: A4

View:

Lmits: {7 R
Rt e
Display: (D\

Click here to insert new elements

Standard NMR

a2x

e
LJ e

0
26 2524 23 2221 201918 1.7 1615 14 13 1.2 11 1.0 09 08 0.7 ppm

OE ¥R

&
i

Die einzelnen Bereiche des abgebildeten Spektrums (Spektrum, Titel, Parameter, Logo) werden
zunachst auf den im aktiven Spektrenfenster ausgewahlten Spektralausschnitt abgestimmt, bzw.
kénnen durch Klick auf das Icon ! (,View’, Unteroption ,Limits:‘) darauf zurlickgesetzt werden. Die
einzelnen Fensterbereiche kdnnen markiert und mit gedriickter Maustaste vergrofRert oder
verkleinert werden. Solange ein Fenster aktiv ist kbnnen dessen Einstellungen (Farbe, Schriftart, ...)
eingestellt werden.
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1 proc_class 11 1 D:\SciPrograms\Bruker\ TopSpin3.1\data\nes\nmr
| spectrum | ProcPars | AcquPars | Title | PuiseProg | Peaks | integrals | sample | structure| Piot | Fig

M - 5
Peaks | 1K in ¢Delsd C‘X‘j
[ Marks S233d3 Gda83a
"""""" BRUKER

Labels

ppm ~ |Posiion -

Integrals |

Flcurve
1 Labels

[C] Above X Axis
[T] Use for shift/scale

@ o
Axis
pem T | Define...
[7] Show scaling... |
Placement
Pos. 000 290

N S

T T ™ T
20 19 18 17 16 15 14 13 12 11 10 09 08 07 ppm

s e

Dim. 26.69 13.10

Axes, Grids, Curve._ .

Automation Actions...

=+
£l
i

Wenn das gewiinschte Layout abgeschlossen ist wird in den blauen Bereich geklickt und dann das
Pfeil-lcon neben dem ,Layout“-Menlpunkt markiert. Die Option ,Export” erlaubt es, die so erzeugte
Plot-Datei in verschiedenen Formaten (.pdf, .png, .tif, .jpg, .bmp) an beliebiger Stelle abzuspeichern.

1 proc_class 11 1 D\SciPrograms'\Bruker\TopSpin3.1\data\nes\nmr

| Spectruml ProcPars | AcquPars | Title | PulseProg |Peak5| Integrals | Sample | Structure| Plot

M
Layout: E 1H in cpcl:

+10_H xwp Open...
Print Save
;nf. it Print Save as...
efault Printer
Paper: A4 Abandon...
jiixport___
View: Load layout/portfolio from data set...

T T

Limits: 0 R L Save layout/portiolio to data set
MNew

Display: @ ch‘%\ &/Emper‘lies"_

Dazu gibt man im sich 6ffnenden Fenster den gewilinschten Namen der zu erzeugenden Plot-Datei
und das gewlinschte Extension ein (fiir eine pdf-Datei z.B. ,example.pdf”) und wahlt die Auflésung
(z.B. 600 dpi fur sehr hochaufgel6ste Grafiken).
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Installation der Software

Die Software kann nach Registrierung als Nutzer (https://www.bruker.com/about-us/register.html)

und anschlieRende Anmeldung unter https://www.bruker.com/login.html Gber den Link
https://www.bruker.com/nc/service/support-upgrades/software-downloads/nmr/free-topspin-
processing.html heruntergeladen und installiert werden.

Dazu sollte zunachst das heruntergeladene Verzeichnis entpackt werden. Der Nutzer bendtigt
aulerdem Administratoren-Zugriff auf seinem Profil und muss die Ausfiihrung der Installation unter
Windows genehmigen.

Sobald das ,Setup Tool’ von TopSpin in einem Fenster gedffnet wird, kbnnen durch Klick auf das
»Next“-lcon mehrere Fenster einfach akzeptiert werden (,Selection of components’, ,Release Letter,
,Installation Directory’, ,Create?’), als Typ der Installation wird ,Data processing only’ angewahlt (mit
»Next” bestatigen). Bei der Frage nach einem ,NMR Super User’ wird der eigene Account
vorgeschlagen, dies sollte mit ,Next” bestatigt werden. Das ,NMR Administration Password’ sollte
sorgfaltig ausgewahlt werden (am besten notieren, da das Zurlicksetzen dieser Funktion nicht einfach
ist), Bestatigung mit ,Next“. AnschlieRend konnen wieder mehrere Fenster durch Klick auf ,,Next”
ohne Anderung akzeptiert werden (,Installation dir. for data‘, ,Create?’, ,Install. dir. for FLEXIm’,
,Firewall system...” sowie die ndchsten Nachfragen). Zum Abschluss der Installation klicken Sie auf das
Icon ,,Finish”.

Wird TopSpin 3.5 zum ersten Mal gestartet 6ffnet sich ein ,Configuration Check’-Fenster: Hier sollten
Sie ,Exp. Install auswahlen und das zuvor (siehe vorhergehender Absatz) definierte ,NMR
Administration Password’ eingeben. Alle folgenden Schritte kdnnen einfach durch Klick auf ,, Next”
akzeptiert werden, ein sich 6ffnendes Fenster ,,Warning” kann durch Klick auf ,Close” ignoriert
werden. Zum Schluss wird die so durchgefiihrte Konfiguration der Software durch Klick auf ,,Finisch”
abgeschlossen. Die Mdéglichkeit, ein optionales automatisches Backup einzurichten liegt in Ihrem
Ermessen, ist aber nicht erforderlich.

20


https://www.bruker.com/about-us/register.html
https://www.bruker.com/login.html
https://www.bruker.com/nc/service/support-upgrades/software-downloads/nmr/free-topspin-processing.html
https://www.bruker.com/nc/service/support-upgrades/software-downloads/nmr/free-topspin-processing.html

