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—

Abbildung 3: Besuch von Bundesprdsident Horst Kohler und seiner Frau Eva Luise bei
FLASH, zusammen mit Hamburgs Erstem Biirgermeister Ole von Beust und dem Prdsiden-
ten der Helmholtz-Gemeinschaft Jiirgen Mlynek.
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HASYLAB

Das Jahr 2006 war gepragt durch den hochst erfolg-
reichen Nutzerbetrieb von DORISIII und dem Freie-
Elektronen-Laser von DESY, der auflerst intensive,
koharente Strahlung im Wellenlangenbereich vom ex-
tremen Ultravioletten (EUV) bis zum Wasserfenster
liefert. Die Vorbereitungsarbeiten fiir den neuen Spei-
cherring PETRA III sind in vollem Gang und auch bei
der Vorbereitung der europaischen XFEL-Anlage sind
groBBe Fortschritte zu verzeichnen. Weitere Details al-
ler Aktivitaten sind im HASYLAB Jahresbericht 2006
naher beschrieben (siche CD).

FLASH

Auf Anregung der Nutzer des Freie-Elektronen-Laser
von DESY und angespornt durch die vielversprechen-
den ersten Ergebnisse wurde vorgeschlagen, einen
pragnanteren Namen flir die Anlage zu finden. Dieser
sollte attraktiver und in verschiedenen Sprachen leich-
ter auszusprechen sein als der bisherige. Am 6. April
2006 beschloss das DESY-Direktorium deshalb, den
VUV-FEL in FLASH umzubenennen (fiir Free Elecron
Laser in Hamburg).

FLASH wird derzeit bei einer Wellenlange von 13.7 nm
betrieben. Dabei stellen seine Spitzenleistung und mitt-
lere Leistung Rekordwerte fiir eine koharente EUV-
Strahlungsquelle dar. Im Sattigungsbereich betrug die
Spitzenenergie einzelner Pulse 170WJ, die mittlere
Energie pro Puls 70 WJ. Die Pulsdauer lag im Bereich
von 10 Femtosekunden, und es konnten Spitzenleistun-
gen von 1 bis 10 GW erzielt werden. Bei einer Puls-
repetitionsrate von 150 Pulsen pro Sekunde erreichte
die mittlere EUV-Leistung 10 mW. Der erzeugte Strahl

enthalt auBerdem einen signifikanten Anteil an ungera-
den Harmonischen von etwa 0.6% fir die 3. (4.6 nm)
beziehungsweise 0.03% fiir die 5. (2.75nm) Harmo-
nische. Mit 2.75nm reicht die 5. Harmonische der
FLASH-Strahlung weit in das Wasserfenster, in dem
Wasser fiir Strahlung von 2.3 nm bis 4.4nm transpa-
rent ist, hinein. Wahrend einer Betriebsunterbrechung
von April bis Juni 2007 werden weitere Kryomodule in
FLASH installiert, um den Linac auf seine Nominal-
energie von 1 GeV zu bringen. Erstes Lasen bei 6 nm in
der Grundwellenlange wird voraussichtlich im Herbst
2007 erfolgen.

Ein besonderes Highlight im Jahr 2006 war der Be-
such von Bundesprasident Horst Kohler bei DESY und
FLASH (Abbildung 3). Er begliickwiinschte das DES Y-
Team und seine internationalen Partner zum Erfolg von
FLASH und zu den herausragenden technischen und
wissenschaftlichen Leistungen. Zudem betonte er seine
starke Unterstiitzung des Europaischen XFEL-Projekts.

Der Fortschritt in der Beschleunigerentwicklung bei
FLASH und dessen Auswirkungen auf zukiinftige Ent-
wicklungen, sowohl fiir Freie-Elektronen-Laser als
auch fiir Linearcollider in der Teilchenphysik, findet
weltweit groe Beachtung. Entsprechend wurden im
Jahr 2006 drei DESY-Kollegen mit wissenschaftlichen
Auszeichnungen geehrt:

— Dr. Lutz Lilje (DESY)
EPS Accelerator Prize for Individuals in the
Early Part of their Career (EPAC 2006)

— Dr. Axel Winter
(Universitat Hamburg und DESY)
EPS Accelerator Prize for Students (EPAC 2006)

— Prof. Jorg Rossbach und Evgeni Saldin (DESY)
FEL Prize for Outstanding Contributions to FEL
Physics (FEL2006-Konferenz) (Abbildung 4)
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Abbildung 4: Jorg Rossbach und Evgeni Saldin (DESY)
erhielten den FEL-Preis 2006.

Im Jahr 2006 war FLASH planmaBig 7896 Stunden in
Betrieb, wovon 3696 Stunden auf den Nutzerbetrieb,
2352 Stunden auf FEL-Studien und 1848 Stunden auf
Beschleunigerstudien entfielen. Insgesamt standen also
47% der geplanten Betriebszeit flir Nutzerexperimen-
te zur Verfiigung. Der Rest des Jahres wurde genutzt,
um wesentliche Verbesserungen an der Anlage durch-
zuftihren.

Im Marz 2006 erhielt das Labor Berichte von Nutzern
uber die bisher an FLASH durchgefiihrten Experimente
sowie Absichtserklarungen (Letters of Intent) fir neue
Experimente. Die Messergebnisse wurden von den Pro-
jektleitern auf einem 2-tagigen Workshop am 27. und
28. April vorgestellt und zusammen mit den Absichts-
erklarungen fiir neue Experimente diskutiert. Auf der
Grundlage einer vom internationalen Gutachtergremi-
um FEL Project Review Panel aufgestellten Prioritaten-
liste wurde die Strahlzeit bis zu der dreimonatigen Be-
triebsunterbrechung, die Ende Marz 2007 beginnt, unter
den derzeit aktiven Projekten verteilt.

Auf die zweite Ausschreibung im Oktober fiir neue
Experimente an FLASH wurden 45 Projektvorschlage
von Wissenschaftlern aus 9 Landern eingesandt: Dane-
mark (1), Deutschland (33), Estland (1), Frankreich
(1), GroBbritannien (2), Niederlande (1), Polen (1),
Schweden (2), USA (3). Die Projekte umfassen die For-
schungsbereiche Atome, lonen, Molekiile und Cluster;
Plasmazustande (warm dense matter; strong field pro-
cesses) und bildgebende Verfahren; Spektroskopie von
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Festkorpern und deren Oberflaichen; Oberflachenreak-
tionen; Spindynamik und Diagnostik. Das FEL Project
Review Panel diskutierte die Vorschlage am 4. und 5.
Dezember, woraufhin die Strahlzeit fiir zwei achtmo-
natige Betriebsperioden von FLASH, die im Sommer
2007 beginnen, an die Nutzer verteilt wurde. Im Mit-
tel konnten 32% der insgesamt beantragten Strahlzeit
vergeben werden, wobei eine erhebliche Anzahl von
Projektvorschldgen iiberhaupt nicht beriicksichtigt wer-
den konnte.

Die Experimente an FLASH waren sehr erfolgreich,
und spannende Ergebnisse werden derzeit zur Veroffent-
lichung vorbereitet oder wurden bereits eingereicht; ei-
nige Arbeiten sind schon veroffentlicht und im HASY-
LAB Jahresbericht 2006 beschrieben (sieche CD). Die
ersten Ergebnisse einer groflen internationalen Kolla-
boration unter der Leitung von Prof. Henry Chapman
(Lawrence Livermore National Laboratory) und Prof.
Janos Hajdu (Universitat Uppsala und Universitat Stan-
ford) zur Erzeugung von Beugungsaufnahmen mit Hil-
fe ultrakurzer koharenter Pulse haben weltweit grofle
Beachtung gefunden. Das hohe Potenzial dieses Ver-
fahrens zur Abbildung einzelner Teilchen ist intensiv
im Hinblick auf die wissenschaftlichen Perspektiven
der europaischen XFEL-Anlage und der Linac Cohe-
rent Light Source LCLS in Stanford diskutiert worden.
Die Kollaboration konnte erstmals zeigen, dass mit
10 Femtosekunden langen Blitzen intensiver, koharen-
ter Rontgenstrahlung ein vollstandig interpretierbares
Beugungsbild erzeugt werden kann, bevor die Probe
verdampft wird. Das Muster zwei Cowboys unter einer
Sonne wurde mit einem lonenstrahl in eine sehr diinne
Membran geatzt und anschliefend mit einem koharen-
ten Strahl mit einer Wellenlange von 32 nm bestrahlt.
Aus dem gemessenen Beugungsbild konnte das Muster
eindeutig rekonstruiert werden (Abbildung 5).

Im Rahmen einer groBen Kollaboration von Instituten
aus den USA und Europa hat sich DESY mafgeblich
am Betrieb und an der Nutzung der Sub-Picosecond
Pulse Source (SPPS) bei SLAC (Stanford) beteiligt.
Die knapp drei Jahre Betriebszeit von SPPS haben zu
zahlreichen Veroffentlichungen auf sehr hohem Niveau
gefiihrt, boten zugleich ausgezeichnete Testmoglichkei-
ten fiir FEL-Anlagen. Insbesondere die letzten Monate
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FLASH,
what a picture!

QUANTUM NETWORKS
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Abbildung 5: Die exzellenten Messungen von
H.N. Chapman et al. an FLASH wurden sogar auf
der Titelseite von Nature Physics (Nature Physics 2,
No. 12 December 2006) abgebildet. Zu sehen ist das
vollstindig rekonstruierte Bild der beiden Cowboys in
der Sonne, sowie das Beugungsbild, das durch den
nachfolgenden Puls entstanden ist. Dieses Beugungs-
bild zeigt, dass die Probe hier bereits verdampft ist.

des SPPS-Betriebs Anfang 2006 wurden mit grolem
Erfolg fiir eine Vielzahl von Studien zu neuartigen
Forschungsmoglichkeiten sowie fiir Machbarkeitsstu-
dien verschiedener Experimentiertechniken genutzt.
Daruber hinaus konnten Wissenschaftler von DESY,
der Physikalisch-Technischen Bundesanstalt PTB (Ber-
lin) und dem Joffe Physikalisch-Technischen Institut
(St. Petersburg) erfolgreich einen Gasmonitordetektor
testen. Erste Erfahrungen konnten dazu bei FLASH
gesammelt werden und der transparente Einzelpuls-
Intensitatsmonitor wurde speziell fiir den harten Ront-
genbereich weiterentwickelt.

XFEL

Wie von A. Wagner im Vorwort erwahnt und im HASY-
LAB Jahresbericht 2006 (siehe CD) ausfiihrlich darge-
stellt, konnten bei der Realisierung des europaischen
XFEL in 2006 sehr wichtige Meilensteine erreicht wer-
den. In diesem Zusammenhang ist es wichtig hervorzu-
heben, dass das Europaische Projektteam europaweite
Aktivititen zur Entwicklung von Flachendetektoren an-
gestoBen hat, welche die extrem hohen Anforderungen
der am XFEL geplanten Experimente erfiillen. Dabei
besteht die Hoffnung, dass dieses anspruchsvolle Pro-
gramm Teil umfassenderer Bemiihungen wird, die auch
die Experimente mit Synchrotronstrahlung an Speicher-
ringen mit einbeziehen.

CFEL

Besondere Anstrengungen wurden zusammen mit der
Max-Planck-Gesellschaft (MPG) und der Universitat
Hamburg unternommen, um ein Zentrum fiir Freie-
Elektronen-Laser Studien Center for Free-Electron
Laser Studies (CFEL) zu griinden. CFEL soll als Ver-
bindungsglied fiir die deutschen Nutzergemeinschaften
an FLASH sowie fiir die Vorbereitungen der wissen-
schaftlichen Aktivititen an der europaischen XFEL-
Anlage dienen. Die Vertragsverhandlungen zwischen
den drei Einrichtungen sind sehr weit fortgeschrit-
ten, und die administrativen Vorbereitungen fiir das
neue CFEL-Gebaude auf dem DESY Gelande, das
von der Stadt Hamburg finanziert wird, haben be-
gonnen. Es wurde ein Advanced Study Institute ge-
griindet, das die an den Max-Planck-Instituten an ver-
schiedenen Standorten in Deutschland durchgefiihrten
FEL-Aktivitaten bundelt, und Prof. Joachim Ullrich
vom Max-Planck-Institut fiir Kernphysik in Heidel-
berg wurde zum Sprecher des Konsortiums gewahlt.
Die Suche nach den leitenden Wissenschaftlern (W3-
Stelle) fiir CFEL ist in vollem Gang. Auf Grundlage
der Bewerbungen auf die Stellenausschreibungen so-
wie von Vorschligen der CFEL-Griindungskommis-
sion wurden 21 Sprecher zu einem Symposium bei
DESY am 23.-24. Oktober eingeladen. Weiterfiihren-
de Gesprache wurden mit ausgewahlten Kandidaten

17


http://hasyweb.desy.de/science/annual_reports/2006_report/part1/list/30_1.html

Forschung mit Photonen

am 25. Oktober gefiihrt. Die Diskussionen der Kom-
missionen der Universitdit Hamburg, der Max-Planck-
Gesellschaft und von DESY fiihrten zu der Entschei-
dung, sich zunachst auf die Besetzung von zwei Stellen
zu konzentrieren und das Verfahren anschliefend fort-
zusetzen.

PETRA III

GroBe Fortschritte konnten 2006 bei der Realisierung
des PETRA III-Projekts gemacht werden. Die Plane
und Vorbereitungen fiir den Umbau des Speicherrings
sind weit fortgeschritten. Die Serienfertigung der neu-
en Komponenten fiir 7/8 des PETRA-Speicherrings
ist im Gang. Fur die meisten Komponenten existieren
Prototypen, die teilweise schon in dem bestehenden
Speicherring PETRA II getestet werden. Fiir eine Viel-
zahl von groflen Komponenten, wie neue Magnete und
Trager, hat die Serienfertigung begonnen, laufen Aus-
schreibungen oder wurden Auftrige erteilt.

Zwei wesentliche Meilensteine fur die neue Experi-
mentierhalle wurden in diesem Jahr erreicht: (i) Im Juli
erhielt DESY die Baugenehmigung von der zustindi-
gen Baubehorde; (ii) das komplette Design wurde fertig
gestellt und der Bau ausgeschrieben. Die Ausschrei-
bungsfrist endete Mitte Dezember 2006 und die Ver-
gabe soll im Frithjahr 2007 erfolgen. Fiir die meisten
Komponenten der allgemeinen Strahlfithrungen gibt es
Prototypen, die demnichst getestet werden. Mit Aus-
nahme der langen geraden Sektoren wurde das wissen-
schaftliche Programm aller anderen Sektoren in enger
Zusammenarbeit mit dem Photon Science Committee
(PSC) und der Nutzergemeinschaft festgelegt. Entspre-
chend der Empfehlung des Begutachtungsgremiums
der Helmholtz-Gemeinschaft (HGF) — nach der stra-
tegischen Evaluierung der Aktivitaiten von DESY im
Bereich Forschung mit Photonen im Jahr 2004 — wurde
die eigene Forschung mit Photonen verstarkt. Neben
theoretischen Arbeiten wurde eine groBe Anzahl von
Experimenten auch an externen Quellen wie der SPPS
in Stanford und an der ESRF in Grenoble durchgefiihrt
(siehe CD), letztere besonders auch im Hinblick auf die
am Speicherring PETRA III geplanten Arbeiten.
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DORIS III

DORIS III lief im Jahr 2006 auBerst zuverlassig, der Be-
trieb wurde nur durch wenige geringfligige technische
Probleme unterbrochen. Der Nutzerbetrieb startete am
30. Januar und endete am 18. Dezember — DORIS stell-
te damit eine Rekordstrahlzeit von 5990 Stunden fiir
geplante Nutzerexperimente zur Verfiigung. AuBler an
13 Tagen mit 2-Bunch-Betrieb fiir zeitaufgeloste Expe-
rimente wurde die Maschine mit 5 Bunchen bei einem
Anfangsstrahlstrom von 140mA und Lebensdauern
zwischen 15 und 25 Stunden betrieben. Somit wurde
ein mittlerer Strom von 113 mA erreicht, die durch-
schnittliche Verfligbarkeit lag bei 95.7%. Aufgrund
eines kleinen Lecks im Vakuumsystem der Transferli-
nie stieg der Druck seit Ende November in der Nahe
des Injektionspunkts leicht an, wodurch sich die Le-
bensdauer des Strahls entsprechend verringert hat.

Im Oktober wurde der zu Reparaturzwecken ausge-
baute Teil der BW3-Magnetstruktur neu installiert, die
Strahlfiihrung ist damit wieder voll funktionstiichtig.
Nach einer kurzen Inbetriebnahmephase der neuen
XAFS-Anlage wurde diese an der Strahlfiihrung C am
Ablenkmagneten in der zweiten Jahreshalfte fiir Nut-
zerexperimente zur Verfiigung gestellt, um der hohen
Nachfrage nach in-situ Rontgenabsorptionsexperimen-
ten bei DORIS nachzukommen (Abbildung 6). Der
Ausbau der ASAXS-Strahlfiilhrung B1, die in Zusam-
menarbeit mit dem Forschungszentrum Jilich betrie-
ben wird, wurde im Sommer fertig gestellt, und der
Nutzerbetrieb im September wieder aufgenommen.
An der hochenergetischen Strahlfiihrung fiir Materi-
alwissenschaften HARWI 1II, die von den Helmholtz-
Forschungszentren GKSS Geesthacht und GFZ Pots-
dam in Zusammenarbeit mit DESY betrieben wird,
wurden neben fortlaufenden Arbeiten zur Inbetriebnah-
me und zum Ausbau der rontgenoptischen Komponen-
ten und der Instrumentierung an den Endstationen auch
einige Nutzerexperimente durchgefiihrt. Die wissen-
schaftlichen Aktivitidten konzentrierten sich bisher auf
Rontgenmikrotomographie mittels des neuen vertika-
len Monochromators sowie auch auf Experimente unter
extremen Bedingungen wobei der weille Strahl, durch
eine Lochblende geleitet wurde. Die Hochdruckappara-
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Abbildung 6: Zwei Beispiele fiir die vielen exzellenten, auf Messungen an DORIS 11 basie-
renden wissenschaftlichen Artikel, die es auf die Titelseite der entsprechenden Zeitschriften
geschafft haben. Der Artikel von Miiller et al. ist zudem ein Beispiel fiir eine Arbeit, bei der
Messdaten von DORIS mit zusdtzlichen Ergebnissen von Quellen der dritten Generation

kombiniert wurden.

tur MAX200x des GFZ erreichte mit einem Druck von
23 GPa nahezu ihren Designwert (siche CD).

Wir freuen uns iiber die zahlreichen wissenschaftlichen
Auszeichnungen, die 2006 an Nutzer der Anlagen fur
Forschung mit Photonen sowie der allgemeinen Infra-
struktur bei DESY vergeben wurden:

— PD Dr. Jan-Dirk Grunwaldt (ETH Ziirich)
Dale Sayers Young Scientist Award for Applicati-
ons of XAFS sowie der Jochen-Block-Preis 2006
der Fachsektion Katalyse der DECHEMA fiir sei-
ne Forschungsarbeiten im Bereich der Entwick-
lung und Charakterisierung von heterogenen Ka-
talysatoren (siche Abbildung 6).

— Prof. Dr. Iztok Aréon
(Universitat Nova Gorica, Slowenien)
Slowenischer Zois-Preis fiir herausragende wis-
senschaftliche Leistungen auf dem Gebiet der
Rontgenabsorptionsspektroskopie.

— Dr. Eva-Maria Mandelkow
(MPG-ASMB Hamburg)
Alzheimer-Forschungspreis der Breuer-Stiftung
fir herausragende wissenschaftliche Leistungen
auf dem Gebiet der Alzheimer-Forschung.

— Dr. Simone Techert (MPI Gottingen)
Rontgenpreis der Universitit Gieflen fiir ihre
wissenschaftlichen Leistungen auf dem Gebiet
der Ultrakurzzeitdynamik organischer Festkorper
mittels zeitaufgeloster Rontgenstrukturanalyse.

— Prof. Dr. Ada Yonath (Weizmann Institut in Re-

hovot) zusammen mit Prof. Dr. Harry Noller
(Universitat von Kalifornien in Santa Cruz)
Paul Ehrlich- und Ludwig Darmstaedter-Preis
2007 fiir ihre Forschungsarbeiten, die zu wesent-
lichen Erkenntnissen der Struktur und Funktion
von Ribosomen gefiihrt haben.

Seit Januar 2006 wurde die neue Kommunikationsplatt-
form DOOR — DESY Online Office for Research with
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Photons (door .desy.de) in sukzessiven Schritten mit
jeweils erhohter Funktionalitit erfolgreich eingefiihrt.
Ziel war es, den Nutzerzugang zu den DESY-Anlagen
DORIS III und FLASH zu erleichtern und den internen
Verwaltungsaufwand zu verringern. DOOR ist nun die
wichtigste Online-Nutzerschnittstelle fiir alle Dienste
im Zusammenhang mit der Forschung mit Photonen bei
DESY. Derzeit umfasst sie die Bereiche Einreichung
von Projektvorschlagen und Messzeitantragen, Regis-
trierung der Nutzer fiir Strahlzeiten, Abgabe der Sicher-
heitserklarung, Antrag zur Nutzung des Chemielabors,
Antrage zur Erstattung der Reisekosten und ein Nutzer-
Feedback-Formular. Die entsprechenden administrati-
ven Verfahren erleichtern die Begutachtung der Pro-
jektvorschlage, die Messzeitverteilung und -planung,
Erstellung von E-mail Verteilerlisten usw. DOOR bie-
tet auBerdem einfachen Zugang zu anderen externen
Programmen wie der neuen DESY-Literaturdatenbank
pubdb, in die Nutzer der DESY-Anlagen ihre Veroffent-
lichungen eintragen.

EMBL

Um eine zeitgerechte Konstruktion der von uns ge-
planten Strahlrohre mit Anwendungen im Bereich der
Strukturbiologie am Speicherring PETRAIIL zu si-
chern, wurde ein EMBL Projektmanagement-Team
rekrutiert. Dr. Thomas Schneider wurde es als neuer
Gruppenleiter bei EMBL-Hamburg rekrutiert und mit
der Koordination des Projektes beauftragt. Dr. Stefan
Fiedler leitet die mit dem Projekt assoziierten Instru-
mentierungsgruppe seit September 2006. Die Projekt-
leiter fiir die geplanten Strahlrohre sind Dr. Michele
Cianci, Dr. Gleb Bourenkow und Dr. Manfred Roessle.
Fiir die laufende Forschung im laufenden Jahr waren
eine Reihe von Projekten mit Beteiligung mehrerer
EMBL-Gruppen von besonderer Bedeutung, insbeson-
dere BIOXHIT (Koordinator: Dr. Victor Lamzin), SA-
XIER (Koordinator: Dr. Dmitri Svergun) und X-MTB
(Koordinator: Dr. Matthias Wilmanns). Im folgenden
sind einige beispielhafte Ergebnisse von Projekten ein-
zelner EMBL-Arbeitsgruppen zusammengefasst (sieche
CD).
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Von der Gruppe von Dr. Christoph Hermes wurden
instrumentelle Entwicklungen an Einrichtungen von
EMBL-Hamburg voran getrieben. Die Strahlfiihrun-
gen X11 und X13 wurden mit Hard- und Software
ausgestattet, die es ermoglichen, die jeweilige Mess-
station optimal auf den Synchrotronstrahl auszurich-
ten. Dazu wurden vier hoch genaue Wegsensoren an
den Justiereinheiten des optischen Tisches angebracht.
Sowohl diese Sensoren, als auch die entsprechenden
Intensitatsmonitore konnen mittels einer besonders
schnellen PCI-Datenerfassungskarte ausgelesen wer-
den, so dass ein kontinuierlicher Scan-Modus moglich
ist. Die dadurch erreichte Zeitersparnis erlaubt es, das
gesamte Strahlprofil der Synchrotronstrahlung zu Op-
timierungszwecken zu vermessen und den gesamten
Messaufbau anschlieBend exakt ins Intensitatsmaxi-
mum zu positionieren. Die Programmierung dieses Op-
timierungsprozesses erfolgte in LabView und stellt eine
der wahlbaren Optionen dar, die Teil eines vollig neu
gestalteten Kontrollprogramms mit entsprechender Be-
nutzeroberflache ist. Die Kontrolle der Kristallkiihlung,
der Kollimator Blenden, sowie die Moglichkeit zur
manuellen Optimierung des optischen Tisches sind
Beispiele weiterer Optionen. AuBerdem wurden fern-
bedienbare Cryo-Pads entwickelt, die es erlauben den
kalten Stickstoff-Gasstrom der Kristallkiihlung fiir ei-
ne definierte Zeitspanne zu unterbrechen, wodurch die
Diffraktionseigenschaften von Proteinkristallen erheb-
lich verbessert werden konnen.

Die Arbeiten am automatischen Probenwechsler an der
Wiggler Strahlfilhrung BW7B konzentrierten sich da-
rauf, das System kompatibel zum in Europa akzeptier-
ten SPINE Standard zu machen, die Zuverlassigkeit zu
erhohen und eine gut bedienbare Benutzeroberflache
zu schaffen. Dazu waren umfangreiche Arbeiten am
Proben-Dewar und den Roboter-Greifzangen erforder-
lich. Um potentielle Beschadigungen zu minimieren,
wurde ein Kollisionssensor integriert. Die Steuerungs-
software des Probenwechslers wurde verbessert und in
das Kontrollprogramm fiir die Strahlfithrung BW7B in-
tegriert. Dazu wurden verschiedene Rechner zu einem
separaten Netzwerk verbunden. In Zusammenarbeit
mit der Gruppe MST von DESY wurden TINE Device
Server fiir verschiedene Hardware Komponenten der
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Abbildung 7: Ubersicht der integrierten Pipettierein-
heit mit Pipettierroboter (Lissy 2002), Kristallisations-
roboter (Hydra Il-plusOne) und Plattenversiegler.

Strahlfithrung erstellt, die es ermoglichen, von einem
beliebigen Rechner ein Experiment durchzufiihren und
zu uberwachen, sowie diverse DORIS Maschinenpara-
meter in Echtzeit abzufragen. Die Multicasting Eigen-
schaften von TINE erlauben es dabei auch, Videobilder
sehr guter Qualitat mit hoher Bandbreite zu iibertragen.

Das Team von Dr. Jochen Miiller-Dieckmann hat ei-
ne automatisierte Hochdurchsatzkristallisationsanlage
errichtet, die alle Schritte eines Proteinkristallisati-
onsexperiments wie der Herstellung von Kristallisati-
onsmischungen ausgehend von Stammlosungen, dem
Ansetzen der Experimente mit Nanotropfen, der Kame-
raarchivierung der Experimente und des Datenzugangs
per Internet beinhaltet. Diese Einrichtung ist die grofite
ihrer Art in Europe, die ohne Einschrankung der Allge-
meinheit zur Verfligung steht.

Die Anlage besteht aus zwei integrierten Modulen: ei-
ner Pipettier-Robotereinheit (Abbildung 7) und einem
Plattenspeichersystem mit Kamera. Die Pipettiereinheit
besteht aus einem 8-Kanal Pipettierroboter (Lissy 2002
von Zinsser Analytic) zur Zubereitung der Kristallisa-
tionsmischungen, einem Kristallisationsroboter (Hydra
[I-plusOne von Matrix Technologies) und einem Plat-
tenversiegler (RoboSeal von HJ Bioanalytic). Die Pro-
duktionskapazitat des Kristallisationsroboter von 100
Kristallisationsplatten mit 96 Kavitaten pro 8 Stunden
ist mit der Produktionskapazitat des Pipettierroboters
zur Herstellung initialer und individueller Kristallisati-
onslosungen synchronisiert. Das Plattenspeichersystem

mit Kamera hat eine Lagerkapazitat von 10000 Kris-
tallisationsplatten mit 96 Kavitaten. Die Platten werden
wahrend ihrer Aufbewahrungszeit von sechs Monaten
15 Mal inspiziert. Alle Bilder mit Kristallisationsex-
perimenten sind auf unserem 3.5 TB Speichersystem
abgelegt.

Dieses System ist mit dem Internetzugang fiir exter-
ne Benutzer verbunden. Die Hamburger Anlage hat
das Ziel, Benutzern eine grofitmogliche Wahl an Spiel-
raum bei der Gestaltung ihrer Experimente zu geben
und dies bei gleichzeitig weitesgehender Automati-
sierung. Im Augenblick konnen Benutzer zwischen
den folgenden Parametern wahlen: Durchfiihrung des
Experiments als sitzende Tropfen mit Dampfdiffusi-
on oder als Diffusion iiber die Grenzfliche (Topaz ®
von Fluidigm); Initiale Ansatze (~ 1000 verschiedene
Losungen) oder individuell gestaltete Losungen; Trop-
fenvolumina von 200 bis 1500nL (in 100 nL Schrit-
ten); Typ der Kristallisationsplatte. Benutzer legen
diese Parameter wahrend der elektronischen Registrie-
rung ihrer Experimente auf unserer Internetseite fest
(http://www.embl-hamburg.de/htpx/2007).

Die Gruppe von Dr. Victor Lamzin befasste sich mit
der Strukturanalyse bei atomarer Auflosung und Be-
weglichkeit von Makromolekiilen. Es wurde eine Me-
thode entwickelt, die es erlaubt, die Hauptbewegungs-
richtungen von Atomen in Makromolekiilen aus der
Kristallstruktur eines Proteins zu errechnen. Die Me-
thode beruht darauf, dass sich jedes Atom um seine
Grundposition (seine Koordinaten) bewegt. In der Kris-
tallstrukturanalyse berticksichtigt man diese Vibration
als Unscharfeparameter, der, je nach Qualitat der Streu-
daten, isotrop oder anisotrop beschrieben werden kann.
Bei atomarer Auflosung kann man das genauere, aniso-
trope Modell nutzen und daraus die Hauptbewegungs-
richtung eines Atoms, oder eines ganzen Aminosaure-
restes ableiten. Als Modell wurde Hydroxynitril-Lyase
(HNL) benutzt, ein Enzym, das in der Industrie fiir
die Herstellung von Cyanhydrinen verwendet wird. Es
wurde gezeigt, dass sich verschiedene Substanzen, die
an das Protein binden, verschieden auf das Bewegungs-
muster im Enzym auswirken. Hierfiir wurden Bereiche
im Molekiil analysiert, die sich gleichartig bewegen und
dadurch funktionelle Einheiten in der Struktur bilden.
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Abbildung 8: Die HNL Strukturen, in denen die Regio-
nen nach Bewegungsrichtung eingefirbt sind. Die Be-
wegungsmuster sind abhdngig von der Art des Ligan-
den. Substratihnliche Liganden verursachen das Auf-
brechen in mehr und kleinere Fragmente und zeigen
dadurch die hohere Beweglichkeit in diesen Strukturen,
sowie die klare Unterscheidung der Cap-Domane von
der tibrigen Struktur.

Die Bewegungsrichtungen wurden als Vektoren darge-
stellt, deren Komponenten X, Y, Z in RGB-Farben iiber-
setzt wurden (Abbildung 8). Die vier Proteinstruktu-
ren enthielten Isopronanol (Zwischenprodukt), Azeton
(Substrat), Thiocyanat (Inhibitor) oder keinen Liganden
(native) und wurden zu atomarer Auflosung bestimmt.
Die Kiristallstrukturen konnten die relative Position der
beiden Substrate Aceton und Cyanid zeigen. Die Analy-
se der Bewegungsrichtungen zeigte aulerdem, dass sich
im Molekiil ein flexibler Bereich findet, der als Cap-
Domdine bezeichnet wird und sich relativ zum tibrigen
Molekiil (Hydrolase-Domdine) anders bewegt. Auch das
Fragmentierungsmuster (im Bild die Zahl der Farben)
war von Ligand zu Ligand verschieden. Die Anderun-
gen im Bewegungsmuster konnten gut mit den feineren
strukturellen Anderungen im aktiven Zentrum korre-
liert werden. Solche Erkenntnisse sind von Bedeutung
fiir die Verbesserung der Eigenschaften des Enzyms fiir
industrielle Anwendungen. Die Gruppe von Dr. Paul
Tucker und das Team von Dr. Manfred S. Weiss befass-
te sich gemeinsam mit der Bestimmung von anomalen
Substrukturen in biologischen Makromolekiilen. Trotz
der damit assoziierten experimentellen Schwierigkeiten
fand der Einsatz langerwelliger Rontgenstrahlung (Wel-
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lenlingenbereich 1.5-3.0 A) in den letzten Jahren mehr
und mehr Beachtung auf dem Gebiet der makromoleku-
laren Kristallographie. Das liegt unter anderem daran,
dass in praktisch jedem Protein schwefelhaltige Ami-
nosauren vorkommen, und in jeder Nukleinsaure Phos-
phorgruppen. Gelange es nun, die von Schwefel bzw.
Phosphor hervorgerufenen anomalen Differenzen sehr
genau zu messen, lieBen sich diese zur Phasenbestim-
mung einsetzen. Somit hitte man dann eine Methode
zur makromolekularen Strukturbestimmung gefunden,
die ohne Schweratomderivate bzw. Modifizierung des
zu untersuchenden Makromolekiils auskommen wiirde.
Zwar nehmen die erzielbaren anomalen Differenzen bei
langeren Wellenlangen zu, sie sind aber im experimen-
tell einfach machbaren Bereich immer noch sehr klein
(im Bereich von einem Prozent), so dass zur prakti-
schen Nutzung eine sehr genaue Messung notwendig
ist. Es konnte gezeigt werden, dass die zur Messung
optimale Wellenlange, bei der das anomale Signal-zu-
Rauschen-Verhiltnis maximal ist, etwa bei 2.0 A liegt.
Diese Wellenlange ist auf der EMBL MAD-Beamline
X12 experimentell gut zuganglich.

Eine weitere Anwendung einer Messung bei langeren
Wellenlangen, ist die Bestimmung der anomalen Sub-
struktur in biologischen Makromolekiilen. Sind Phasen
bereits bekannt, lassen sich in einer Elektronendichte-
karte mit den Koeffizienten und den Phasen ([F™ —F |,
Ocalc) samtliche Leichtatome von Phosphor aufwirts
sehr leicht erkennen. Dies wurde an 23 Proteinkristal-
len exemplarisch durchgefiihrt. Von allen 23 Kristallen
wurde jeweils ein hochredundanter Datensatz bei einer
Wellenlinge von 2.0 A an der Beamline X 12 gemessen,
die zugehorige Struktur bestimmt und die entsprechen-
de Elektronendichte berechnet. Es wurde gefunden,
dass in ca. 90% aller Fille die anomale Substruktur
komplizierter ist, als man bisher angenommen hatte
(Abbildung 9). Dies legt es nahe, zu empfehlen, dass
jede makromolekulare Strukturbestimmung mit einem
Datensatz, gesammelt bei einer Wellenléinge von 2.0 A,
komplementiert werden sollte.

Die Gruppe von Dr. Matthias Wilmanns beschaftigte
sich mit der Strukturlosung einer Reihe grofler bio-
logischer Komplexe. Im Rahmen eines Projektes mit
einer Dauer von tiber 10 Jahren wurde die Struktur des
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Abbildung 9: Anomale Differenzelektronendichtekarte
iiberlagert auf die Struktur des Enzyms Proteinase K.
Die gelben Kugeln bezeichnen die Schwefelatome der
Struktur, die blauen die Kationen (2 Ca*t, 2K*) und
die rote ein Anion (Cl™), welche an die Oberfliche des
Proteins gebunden sind. Die entsprechende Elektronen-
dichte ist in gleicher Farbe bei einer Abweichung von
36 vom Mittelwert der Karte dargestellt.

N-terminalen Assemblierungskomplexes des groflen
Muskelproteins Titin bestimmt und einem Artikel in
Nature publiziert. Uberraschend war, dass ein weiteres
Muskelprotein - Telethonin - die Roller eines Media-
tors spielt, so dass eine Art Sandwich-Komplex entsteht
(Abbildung 10). Im Gegensatz zu Titin, assembliert der
C-Terminus eines anderen Muskelproteins — Myomesin
— direkt. In Zusammenarbeit mit der Forschungsgruppe
von Dr. D. Svergun gelang es, ein Modell, beruhend
auf einer hoch-aufgelosten Kristallstruktur und Klein-
winkelstreuungsdaten, fiir Myomesin zu etablieren, das
eine Interpretation seiner Funktion als Filament-Linker
iiber grofle Distanzen erlaubt. In einem weiteren Pro-
jekt gelang es der Wilmanns-Gruppe, die erste Struktur
eines peroxisomalen Importrezeptors (Pex5p) in Ge-
genwart eine Targets fiir die Translokation durch die
peroxisomale Membran (Sterol Carrier Protein 2) auf-
zuklaren. Ein Vergleich der Ligandstruktur mit der
ebenfalls gelosten Apo-Struktur des gleichen Rezeptors
erlaubte es, die konformativen Anderungen, die mit

Abbildung 10: Struktur des N-terminalen Titin-Kom-
plexes. Telethonin (Mitte) fungiert als Mediator fiir die
Assemblierung von Titin.

dem Erkennungsprozel3 des Liganden verbunden sind,
zu bestimmen. Diese Arbeiten wurden kiirzlich in der
Zeitschrift Molecular Cell veroffentlicht.

Max-Planck-Gesellschaft
Arbeitsgruppen fiir
strukturelle Molekularbiologie

Thematische Schwerpunkte der Max-Planck-Arbeits-
gruppen sind die Enzyme und ihr katalytischer Mecha-
nismus (AG Proteindynamik, Leiter: H.-D. Bartunik)
sowie das Mikrotubuli-Fasersystem und seine Rolle
in Zellbewegung und Alzheimer-Krankheit (AG Zy-
toskelett, Leiter: E. Mandelkow). Zur Untersuchung
des Zusammenhangs zwischen Struktur und Funktion
biologischer Makromolekiile bedienen sich die Arbeits-
gruppen biophysikalischer Analyseverfahren wie Spek-
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troskopie, Elektronenmikroskopie und Bildverarbei-
tung, wobei die wesentliche Methode zur Strukturbe-
stimmung in der Rontgenbeugung an Proteinkristallen,
Fasern und Losungen besteht. Die Arbeitsgruppe fiir
Proteindynamik entwickelt neue Verfahren der Ront-
genanalyse mit Synchrotronstrahlung und macht sie fiir
die Untersuchung der Struktur-Funktionsbeziehungen
von Proteinen nutzbar. Die Arbeitsgruppe Zytoskelett
untersucht den Struktur-Funktions-Zusammenhang der
Mikrotubuli, der mit ihnen assoziierten Proteine, und
der Motorproteine, speziell im Hinblick auf ihre Be-
deutung in der Alzheimerkrankheit (siche CD).

Aktuelle Forschungsschwerpunkte
AG Proteindynamik

Die MPG-Arbeitsgruppe fiir Proteindynamik unter-
sucht die Struktur und Dynamik von Proteinen in Be-
ziehung zur biologischen Funktion. Einen aktuellen
Schwerpunkte bilden Anwendungen auf die Struktur-
genomik von Mycobacterium tuberculosis. Ziel dieses
Projekts, das von einer Reihe akademischer und in-
dustrieller Gruppen in dem vom BMBF geforderten
XMTB-Konsortium gemeinsam bearbeitet wird, ist
die Losung der 3D-Struktur von Targetproteinen und
Komplexen mit Liganden als Basis fiir die mogliche
Entwicklung neuartiger Therapien gegen Tuberkulose
(TB). Damit konnte ein Beitrag zur Uberwindung des
zunehmenden Problems von Resistenzen gegen bereits
bekannte Wirkstoffe geleistet werden. In einem weite-
ren Schwerpunkt arbeitet die Gruppe an der Aufklarung
der Struktur und Funktion einer Reihe von Proteinen
und Proteinkomplexen, die bei Parkinson-Krankheit
und anderen neurodegenerativen Erkrankungen eine
wichtige Rolle spielen. Dartiber hinaus beteiligt sich
die Gruppe im Rahmen des europaischen BIOXHIT-
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Programms an der Entwicklung von Verfahren auto-
matischer Strukturaufklarung unter Nutzung anomaler
Rontgenbeugung.

AG Zytoskelett

Mikrotubuli sind Proteinfasern, die unter anderem als
Schienen fiir den intrazellularen Transport dienen. Zu
den Mikrotubuli-assoziierten Proteinen gehoren die ei-
gentlichen MAPs (Mikrotubuli-Assoziierte Proteine im
engeren Sinne) wie Tau, MAP2 und MAP4, sowie Mo-
torproteine und im weiteren Sinne auch Enzyme, wel-
che die Interaktionen zwischen Mikrotubuli, MAPs und
Motorproteinen steuern. Das richtige Zusammenwirken
all dieser Komponenten ist fiir eine ungestorte Entwick-
lung der Zellen unerlasslich. Eine Reihe neuronaler Er-
krankungen wie zum Beispiel die Alzheimer-Krankheit
und verschiedene Formen von Tauopathien werden mit
Storungen dieses komplexen Zusammenspiels in Ver-
bindung gebracht. Die Serin/Threonin-Kinase MARK
phosphoryliert Tau und spielt eine wichtige Rolle bei
der Regulierung des intrazellularen Transports. Phos-
phoryliertes Tau kann zu Filamenten aggregieren, wie
sie bei der Alzheimer-Krankheit auftreten.

Durch die Klarung der Funktionsweise von MARK, die
Strukturanalyse verschiedener Isoformen, und die Un-
tersuchung der Prozesse, die zur pathologischen Ag-
gregation des Tau-Proteins fiithren, wird versucht, Ent-
stehung und Verlauf der Alzheimer-Erkrankung besser
zu verstehen und eventuell therapeutisch zu beeinflus-
sen. Einzelne Schritte der krankhaften Prozesse lassen
sich bereits im Reagenzglas oder in Zellmodellen nach-
stellen und untersuchen. So ist es zum Beispiel gelun-
gen, Tau-Filamente unter kiinstlichen Bedingungen zu
erzeugen. Darauf aufbauend werden Testverfahren ent-
wickelt, mit denen gezielt nach Wirkstoffen gegen die
Aggregation von Tau gesucht wird.


http://hasyweb.desy.de/science/annual_reports/2006_report/part2/contrib/65/19078.pdf

