Forschung mit Photonen

Abbildung 3: Offizielle Erdffnung des Nutzerbetriebes am FLASH durch den damaligen
Bundeskanzler Gerhard Schrider am 3. August 2005 (von links nach rechts: Albrecht Wag-
ner, Bundeskanzler Gerhard Schroder, Hamburger Wissenschafts- und Gesundheitssenator
Jorg Driger, Jochen R. Schneider).
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HASYLAB

Das Jahr 2005 war gepragt von besonderen Fortschrit-
ten in der Forschung mit Photonen bei DESY. Die
wichtigsten Meilensteine waren: der erste Laserstrahl
am VUV-FEL, der Freie Elektronen Laser im Spek-
tralbereich des VUYV, der seit April 2006 den Namen
FLASH als Abkiirzung fiir Freier Elektronen LASer
in Hamburg tragt, und der Beginn des Nutzerbetriebs,
die endgiiltige Genehmigung des PETRA III Projektes
sowie grofle Fortschritte bei der Vorbereitung des Eu-
ropaischen XFEL. Parallel zu den neuen Projekten lief
der DORIS III Betrieb wieder mit hoher Verlasslichkeit.

FLASH

Nach umfangreichem Umbau und Verbesserung des
TTF LINACs im Jahr 2004 konnte im Januar 2005 erst-
mals ein Laserstrahl bei einer Wellenlange von 32 nm
produziert werden. In der zweiten Jahreshalfte wurde
der Aufbau von vier Strahlfiihrungen fiir Nutzerexpe-
rimente in der FLASH-Experimentierhalle abgeschlos-
sen. Bundeskanzler Gerhard Schroder eroffnete dann
anlasslich seines Besuches bei DESY am 3. August
2005 offiziell den Nutzerbetrieb (Abbildung 3).

Die Qualitat und Intensitat der FEL-Strahlung konnte
kontinuierlich verbessert werden und es wurde Satti-
gung erreicht. Neben der maximalen Leistung ist es
auch moglich, ultrakurze Pulse von ~ 20fs Dauer
zu produzieren. Dazu muss der FEL in einem Mo-
dus betrieben werden, der etwa 1/10 der Intensitat
bei Sattigung entspricht. In Kollaboration mit dem
Max-Born Institut in Berlin wurde in der FLASH-
Experimentierhalle zusatzlich ein optischer Laser auf-
gebaut, dessen Licht fiir pump-and-probe Experimen-
te zu allen 4 Experimenten gelenkt und zeitlich mit

dem Laserpuls des FEL korreliert werden kann. Mit
diesen Eigenschaften ist FLASH eine weltweit einzig-
artige Forschungsanlage. Details dazu finden sich im
HASYLAB Jahresbericht 2005 (siehe CD). Die Er-
fahrungen, die hier gesammelt werden konnen, sind
eine wichtige Basis fiir die Planung des Europaischen
XFEL-Projektes. Ein weiterer Hohepunkt war der Be-
such von Annette Schavan, der jetzigen Ministerin fiir
Bildung und Forschung, am 6. September bei DESY
(Abbildung 4).
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Abbildung 4: Besuch der FLASH-Experimentierhalle
durch Annette Schavan (im Gesprich mit Jochen R.
Schneider), inzwischen Bundesministerin fiir Bildung
und Forschung.

Um den reibungslosen Betrieb von FLASH zu gewéahr-
leisten, sind zwei Koordinatoren ernannt worden: Sieg-
fried Schreiber ist zustandig fiir den Beschleunigerteil
und Josef Feldhaus fiir die Experimente. Sie sind auch
verantwortlich fiir die Koordination neuer Projekte am
FLASH. Fiir die effiziente Nutzung der Anlage sorgt ein
neu einberufenes Gremium Beamtime Allocation Com-
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mittee (BAC), das von Hans Weise geleitet wird. In die-
sem Gremium wird ein Zeitplan festgelegt, in dem so-
wohl Messperioden fiir Maschinenstudien und Nutzer-
experimente sowie auch Zeiten filir wichtige Umbauten
und zur Optimierung der Anlage berticksichtigt wer-
den. Fiir die Planung, Vorbereitung und Umsetzung von
Weiterentwicklungen des FEL gibt es eine Projektgrup-
pe, die von Jorg Rofbach (Universitat Hamburg) gelei-
tet wird.

Im Jahr 2005 konnten am FLASH 1200 Stunden de-
dizierte Strahlzeit von insgesamt 6872 verfligbaren Be-
triebsstunden fiir Nutzer zur Verfligung gestellt werden.
Dreizehn Nutzergruppen fiihrten erste Experimente an
dieser Anlage erfolgreich durch. Ihre in diesen Mess-
zeiten erzielten Ergebnisse sind sehr viel versprechend.
Dabei haben die groB3e Motivation und der Pioniergeist
aller Beteiligten mafigeblich zum erfolgreichen Anlauf
des Messbetriebs am FLASH beigetragen. Hervorzu-
heben ist dabei besonders die freundliche und effizien-
te Zusammenarbeit zwischen externen Nutzern, HASY-
LAB Mitarbeitern und den Mitarbeitern aus DESY Ma-
schinengruppen.

Bis auf ein noch nicht messbereites Projekt werden alle
15 Projekte bis Ende Februar 2006 eine erste Strahl-
zeit am FLASH erhalten haben. Alle bis dahin erziel-
ten Messergebnisse sollen auf einem 2-tagigen Work-
shop Ende April 2006 von den Projektleitern vorgestellt
werden. Ein eigens dafiir eingesetztes, internationales
Gutachtergremium wird dann aufgrund dieser Ergeb-
nisse eine Empfehlung fiir die weitere Messzeitvertei-
lung von Mai 2006 bis Marz 2007 geben. Zusatzlich
sollen zu diesem Workshop auch Absichtserklarungen
(Letter of Intent) iiber neue Experimente von interes-
sierten Forschungsgruppen eingereicht werden konnen,
fiir die das Gremium auch Empfehlungen abgeben wird.
Bis Ende Marz 2007 laufen alle bisherigen Projekte aus,
so dass zum 1. September 2006 wieder neue Projekte
fur die 2. Jahreshalfte 2007 beantragt werden konnen.

XFEL

Die Vorbereitungsarbeiten fiir den Europaischen XFEL
machen sehr gute Fortschritte. Bisher haben 13 Lander,
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einschlieflich Russland und China, das Memorandum
of Understanding fiir die Vorbereitungsphase des XFEL
unterzeichnet (siehe auch CD des HASYLAB Jahresbe-
richtes 2005).

Massimo Altarelli vom Synchrotrone Elletra and Ab-
dus Salam International Centre for Theoretical Physics
in Trieste (Italien) ist vom internationalen Lenkungs-
ausschuss zum Leiter des Europaischen Projektteams
ernannt worden. Die weiteren Verantwortlichen sind
Reinhard Brinkmann fiir den Beschleunigerteil, Andre-
as Schwarz fiir den technischen Betrieb und Karl Witte
von der ESRF in Grenoble (Frankreich) fiir die Ad-
ministration und die Finanzen. Das europaische Team
wird von Thomas Tschentscher (verantwortlich fiir die
Experimente) und Thomas Delissen (verantwortlich
fiir die Administration) vom DESY XFEL-Team un-
terstutzt.

Das Planfeststellungsverfahren fiir den Bau der neu-
en Forschungsanlage ist in Bearbeitung. Mit einer
endgtiltigen Genehmigung wird im Jahr 2006 ge-
rechnet. Uber das technische Design der Anlage vom
Linearbeschleuniger bis hin zu den Strahlfiihrungen
wird es einen Technical Design Report (TDR) geben,
der zusammen mit dem Bericht der Arbeitsgruppe fiir
Administrations- und Finanzierungsfragen ab Juli 2006
zur Begutachtung vorliegen wird. Die Genehmigung
des gesamten XFEL Projektes, die Voraussetzung fiir
den Baubeginn ist, wird fiir Ende 2006 erwartet.

Im Jahr 2004 hatte das Begutachtungsgremium der
Helmbholtz Gesellschaft empfohlen, die eigene For-
schung mit Photonen bei DESY zu verstarken. Die
HGEF unterstiitzt deshalb den Vorschlag von DESY, ein
Zentrum fiir FEL-Forschung zu errichten, an dem wis-
senschaftliche Programme fiir zukiinftige Forschungs-
aktivitaiten am FLASH und am geplanten Europaischen
XFEL erarbeitet und realisiert werden konnen. Auch
die Max-Planck-Gesellschaft plant, zusammen mit
DESY und der Universitait Hamburg ein Zentrum fiir
Freie-Elektronen Laser Studien Center for FEL Studies
(CFEL) zu griinden, das vor allem auf die Anwen-
dungsmoglichkeiten dieser Quellen ausgerichtet sein
soll. Dabei werden die wissenschaftlichen Fragestel-
lungen sich nicht nur an den lokalen Photonenquellen
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orientieren, sondern man wird weltweit die Quellen
nutzen, die fiir die Losung der Probleme am besten ge-
eignet sind. Dartiber hinaus wird CFEL auch deutsche
Nutzergruppen unterstiitzen, die geplanten 40% Strahl-
zeit am Europaischen XFEL effektiv zu nutzen. Dieser
Prozentsatz entspricht dem erwarteten deutschen Anteil
an den Betriebskosten des XFEL.

Detektoren spielen eine entscheidende Rolle fiir die
optimale Nutzung von Synchrotronstrahlungsquellen
der 3. Generation und insbesondere fiir den Erfolg der
geplanten Experimente an Freien-Elektronen Lasern.
Aus diesem Grund werden weltweit in vielen Labors
zahlreiche Forschungsaktivitaiten auf diesem Gebiet
durchgefiihrt. Hier besteht ein starkes Bediirfnis, die-
se Entwicklungsarbeiten zu koordinieren. Ab Janu-
ar 2006 wird Heinz Graafsma (bisher ESRF Frank-
reich) die Entwicklung der Photonendetektoren bei
DESY, in enger Zusammenarbeit mit den Kollegen
aus der Teilchenphysik und in Kollaboration mit an-
deren Synchrotronstrahlungs- und Forschungslaboren,
leiten.

PETRA IIT

Im Mai 2005 wurde das PETRAIII Projekt offiziell
durch die Bundesregierung und die Stadt Hamburg
genehmigt (siehe Abbildung 5). Beide teilen sich die
gesamten Investitionskosten von 225 Mio. Euro im
Verhaltnis von 90:10. Nach dem Umbau in den Jahren
2007/2008 ist PETRA III dann die brillanteste Synchro-
tronstrahlungsquelle weltweit.

Die Projektleiter dieses Projektes sind Edgar Weckert
und Klaus Balewski (Stellvertreter). Klaus Balewski
ist auch fiir den Beschleunigerteil verantwortlich mit
Werner Brefeld als seinem Stellvertreter. Fir die Ex-
perimentiereinrichtungen sind Herman Franz und Ralf
Rohlsberger (Stellvertreter) zustandig und Lindemar
Haénisch fiir die Bauten.

Bei PETRAIII werden insgesamt 14 Strahlfiihrungen
an Undulatoren zur Verfligung stehen. Sie bieten neues-
te Untersuchungsmoglichkeiten, nicht nur fiir Experi-
mente mit winzigen Proben, die kleinste Strahlquer-
schnitte oder aulergewohnliche Koharenzbedingungen
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Abbildung 5: Nach der Unterzeichnung des PETRA 11
Vertrages zwischen dem Bundesministerium fiir Bildung
und Forschung (BMBF) und dem Hamburger Ministeri-
um fiir Wissenschaft und Gesundheit (BWG) (von links
nach rechts: J. Grapentin (BMBF), R. Salchow (Staats-
sekretir BWG), J.R. Schneider, E. Weckert, A. Wagner,
and H. Schunck (MinDir BMBF)).

benotigen. In zahlreichen PETRA III Workshops wur-
den mogliche Anforderungen an die Strahlfiihrungen
und Messplatze mit den potentiellen Nutzern disku-
tiert. Empfehlungen fiir die konkrete Zuordnung der
Strahlfiihrungen zu verschiedenen Experimenten wur-
de vom Photon Science Committee (PSC) abgegeben.
Details dazu finden sich im HASYLAB Jahresbericht
2005 (siehe CD).

Fiir jede dieser Strahlfiihrungen wird ein Wissenschaft-
ler permanent eingestellt, der als Workpackage leader
fir den Aufbau der Strahlfiihrung und die Instrumen-
tierung vor Ort verantwortlich sein wird und in en-
gem Kontakt mit den entsprechenden Nutzergruppen
steht. Die externen Nutzergruppen benennen dazu
einen Sprecher als direkten Ansprechpartner. Bisher
sind zwei Wissenschaftler als Workpackage leader er-
nannt worden: Oliver H. Seeck fiir die Strahlfiihrung
fiir hochauflosende Rontgenbeugungsexperimente und
Olaf Leupold fiir die Strahlfiihrung, an der Experimente
mit koharenter Strahlung durchgefiihrt werden sollen.
Fiir beide Strahlfiihrungen wurden bereits Workshops
durchgefiihrt, um die notigen Strahlparameter sowie
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die geplanten Experimentierstationen nach den An-
forderungen der Nutzer genauer zu spezifizieren. Die
Einstellung weiterer Wissenschaftler fir PETRA III-
Strahlfiihrungen erfolgt demnachst.

DORIS III

Der Nutzerbetrieb von DORISIII lief vom 17. Janu-
ar bis zum 14. November 2005. Insgesamt konnten
5050 Stunden Messzeit mit einem mittleren Strom von
107 mA und einer durchschnittlichen Verfiigbarkeit von
90% zur Verfligung gestellt werden. Dabei wurde die
Maschine mit 5 Bunchen bei 140 mA bzw. mit 2 Bun-
chen bei 90 mA und Lebensdauern von 15-25 Stunden
betrieben. Detaillierte Informationen finden sich im
HASYLAB Jahresbericht (siche CD).

Die Verfiigbarkeit der Synchrotronstrahlung fiir Nut-
zer wurde durch 2 Ausfalle beeintrachtigt: insgesamt
11 Tage von der geplanten Messzeit konnten wegen
einer beschadigten HF-Abschirmung, einem defekten
10 kV-Stecker sowie wegen eines Vakuumlecks nicht
genutzt werden. Weitere 5 Tage gingen verloren, weil
sich ein Magnetblock vom Trager des BW3-Undulators
abgelost hatte und beim Zufahren des Undulators die
Vakuumkammer beschadigte.

Als Koordinatoren fiir den Betrieb von DORIS III wur-
den Wolfgang Drube fiir die Experimente und Frank
Brinker fiir den Speicherring ernannt.

Neben den tiblichen Instandhaltungsarbeiten wurden im
Jahr 2005 zahlreiche Verbesserungen von DORIS III
Strahlfiihrungen durchgefiihrt. So wird zurzeit die
Strahlfiihrung C in eine moderne XAFS Messstati-
on umgewandelt. Wie auch an allen anderen XAFS-
Messplatzen wird hier die neue graphische Benutzer-
oberflache ki installiert. Ein weiterer Schwerpunkt der
Aktivitiaten bei DORIS III ist der Bereich Kleinwinkel-
streuung bzw. Ultra-Kleinwinkelstreuung (USAXS).
Die Weiterentwicklung der Strahlfiihrung BW4 erlaubt
mit Hilfe eines um-Fokus die Kleinwinkelstreuung un-
ter streifendem Einfall (GISAXS) fiir hochaufgeloste
Messungen von lateral inhomogenen Proben.
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Am 22. November 2005 wurden die ersten Experi-
mente an der neuen hochenergetischen Strahlfithrung
HARWI-II durchgefiihrt. Die Strahlfiihrung und die
Messplatze werden von den Helmholtz-Zentren GKSS
Geesthacht und GFZ Potsdam in enger Zusammenar-
beit mit HASYLAB betrieben. Das wissenschaftliche
Programm an diesem Messplatz ist auf Materialwissen-
schaften und geowissenschaftliche Hochdruckexperi-
mente ausgerichtet.

Das Jahr 2007 wird fiir den weiteren Betrieb von
DORIS 1II tber das Jahr 2009 hinaus entscheidend
sein, denn es wird voraussichtlich im Friihjahr 2007
eine HGF-Begutachtung zum weiteren Betrieb von
DORIS III geben. Zur Vorbereitung dieser Evaluierung
ist von der Beschleunigerabteilung untersucht wor-
den, welche Komponenten im Speicherring DORIS I1I
ausgetauscht werden sollten, um einen Parallelbetrieb
mit PETRAIII fiir weitere 10-20 Jahre zu gewéahr-
leisten. Dann wiirde DORISIII weiterhin vor allem
fir die Experimente zur Verfiigung stehen, die harte
Rontgenstrahlung und hohen Photonenfluss benotigen
und somit die Forschungsmoglichkeiten bei PETRA III
optimal erganzen.

Als Beispiel fiir das breite Spektrum an aktuellen For-
schungsaktivitaten bei DORISIII sollen hier 5 For-
schungs-Highlights stehen, die im Jahr 2005 auf der
HASYLAB-Homepage und im HASYLAB-Jahres-
bericht (siehe CD) im Detail vorgestellt wurden:

— Ribosome Recycling and Termination of Protein
Synthesis, Daniel N. Wilson et al.,
Embo J. 24(2) (2005) 251

— Temperature dependence of isotopic quantum ef-
fects in water, R. T. Hart et al.,
Phys. Rev. Lett. 94 (2005) 047801

— Molecular limits to the quantum confinement mo-
del in diamond clusters, 7. M. Willey et al.,
Phys. Rev. Lett. 95 (2005) 113401

— Structural basis for the function of the ribosomal
L7/12 stalk in factor binding and activation of
GTP hydrolysis, M. Diaconu et al.,

Cell 121 (2005) 991
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— Isotope-induced partial localization of core elec-
trons in the homonuclear molecule N2, D. Rolles
etal.,

Nature 437 (2005) 711

Um die technische Entwicklung und den Service an
den verschiedenen Strahlungsquellen effektiver zu
organisieren wurden innerhalb von HASYLAB drei
technische Gruppen gegriindet und Gruppenleiter mit
Stellvertretern ernannt. Ulrich Hahn wird Leiter der
Gruppe Beamline Technologie (FS-BT, Stellvertreter
Horst Schulte-Schrepping), Thorsten Kracht fiir Expe-
riment Control (FS-EC, Stellvertreterin Teresa Nunez)
und Joachim Pfliiger fiir Undulator Systeme (FS-US,
Stellvertreter Markus Tischer).

Zu Ehren von Prof. Bernd Sonntag, der im Jahr 2005
emeritiert wurde, fand am 21. November 2005 ein
Festkolloquium statt. Bernd Sonntag ist einer der Pio-
niere der Forschung mit Synchrotronstrahlung welt-
weit und war einer der ersten Nutzer bei DESY, was
eindrucksvoll durch seine zahlreichen bahnbrechen-
den Veroffentlichungen auf dem Gebiet der Atom- und
Molekiilphysik untermauert wird. Als Mitglied der wis-
senschaftlichen Leitung von HASYLAB hat er sehr zu
einer engen Verbindung zwischen HASYLAB und dem
Fachbereich Physik der Universitait Hamburg beige-
tragen.

EMBL

Bei EMBL (AuBenstelle Hamburg) wurde die Kon-
struktion einer Reihe von Einrichtungen fiir biologische
Forschungen mit Synchrotronstrahlung abgeschlossen
und offiziell im Rahmen eines Symposiums am 17. No-
vember 2005 eingeweiht.

Zum ersten wurde von Dr. Jochen Miiller-Dieckmann
im Rahmen eines vom BMBF geforderten Projekts die
groite Hochdurchsatzkristallisationsanlage Europas
etabliert, die der Allgemeinheit zur Verfiigung steht.
Die Anlage hat die Kapazitat, in 8 Stunden 10 000 Ex-
perimente im Nanovolumenbereich anzusetzen sowie
1 000 000 Experimente zu speichern und per Kamera zu

dokumentieren. Samtliche Schritte eines Kristallisati-
onsexperiments werden von zwei integrierten Modulen
durchgefiihrt, die von einer Arbeitskraft bedient wer-
den. Im Lauf der letzten 12 Monate haben mehr als
90 Wissenschaftler (davon 50% von externen Arbeits-
gruppen) tber 600 Proben in unserer Anlage anset-
zen lassen. Dabei wurden etwa 400000 Experimente
durchgefiihrt. Externe Benutzer haben die Moglichkeit,
elektronisch Zugang zur Anlage zu buchen und konnen
ihre Ergebnisse per Internet auswerten.

Dartiber hinaus wurde die Konstruktion und Kommissi-
on der neuen MAD Beamline X12 am DORIS Facher K
abgeschlossen. Die Zielsetzung, mit X12 einen komfor-
tablen und nutzerfreundlichen Messplatz zu schaffen,
ist erreicht worden. Energieanderungen sind sehr ein-
fach und ohne grofleres Nachjustieren moglich, wobei
sich der Energiebereich dabei liber eine Spanne von
6 bis 17keV erstreckt. Der Bereich ist damit weiter
als an jedem anderen EMBL-Messplatz. Die Software
zum Steuern der Messplatze hat eine sehr einfache und
intuitive Oberflache, so dass Nutzer sie schon nach ei-
ner kurzen Einfiihrung ohne Schwierigkeiten bedienen
konnen. X12 ist mit einem groen 2-dimensionalen
CCD-Rontgendetektor (MarMosaic-225) ausgestattet.
Ein automatischer Probenwechsler, ein Rad mit Folien
verschiedener Dicke zum definierten Abschwéchen des
Strahls, sowie die automatische Justiermoglichkeit des
MARGdtb-Messtisches erlauben ein aduBerst effizientes
und komfortables Arbeiten. Bereits seit Juni 2005 konn-
ten externe Nutzer wahrend der Test- und Anlaufphase
Daten an X12 sammeln, allerdings ausschlieflich unter
Anleitung und Aufsicht von EMBL-Wissenschaftlern.
In den uneingeschrankten Nutzerbetrieb ging X12 erst
im Oktober 2005 tiber. Zum Ende des Strahljahres 2005
(Ende Februar 2006) standen der Nutzergemeinschaft
damit schon 62 volle Strahltage zur Verfiigung. Dieses
Angebot wurde auch bereits sehr gut angenommen und
genutzt. Nutzergruppen aus ganz Europa haben bereits
Daten an X12 gemessen, und die ersten Proteinstruk-
turen damit gelost. Besonders hervorzuheben ist hier
die Moglichkeit bei langen Wellenlangen (ca. 6 keV)
zu messen, was an den anderen 5 EMBL-Messplitzen
fir makromolekulare Kristallographie nicht moglich
ist. Damit sollte es im Prinzip moglich sein, Protein-
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strukturen rein auf der Basis der anomalen Streuung der
intrinsisch vorhandenen Schwefelatome zu bestimmen.
Erste Experimente dazu wurden auch bereits durch-
gefiihrt und zeigen sehr vielversprechende Ergebnisse.
Die Messstation wird von Dr. Manfred Weiss betreut.

Von herausragender Bedeutung fiir die Methoden- und
Technologie-orientierte Forschung bei EMBL ist das
von der Europaischen Kommission geforderte Integrier-
te Projekt BIOXHIT, das von Dr. Victor Lamzin koordi-
niert wird. BIOXHIT steht fiir Bio-Crystallography on
a Highly Integrated Technology Platform for European
Structural Genomics. Das Projekt hat eine Laufzeit von
vier Jahren (2004-2007) und bringt Wissenschaftler
und Techniker von allen Europaischen Synchrotrons
sowie die wichtigsten Entwickler von Software fiir
makromolekulare Kristallographie zusammen, um die
Methode der Bio-Kristallographie in Richtung Stan-
dardisierung und Automatisierung zu entwickeln. Die
Hauptaktivitaiten in Hamburg erstrecken sich auf die
Projektbereiche Kristallisation, Strategieentwicklung
fir Diffraktionsdatensammlung, die Entwicklung ei-
nes empfindlichen Rontgen-Fluoreszenzdetektors so-
wie auf automatische Strukturbestimmung. Insbeson-
dere die automatische Strukturbestimmung mit der
Softwareplattform Auto-Rickshaw hat an den EMBL-
Hamburg Messplatzen zu einer deutlichen Steigerung
der Produktivitat gefiihrt. Die Nutzer konnen unmittel-
bar nach dem Ende einer Datensammlung ihre prozes-
sierten Daten an einer Multi-Prozessor Linux-Cluster
schicken, und bekommen innerhalb von wenigen Mi-
nuten die Information, ob die Qualitit der gemessenen
Daten ausreicht, um die Struktur zu 10sen. Damit haben
die Nutzer die Moglichkeit, kurzfristig ihre Daten-
sammlungsstrategie zu modifizieren, was letztendlich
zu einer Steigerung der Effizienz der Messplatznutzung
fihrt. Weit tber ein Dutzend neuer Proteinstrukturen
konnte somit direkt im Anschluss an die komplettierte
Datensammlung bestimmt werden.

An unserem automatischen Probenwechsler an der
Messstation BW7B wurden verschiedene Anderun-
gen vorgenommen. Die mechanischen Komponenten
wurden dem europdischen Standard (definiert durch
SPINE) angepasst, um einheitliches Lagern und Ver-
senden von Proteinkristallen zu ermoglichen. Das Kon-
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trollsystem (Software) fiir den Roboter wurde entspre-
chend dieser Anderungen modifiziert. Sie ermédglicht es
den Nutzern nun entweder bis zu 40 Kristalle am Stlick
zu testen, oder wahlweise einzelne Proben uber einfa-
ches Anklicken fiir die Datensammlung auszuwahlen.
Ein Sicherheitssystem, das den Richtlinien fiir die Be-
dienung von Industrierobotern entspricht, wurde an der
Messstation installiert. Der Probenwechsler wird, so-
bald letzte Tests abgeschlossen sind, den Nutzern zur
Verfiigung gestellt werden.

Im Rahmen des Tuberkulose Strukturproteomikprojek-
tes X-MTB wurde von Wissenschaftlern von EMBL aus
den Gruppen Tucker, Weiss und Wilmanns sowie der
Gruppe von Dr. Bartunik (MPG-ASMB) 3D Struktu-
ren von 27 unterschiedlichen Genprodukten bestimmt.
Damit wurde das selbst gesetzte Ziel (25 Strukturen)
bereits vor Abschluss der gegenwartigen Forderung
im Jahr 2006 tbertroffen und ein signifikanter Beitrag
weltweit erbracht. Die beteiligten Wissenschaftler ha-
ben von den Kooperationen mit Forschungsgruppen
aus Berlin (Max-Planck-Institut fiir Infektionsbiolo-
gie, FMP, Combinature Biopharm AG) erheblich profi-
tiert. Weitere Forschungsaktivitaten fanden im Rahmen
von EU Projekten statt, und zwar: SPINE (Wilmanns),
VIZIER (Tucker), 3D-REPERTOIRE (Wilmanns) und
SAXIER (Svergun). Die Struktur des N-terminalen
Assembly-Komplexes des Muskelproteins Titin in Ge-
genwart eines weiteren Muskelproteins Telethonin wur-
de in der Gruppe von M. Wilmanns in Zusammenarbeit
mit der Gruppe von M. Gautel (King’s College, Lon-
don) bestimmt und in Nature publiziert (Zou et al.,
Nature 439, 229-234).

Max-Planck-Gesellschaft
Arbeitsgruppen fiir strukturelle
Molekularbiologie

Die Max-Planck-Arbeitsgruppen (Leiter: H.-D. Bar-
tunik, Sprecher: E. Mandelkow) beschaftigen sich
mit den Beziehungen zwischen der Struktur und der
Funktion von biologischen Makromolekiilen. Die we-
sentliche Methode der Strukturuntersuchung ist die
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Abbildung 6: Paarige helikale Filamente (PHFs) aus dem Gehirn eines an Morbus Alz-
heimer erkrankten Patienten (links) und kiinstliche PHF's aus rekombinantem Tau-Protein

(rechts).

Rontgenbeugung von Proteinkristallen, Fasern oder
Losungen; daneben werden weitere biophysikalische
Analyseverfahren wie Spektroskopie, Elektronenmi-
kroskopie, Bildverarbeitung und andere eingesetzt.
Thematische Schwerpunkte sind die Enzyme und ihr
katalytischer Mechanismus (AG Proteindynamik) so-
wie das Zytoskelett und seine Rolle in Zellbewegung
und Alzheimer-Krankheit (AG Zytoskelett).

Die Max-Planck-Arbeitsgruppe fiir Proteindynamik
entwickelt Verfahren der Rontgenbeugung mit Syn-
chrotronstrahlung und wendet sie auf die Untersuchung
von Struktur-Funktionsbeziehungen von Proteinen an.
Methodische Entwicklungen umfassen insbesondere
die Automatisierung der Kristallstrukturanalyse fiir
Strukturgenomik, Identifizierung spezifischer Elemen-
te mit anomaler Streuung im Bereich weicher Ront-
genstrahlung, sowie der Einsatz diffuser Streuung zur
Untersuchung dynamischer Prozesse.

Die Arbeitsgruppe Zytoskelett befasst sich mit den
Proteinfasern der Zelle, speziell im Hinblick auf den
Struktur-Funktions-Zusammenhang von Mikrotubuli

und assoziierten Proteinen. Zu diesen gehoren die Mo-
torproteine aus der Familie der Kinesine, sowie die
so genannten MAPs (Mikrotubuli-assoziierte Protei-
ne), die hauptsachlich stabilisierende bzw. regulierende
Wirkung haben. Eines dieser MAPs ist das Tau-Protein,
das eine besondere Rolle bei der Entstehung verschie-
dener Formen neuronaler Erkrankungen, wie zum Bei-
spiel der Alzheimer-Krankheit spielt.

Aktuelle Forschungsschwerpunkte
AG Proteindynamik

Die MPG-Arbeitsgruppe fiir Proteindynamik unter-
sucht die Struktur und Dynamik von Proteinen in Be-
ziehung zur biologischen Funktion. Aktuelle Schwer-
punkte bilden Anwendungen auf die Strukturgenomik
von Mycobacterium tuberculosis sowie auf Proteine
und Proteinkomplexe, die bei Parkinson und anderen
neurodegenerativen Erkrankungen eine wichtige Rolle
spielen. Dariiber hinaus entwickelt die Gruppe Me-
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thoden der Proteinstrukturanalyse. Dazu gehort insbe-
sondere die Entwicklung von Verfahren schneller und
automatischer Strukturaufklarung unter Nutzung an-
omaler Rontgenbeugung im Rahmen des europaischen
BIOXHIT-Programms. Sie finden zurzeit bereits in
einem vom BMBF geforderten Projekt der Strukturge-
nomik von Mycobacterium tuberculosis Anwendung.
Dieses Projekt vereinigt akademische Gruppen und
Firmen in Hamburg, Berlin und Miinchen zum XMTB-
Konsortium. Ziel ist der Aufbau einer strukturellen
Basis fiir die mogliche Entwicklung neuartiger The-
rapien gegen Tuberkulose (TB), die aufgrund des zu-
nehmenden Auftretens von Resistenzen gegen bereits
bekannte Antibiotika von hoher Bedeutung ist. Das
XMTB-Konsortium klart die dreidimensionale Struktur
der Zielproteine auf, untersucht Wechselwirkungen mit
niedrigmolekularen Liganden und schafft damit einen
wichtigen Ausgangspunkt fiir eine gezielte Entwick-
lung neuer Wirkstoffe.

AG Zytoskelett

Mikrotubuli sind Proteinfasern, die unter anderem als
Schienen fiir den intrazellularen Transport dienen. Sie
werden durch Mikrotubuli-assoziierte Proteine wie Tau,
MAP2 und MAP4 stabilisiert. Phosphorylierung durch
die Serin/Threonin-Kinase MARK fiihrt zur Ablosung
des Tau-Proteins von der Mikrotubulus-Oberflache
und zur Destabilisierung der Mikrotubuli. Daher spielt
MARK eine wichtige Rolle fiir die Aufrechterhaltung
intrazellularer Transportprozesse. Phosphoryliertes Tau
kann zu filamentosen Strukturen aggregieren. Das Auf-
treten helikaler Tau-Filamente (PHFs, paarige, helikale
Filamente) ist ein Kennzeichen der Alzheimer-Krankeit
(Abbildung 6).

In menschlichen Zellen tritt MARK in vier Isofor-
men auf. MARK ist ein relativ groes Enzym (ca 720
Aminosauren), das aus mehreren Domanen besteht:
einer N-terminalen Kopfsequenz, der katalytischen
Domane, einer UBA (Ubiquitin-assoziierten) Domane,
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Abbildung 7:  Struktur der katalytischen Domcdine
der Proteinkinase MARK mit UBA Domdne (links
oben). Die Phosphorylierung des Tau-Proteins durch
diese Kinase gehort zu den frithen Kennzeichen der
Neurofibrillen- Pathologie in der Alzheimerkrankheit.

einem Zwischenbereich und einer globularen Schwanz-
domane. Die katalytische Domane der MARK wurde
zusammen mit der UBA Domane kristallisiert und ihre
Struktur durch Rontgendiffraktion mit Synchrotron-
strahlung bestimmt (Abbildung 7).

Die Aufklarung der molekularen Struktur der Kina-
se MARK stellt einen ersten Schritt flir ein tieferes
Verstandnis der Regulationsmechanismen, an denen
MARK beteiligt ist, dar und hilft moglicherweise Wege
zu finden, pathologischen Fehlfunktionen entgegenzu-
wirken.



