Auftrag und Zielsetzung

Diese Benutzungsordnung ist fiir alle Nutzer/innen der Einkristall- und Pulverrontgenstruktur-
analyse verbindlich und regelt die Nutzung der Gerite und der Servicemessungen.

Die Aufgabe der Rontgenabteilung des Departments fiir Chemie und Biochemie der
Universitit zu Koln ist es,

a. Service-Messungen fiir interne Nutzer/innen durchzufiihren,

b. fiir die Pflege und den Betrieb der Diffraktometer zu sorgen,

c. die Sicherung der gemessenen Daten durchzufiihren.

Struktur und Organisation

Die Mitarbeiter/innen der Rontgenabteilung stehen fiir die Beratung der Nutzer/innen zur
Verfligung und fiihren in der Regel die Messungen durch. Sie sind fiir die Wartung sowie
Reparatur der Geréte verantwortlich.

Anhang 1 (Personal und Nutzermeetings)
Gerite

1. Die Servicemessungen werden fiir alle Interessenten angeboten, wobei die
Nutzungsbedingungen einzuhalten sind. Die selbststindige Durchfiihrung von Messungen ist
nur nach Einweisung durch Mitarbeiter der Rontgenabteilung gestattet. Hierfiir wird je nach
Bedarf jedes Jahr eine Schulung und Einweisung durch den Leiter Dr. Pantenburg
durchgefiihrt.

2. Die Gerite bleiben im Besitz des Departments fiir Chemie und Biochemie. Die
Geréteausstattung kann bei Bedarf erweitert werden.

Anhang 2 (Gerite)
Betriebskonzept

Regeln bei Service-Messungen

1. Service-Messungen werden ausschlieBlich von dem dafiir zustindigen Servicepersonal
(Silke Kremer, Daniel Moog) durchgefiihrt.

2. Messzeiten: Die Vergabe der Messzeit erfolgt nach Absprache mit den jeweiligen Operatoren
(Einkristalldiffraktometer, Eintrag in ein Messbuch. Pulverdiffraktometer, Eintrag in eine dafiir
geschaffene Excel-Liste). Der flir das Diffraktometer zustdndige Operator arbeitet diese Proben
nach dem ,.first come-first serve*“-Prinzip ab. Bei besonders dringenden Messungen kann in
Abstimmung von der Reihenfolge abgewichen werden.

3. Fehlverhalten: Im Falle von Verstofen gegen die Nutzerordnung konnen Nutzer vom
Zugang zu den Geriten ausgeschlossen werden. Schiaden, die durch fahrlédssiges Verhalten
verursacht wurden, sind vom Verursacher zu tragen.

Nutzungsgebiithren
Die Unterhaltskosten (Markrohrchen und Schlaufen, Ersatzbeschaffungen Rontgenrdhren,

TUV-Gebiihren etc.) werden zurzeit aus dem Etat des Instituts fiir Anorganische und
Materialchemie (Geritestandort AC108/109b) bzw. aus dem Etat des Instituts fiir Organische



Chemie (Geritestandort HS122) getragen. Die Ausgaben flir Kiihlmittel {ibernimmt das
Department fiir Chemie und Biochemie, widhrend die Energiekosten von der Universitit zu
Koln zentral getragen werden. Aus diesem Grund werden fiir Routinemessungen aktuell keine
Kosten fiir Mitglieder des Departments fiir Chemie und Biochemie im Rahmen ihrer
Forschungsprojekte in Rechnung gestellt. Folgende Kosten werden fiir sonstige Universitits-
interne und externe Nutzer veranschlagt:

Antragsteller/Nutzer Pulverdiffraktion | Einkristalldiffraktometrie | Wiss. Support
Universitéts-interne 50,- EUR pro 100,- EUR pro 25 EUR/h
Nutzer (auBBerhalb des Routinemessung® | Routinemessung* optional
Departments)

Externe Nutzer 100,- EUR pro 200,- EUR pro 50 EUR/h
(auBerhalb der Routinemessung* | Routinemessung* optional
Universitét)

* ohne MwSt.; bei Messungen au3erhalb der Routineanalytik erfolgt eine Abrechnung nach
zeitlichem Aufwand und vorheriger Angebotserstellung.

Uber die anfallenden Kosten und die Einnahmen sowie deren Verwendung wird in
regelméBigen Abstidnden gegeniiber den Mitgliedern des Departments fiir Chemie und
Biochemie Rechenschaft abgelegt.

Datenmanagement

Samtliche Primédr-Messdaten werden auf den zugehdrigen Rechnern gespeichert und in
regelméfigen Abstidnden archiviert. Wichtige Daten sind zusétzlich von den Nutzer/innen
selbsténdig auf eigene Datentrager zu iibertragen.

Das Loschen von Daten auf den Messrechnern ist nicht gestattet.

Die Nutzer der Rontgenabteilung verpflichten sich zum Datenschutz:

Daten anderer Nutzer diirfen nicht kopiert, ausgewertet oder veroffentlicht werden.

Die Benutzung von USB-Trigern an den Messrechnern ist nicht gestattet. Alle Messrechner
sind im Netzwerk mit einem Server verbunden. Von diesen konnen die Daten iiber das
Netzwerk versendet werden. Eine entsprechende Software ist eingerichtet.

Auf den Mess- und Auswerterechnern darf keine Software selbstiandig aufgespielt werden.
Anderungen an den Konfigurationseinstellungen sind nicht gestattet.

Sicherheit

Regeln bei selbststdndiger Messung:

1. Zugang zu den Geriten: das Betreten der Messrdume ist nur Personen mit einer jéhrlich zu
wiederholenden Unterweisung nach ROV gestattet. Fiir eigenstindige Messungen ist eine
Einweisung zwingend erforderlich. Diese vermittelt:

a) Bedienung der Mess- und Auswertesoftware

b) Probenpréparation

¢) Bedienung der Rontgengerite und der Kiihlsysteme

Personen, welche nicht eingewiesen sind, diirfen die Diffraktometer nicht eigensténdig
bedienen, haben aber die Moglichkeit, die Messung im Servicebetrieb (siehe Betriebskonzept)



durchfiihren zu lassen.
Bei Problemen verpflichten sich die Nutzer, diese unverziiglich dem Leiter der
Rontgenabteilung zu melden.

Urheberschaft und Veroffentlichungen

Die Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) evaluiert die Bedeutung von Gerétezentren
anhand von Nennungen in Danksagungen, Zitierungen und Co-Autorenschaften. Um die
Leistungen der Rontgenabteilung sicherzustellen, ist es daher wichtig, dass sich die Nutzer an
folgende Regeln halten (https://www.dfg.de/de/grundlagen-themen/grundlagen-und-
prinzipien-der-foerderung/gwp/kodex):

1. Danksagungen (Acknowledgements):

Werden Gerite der Rontgenabteilung benutzt oder werden von Mitarbeitern der
Rontgenabteilung angefertigte Daten in Publikationen verwendet, so ist die Rontgenabteilung
in der Danksagung namentlich zu erwéhnen.

2. Co-Autorenschatft:

Bei substantiellen intellektuellen oder experimentellen Beitrdgen gelten auch fiir Mitarbeiter
der Rontgenabteilung die allgemeinen Regeln fiir Co-Autorenschaften.

Der Leiter der Abteilung empfiehlt im Vorfeld zu solchen Beitrdgen ein Treffen zwischen den
Beteiligten (Nutzer, Arbeitsgruppenleiter und Koordinator der Rontgenabteilung).

Koln, den 25. Oktober 2024

fUDO P lan bj
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Anhang 1
Personal

Die Mitarbeiter/innen der Rontgenabteilung stehen fiir die Beratung der Nutzer/innen zur
Verfligung und fithren in der Regel die Messungen durch. Sie sind fiir die Wartung sowie
Reparatur der Gerite verantwortlich.

Leitung: Dr. Ingo Pantenburg

Servicepersonal: Silke Kremer (Einkristalldiffraktometer),

Daniel Moog (Pulverdiffraktometer)

Nutzermeetings

Der Leiter der Abteilung (Dr. Ingo Pantenburg) sowie der Mentor der Abteilung (Prof. Dr.
Uwe Ruschewitz) bieten allen Usern bzw. deren Vertretern aus den Arbeitsgruppen ein
monatliches Plattformmeeting an, in dem iiber besondere Messanforderungen, Probleme,
anstehende Beschaffungen und Reparaturen informiert wird.



Anhang 2
Geriteliste

1 Einkristalldiffraktometer
e Stoe Image Plate Diffraction System II (Mo, 100-293 K) (HBFG)
e Stoe Image Plate Diffraction System 2T (Mo, 100-293 K) (GG91)
e Bruker D8 Venture Dual Source (Mo/Ag, 100-293 K) (DFG)
Alle Standort AC108
e Bruker D8 Venture Photon III (Cu, 100-293 K), Standort HS122
2 Pulverdiffraktometer
e Stoe 0-20-Diffraktometer mit Mythen Detektor (Mo, 100-293 K)
e Huber Pulver-Diffraktometer mit IP (Cu, 293 K)
¢ Stoe StadiMP-Diffraktometer (Cu. 293 K)
Alle Standort AC109b
e Stoe StadiMP-Diffraktometer mit Mythen Detektor (Ag, 100-293 K), Standort AC108
(voraussichtlich ab November 2024)



