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Abbildung 15: Ada Yonath erhielt den Nobelpreis fiir Chemie 2009 (Fotos: Arbeitsgruppe
Ribosomenstruktur der Max-Planck-Gesellschaft).
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HASYLAB

Im Jahr 2009 haben rund 2320 Wissenschaftler/-innen,
darunter etwa 200 Nutzer von FLASH, Experimente bei
HASYLAB vorbereitet und durchgefiihrt. Darin enthal-
ten sind auch die rund 570 Wissenschaftler/-innen, die
die Messplitze und Labore von EMBL, MPG sowie der
Universitdt Hamburg bei DESY fiir Untersuchungen im
Bereich der Strukturbiologie nutzten.

Ein herausragendes Highlight in diesem Jahr war die
Verleihung des Nobelpreises fiir Chemie an Ada Yo-
nath vom Weizmann-Institut aus Israel (Abbildung 15).
Sie hat tiber 18 Jahre lang die Max-Planck Forschungs-
gruppe Ribosomenstruktur auf dem DESY-Geldnde
geleitet und auch DORISIII fiir ihre bahnbrechenden
Messungen genutzt. Der Nobelpreis wurde ihr zusam-
men mit zwei Kollegen aus den USA fiir ihre Arbeit zur
Aufklarung der Struktur der Ribosoms verlichen.

Wie bereits im letzen Jahr wurde eine Auswahl der ex-
perimentellen Ergebnisse und Berichte iiber den aktuel-
len Stand der Lichtquellen bei DESY im neuen Photon
Science 2009 — Annual Report and Highlights Bericht
prasentiert. Seit letztem Jahr ersetzt dieser 130 Seiten
umfassende Bericht den traditionellen HASYLAB Jah-
resbericht und bietet in gekiirzter Fassung und neuem
Layout einen guten Uberblick iiber die Aktivititen
der Forschung mit Photonen bei DESY. Die Berichte
tiber jedes einzelne durchgefiihrte Experiment konnen
nach wie vor auf unter http://hasylab.desy.de/
annual_report eingesehen werden.

Anfang des Jahres fand auch die zweite Evaluierung
des Programms PNI (GrofBgerite fiir die Forschung mit
Photonen, Neutronen und Ionen) des Forschungsberei-
ches Struktur der Materie innerhalb der programmori-
entierten Forschung der Helmholtz-Gemeinschaft statt,

die alle 5 Jahre durchgefiihrt wird. Die wissenschaftli-
chen und strategischen Ziele der Forschung mit Photo-
nen bei DESY wurden innerhalb des Programms exzel-
lent begutachtet.

DORIS III

Bei DORIS I konnten wieder 5409 Stunden fiir Nut-
zerexperimente zur Verfiigung gestellt werden. Die
durchschnittliche Verfiigbarkeit lag bei 95.6%. Nach
der neunmonatigen Betriebpause im letzten Jahr und
einer kurzen Messzeit von September bis Dezember
wurde die anschlieBende kurze Betriebspause im Win-
ter 2008/2009 genutzt, um an einigen Strahlfiihrungen
Umbauten bzw. Erweiterungen vorzunehmen:

— Der Stahl A1 wurde speziell fiir Réntgenabsorp-
tionsspektroskopie optimiert. Dazu wurde eine
neue Rontgenspiegelkammer eingebaut, die als
Prototyp fiir PETRA III entwickelt wurde.

— Verbesserungen an der Strahlfiihrung D3 wie
z.B. eine neue mechanischen Halterung der
neuen Monochromatorkristalle haben hier zu
einer deutlichen Intensitdtserhohung gefiihrt hat.

— Im Gegenzug wurden die Strahlfiihrungen E4
(XAS Aufbau) und G1 (Reflektometer) wie ge-
plant geschlossen.

Insgesamt 273 neue Forschungsantrige wurden von ex-
ternen Gruppen fiir DORIS III im Jahr 2009 eingereicht
(ohne die biologische Forschung bei EMBL und MPG).
Die Gesamtzahl dieser Antrige hat damit im Vergleich
zu den vergangenen Jahren einen Rekordwert erreicht.
Das ist bemerkenswert, denn im Vorjahr stand deutlich
weniger Messzeit fiir die Nutzer zur Verfiigung, da der
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Abbildung 16: XANES-Spektrum fiir Photonenenergien
an der Ti-K-Absorptionskante. Durch das Schalten des
elektrischen Feldes verdndert sich die Ti-K Absorpti-
onsenergie um 1.29 + 0.05 éV. Dargestellt ist auch das
Koordinationspolyeder mit Sauerstoff (blaue Kugeln)
und Ti-Kationen (orangefarbene Kugeln).

PETRA-III-Umbau eine lange Betriebsunterbrechung
von DORIS III erforderlich machte.

Unter den zahlreichen Veroffentlichungen gab es inter-
essante Messungen einer Gruppe von Wissenschaftlern
der TU Dresden, dem Forschungszentrum Rossendorf,
sowie von DESY. Sie haben Strontiumtitanat in einem
elektrischen Feld untersucht (Abbildung 16). Das kon-
trollierte Schalten der Ti-Valenzzustinde, das sie nach-
weisen konnten, konnte fiir katalytische und andere An-
wendungen interessant sein. (T. Lesegang et al., Phys.
Rev. Lett. 102, 087601 (2009))

Uber den zukiinftigen Betrieb von DORISIII ist end-
giiltig entschieden worden. Wie bereits angekiindigt
wird diese Synchrotronstrahlungsquelle in der momen-
tanen Konstellation bis zur endgiiltigen Abschaltung
Ende 2012/Anfang 2013 weiter betrieben werden.
Erfolgreiche, momentan noch bei DORISIII betrie-
bene Techniken, die in der jetzigen Ausbaustufe von
PETRAIII nicht verfiigbar sind, sollen auch in Zukunft
Nutzern bei DESY zur Verfiigung stehen. Es ist des-
halb geplant die neue PETRA-III-Photonenquelle um
zwei Experimentierhallen zu erweitern, die Platz fiir
etwa 10 zusitzliche Strahlfiihrungen an Undulatoren

26

oder Ablenkmagneten bieten. Zahlreiche Nutzergrup-
pen haben schon Ihr Interesse daran bekundet. Ein
erster Workshop zu dieser sogenannten PETRA-III-
Extension wurde im November bei DESY unter reger
Beteiligung der Nutzerschaft durchgefiihrt. Mehr als
150 Teilnehmer/innen hatten sich dazu angemeldet.

PETRAIII

Im Jahr 2009 wurden die wichtigsten Meilensteine des
PETRA-III-Projektes erreicht. Nach etwas weniger als
zwei Jahren wurde der Umbau des Speicherrings be-
endet und der Aufbau der Strahlfiihrungen und Expe-
rimentierhiitten in der neuen 288 m langen PETRA-III-
Experimentierhalle konnte beginnen oder weitergefiihrt
werden (Abbildung 17).

Der Start der Maschine verlief sehr erfreulich. Am
16. April wurde der erste Positronenstrahl in der
PETRA-III-Maschine gespeichert. Kurz darauf konnte,
nachdem auch der erste Undulator geschlossen wurde,
der direkte Strahl erstmals auf Leuchtschirmen am Ein-
gang der Strahlfiihrung sichtbar gemacht werden. Der
nichste, groflere Meilenstein war die gelungene Instal-
lation des ersten Monochromators an der Strahlfiihrung
P09, dessen monochromatischer Strahl am 17. Juli
nachgewiesen werden konnte. Im September wurde
durch eine Messung bestitigt, dass die horizontalen
Emittanz dem Designwert von 1 nmrad entspricht. Die-

Abbildung 17: Blick iiber die Sektoren 5 und 6 der
PETRA-III-Experimentierhalle.
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ser Wert ist eine wichtige Grofe fiir die Qualitét einer
Maschine. PETRAIII ist somit eine Synchrotronstrah-
lungsquelle der dritten Generation mit der weltweit
niedrigsten Emittanz.

Insgesamt sieben Undulatoren fiir harte Rontgenstrah-
lung, sowie ein Undulator fiir weiche Rontgenstrahlung
(200 eV bis 3 keV) wurden bisher im PETRA-III-Tunnel
eingebaut. Der einzige Undulator fiir weiche Rontgen-
strahlung, ein 5 m langer APPLE-II-Undulator mit va-
riabler Polarisation, wurde vom Helmholtz-Institut Ber-
lin (HZB) gebaut.

In der zweiten Jahreshélfte wurden dann die Strahlfiih-
rungen, Vakuumsysteme, experimentelle Aufbauten so-
wie das Sicherheitssystem fiir die drei Beamlines P08,
P09 und P10 aufgebaut. Erste Testexperimente von Nut-
zern starteten am 12. Oktober an der Strahlfiihrung POS.
Die offiziellen Strahlzeiten fiir Nutzer beginnen ab Juli
2010 an denjenigen Strahlfithrungen, die bis dahin fer-
tig gestellt sind.

Bis Ende 2009 wurden insgesamt 16 Experimentierhiit-
ten aufgestellt und mit allen nétigen Versorgungsleitun-
gen (Stromversorgung, Kiihlwasser, Ethernet, Kiihlung,
usw.) ausgeriistet. In den Hiitten fiir optische Kom-
ponenten wurden sechs Monochromatoren installiert.
Darunter befindet sich auch ein neu entwickelter Large
Offset-Monochromator (LOM 1200), der den mono-
chromatischen Strahl um 1250 mm nach oben ablenkt.
Auch wurden u. a. mehrere Diffraktometer in den Ex-
perimentierhiitten aufgebaut und getestet.

Uber das Jahr verteilt wurden insgesamt acht Work-
shops organisiert, um die wissenschaftlichen Konzepte
und Spezifikationen der Strahlfiihrungen mit den Nut-
zern zu diskutieren.

Am 7. November wurde die PETRA-III-Halle zum
ersten Mal der breiten Offentlichkeit am Tag der offe-
nen Tiir der zusammen mit der Nacht des Wissens in
Hamburg stattfand, vorgestellt. An diesem Tag wurde
PETRAIII auch als Ausgewdihiter Ort im Land der
Ideen ausgezeichnet. Schirmherr dieser Initiative ist
Bundesprisident Horst Kohler. Kurz darauf am 17. No-
vember wurde PETRAIII dann in Anwesenheit von
700 Gisten aus aller Welt offiziell eingeweiht.

FLASH

Der Freie-Elektronen-Laser FLASH wurde seit No-
vember 2007 planm@Big bis zum 21. September 2009
fiir Nutzerexperimente und Maschinenstudien betrie-
ben. Wihrend dieser langen Strahlzeitperiode konnten
mehr als 7600 Stunden Messzeit mit einer Verfiig-
barkeit von 93% fiir wissenschaftliche Experimente
angeboten werden.

Aufgrund der groBen Nachfrage und der bevorstehen-
den ersten Experimenten am LCLS in Stanford (USA),
ist der Nutzerbetrieb bei FLASH um weitere zehn
Experimentierwochen im Jahr 2009 verldngert wor-
den. Der Freie-Elektronen-Laser Linac Coherent Light
Source (LCLS) wird Strahlung im harten Rontgenbe-
reich liefern.

Durch die Verldngerung konnten im Jahr 2009 ins-
gesamt 2955 Stunden Strahlzeit fiir tiber 200 Nutzer
zur Verfiigung gestellt werden. Das entspricht 46%
der gesamten Betriebstunden. Wiahrend sich bei der
letzten Ausschreibung 50 Projekte fiir Messzeiten im
Jahr 2009 bewarben, haben sich nun 75 Projekte fiir
die nichste Strahlzeitperiode beworben, die nach dem
FLASH-Ausbau im Jahr 2010 beginnt.

Die Entwicklungsarbeiten an den FLASH-Experimen-
ten konzentrieren sich vor allem auf die Verbesserung
der Strahlfiihrungen und des Anregungslasers. Bei letz-
terem ist es das primire Ziel, sowohl kiirzere Pulse
als die zurzeit zur Verfiigung stehenden 100fs als
auch eine hohere Leistung bei hoheren Wiederhol-
raten zu erreichen. Damit wire der Anregungslaser
besser an die Zeitstruktur von FLASH angepasst. Dies
ist insbesondere fiir die vielfach genutzte Anregungs-
Abfragetechnik (Pump and Probe) sehr wichtig. Hier-
bei werden FLASH-Photonenpulse mit denen von op-
tischen Lasern zeitlich versetzt kombiniert, um Infor-
mation iiber das dynamische Verhalten der zu untersu-
chenden Proben auf diesen ultrakurzen Zeitskalen zu
erhalten.

Im Jahr 2009 sind basierend auf FLASH-Experimenten
insgesamt 30 wissenschaftliche Publikationen in nam-
haften internationalen Fachzeitschriften erschienen.
Zusitzlich werden jdhrlich etwa 50 Arbeiten iiber
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Abbildung 18: Abbildung a zeigt eine Serie von 25 Einzelschuss-Aufnahmen aufgenommen
mit der speziellen THz-Feld getriebenen Streak-Kamera. Abbildung b zeigt die rekonstru-
ierte Breite der Pulsdauern (FWHM) von 1000 einzelnen FLASH-Pulsen, deren Wellen-
lange 13.5 nm betrug. Die mittlere Pulsdauer betrug 35 fs mit einer Standardabweichung

von 9fs.

technische Entwicklungen bei FLASH veroffentlicht.
Beispielweise ist es einer Gruppe von Wissenschaft-
lern/innen der Universitit Hamburg, dem HZB, der
ETH Ziirich und von DESY gelungen, durch Kreuz-
Korrelationstechniken erstmals Einzelschuss-Informa-
tionen iiber das longitudinale Profil sowohl des Fern-
Infrarot-Pulses als auch des SASE-Pulses zu erhalten
(Abbildung 18). Mit dieser speziellen Streak-Kamera
war es moglich, die FLASH-Pulse im Rontgenbereich
mit fs-Auflésung zu vermessen. Dazu wurden Kryp-
tonatome in einem Gasstrahl mithilfe eines FLASH-
Pulses ionisiert, der gleichzeitig von einem THz-Puls
des FLASH Thz-Undulators iiberlagert wurde. Durch
dieses elektromagnetische THz-Feld werden die dabei
entstandenen Photoelektronen beschleunigt und ihre ki-
netische Energie konnte mithilfe eines Flugzeitspektro-
meters gemessen werden. Dabei hidngt die gemessene
Energie von der Phase des Feldes zum Zeitpunkt der
Ionisierung ab. (U. Friihling et al. Nature Photonics 3,
523-528 (2009))

Auch bei FLASH steigt das Interesse der Nutzer wei-
ter und es ist geplant, die Kapazititen deutlich zu er-

28

weitern. Das FLASH-II-Projekt, das einen zweiten
FEL mit einem weiteren Undulator-Tunnel und einer
neuen Experimentierhalle mit etwa 5 Strahlfiihrun-
gen beinhaltet, hat bei der Evaluierung der Helmholtz-
Forschungsgebiete Photonen, lonen und Neutronen im
Rahmen von Struktur der Materie in 2009 hochste Be-
wertungen bekommen. Dabei sollen unterschiedliche
seeding-Techniken angewendet werden, um die Quali-
tat des FEL-Strahls weiter zu erhohen. Vorausgesetzt,
dass dieses Projekt iiber Helmholtz-Ausbaumittel fi-
nanziert wird, konnte mit den ersten Arbeiten Anfang
2010 begonnnen werden. Der regulidre Nutzerbetrieb
konnte dann ab 2013/2014 beginnen.

European XFEL

Das europdische XFEL Projekt hat im Jahr 2009 wei-
tere wichtige Fortschritte gemacht. Die Tiefbauarbeiten
fiir die 3.4 Kilometer lange Rontgenlaseranlage haben
im Januar 2009 in Hamburg und Schenefeld (Kreis Pin-
neberg, Schleswig-Holstein) begonnen und sind wei-
ter fortgefiihrt worden (Abbildung 19). Auch das &du-
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Abbildung 19: Das grofle Baugelinde des European
XFEL siidlich der Stadt Schenefeld siidostlich in Rich-
tung von DESY gesehen.

Bere Mauerwerk fiir die neue Accelerator Module Test
Facility (AMTF) Halle ist groftenteils fertig gestellt.
Die Konstruktionsarbeiten sind weitergefiihrt worden,
so dass die Ausschreibungen fiir zahlreiche wichtige
Komponenten ausgegeben werden konnten.

Der wichtigste Meilenstein war sicherlich die Griin-
dung der European XFEL GmbH am 30. November.
Zehn europdischen Partnerldndern haben feierlich das
Ubereinkommen iiber den Bau und Betrieb einer euro-
pdischen Freie-Elektronen-Rontgenlaseranlage unter-
zeichnet. Sollte alles wie geplant weiterlaufen, konnten
die ersten Strahlen ab Ende 2014 verfiigbar sein.

CFEL

Schwerpunkt der Forschung am Center for Free-Elec-
tron Laser Science (CFEL) ist es, ein vertieftes Ver-
stindnis der Struktur von Materie und dynamischer
Vorginge in Materie zu gewinnen und soweit moglich
sowohl Struktur als auch Dynamik zu kontrollieren
bei simultaner Orts- und Zeitauflosung im atomaren
Bereich. Die Nutzung der FEL Strahlung in Kombina-
tion mit weiteren modernsten Quellen, wie zum Bei-
spiel Attosekunden-HHG Laser oder Femtosekunden-
Elektronenpulsen, wird dies ermoglichen.

Das CFEL ist eine gemeinsame Griindung von DESY,
MPG und Universitdit Hamburg. Es besteht aus ins-

gesamt sieben Abteilungen, von denen fiinf den Kern
bilden, der von jeweils einer Abteilung — den soge-
nannten Advanced Study Groups (ASG) — der Uni-
versitdit Hamburg und der Max-Planck-Gesellschaft
erginzt wird. Die fiinf Kernabteilungen setzen sich aus
zwei experimentellen Abteilungen der Max-Planck-
Forschungsgruppe fiir Strukturelle Dynamik (MPSD),
der Universitit Hamburg und zwei experimentellen
sowie einer theoretischen DESY-Abteilung zusammen.

Die Zusammenarbeit der Partnerorganisationen wird
durch die im Juni 2009 begonnene Errichtung eines
grofiziigigen Neubaus fiir das CFEL gegeniiber der
PETRA-III-Halle durch die Stadt Hamburg unter Be-
teiligung des Bundes unterstiitzt (Abbildung 20). Die
sehr grofe und schwere Bodenplattenkonstruktion fiir
die stabile Griindung der Laserlabore ist bereits fer-
tig. Am 29. September wurde feierlich der Grundstein
gelegt. Die Fertigstellung des CFEL Gebiudes ist fiir
den Herbst 2011 geplant. Im Endausbau wird es auf
8600 gqm Labor- und Biiroraum fiir mehr als 300 Wis-
senschafter bieten.

Zur zwischenzeitlichen Unterbringung der bereits eta-
blierten CFEL Forschungsgruppen wurde von DESY
das Gebdude 49 zur Verfiigung gestellt. Dieses wurde
im September durch einen Biiroanbau (Gebdude 49a),
finanziert von der Stadt Hamburg, erweitert. Insgesamt
stehen nun 70 Biiroarbeitsplitze zur Verfiigung. Zusétz-
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Abbildung 20: Das CFEL Baugelinde gegeniiber von
der PETRA-III-Halle im November 2009.
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lich zu den Laboren im Erdgeschoss von Gebédude 49.
Dartiber hinaus wird auch das Gebdude 67 (ehemaliges
Zyklotron-Gebdude) der Universitit Hamburg genutzt
werden.

Neben einem erfolgreichen Messprogramm am FLASH
fiihrten die CFEL-Arbeitsgruppen auch am LCLS
eine erste mehrwochige Experimentierkampagne mit
dem dortigen Rontgenlaser durch. Hierfiir wurde von
der Max-Planck ASG der CFEL ASG Multi Purpose
(CAMP) Messstand entwickelt und gebaut, in dem
neben Imagingsystemen fiir lonen und Elektronen ins-
besondere auch die weltweit grofiten pnCCD Rontgen-
Kameras implementiert sind. Damit gelang es in ei-
ner internationalen Kollaboration erstmals sub-100-fs
Einzelpuls-Rontgenbeugungsexperimente im Wellen-
langenbereich von 2nm durchzufiihren. Beugungsbil-
der von z.B. Nanokristalle, Viren und medizinisch
interessante Proteinkomplexe konnten aufgenommen
werden.

Weitere Schwerpunkte, insbesondere der MPSD waren
zum einen der Aufbau und die Ausstattung der momen-
tanen CFEL-Labore mit modernsten Lichtquellen vom
THz bis in den sichtbaren Bereich, welche sich durch
extrem kurze Pulsldngen von wenigen Zyklen des elek-
trischen Feldes und deren volle Kontrolle auszeichnen
und die hauptsichlich fiir festkorperphysikalische Un-
tersuchungen genutzt werden. Dariiber hinaus nutzt die
MPSD ausgiebig FELs (FLASH, FELBE) und Syn-
chrotronquellen fiir die Untersuchung der dynamischen
Eigenschaften kondensierter Materie. Zum anderen
wurde mit der Planung einer relativistischen Elektro-
nenkanone (REGAE) begonnen, die in Gebzude 23
untergebracht und von allen Partnern gemeinsam finan-
ziert ist. Hier wird erwartet, dass ultrakurze Elektronen-
pulse einen zum FEL komplementdren Weg darstellen,
schnelle Dynamik in verschiedensten Systemen zu er-
forschen.

Die Advanced Study Group der Universitit Hamburg
hat 2009 unter anderem erstmals ein stroboskopisches
Experiment mit THz- und XUV-Pulsen von FLASH
mit nahezu perfekter Synchronisation durchgefiihrt und
mit einem XUV-Interferometer die zeitliche Kohédrenz
der FLASH-Pulse bestimmt. Dariiber hinaus wurde
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gemeinsam mit den anderen Gruppen bei CFEL und
anderen Arbeitsgruppen aus dem Department Physik
erfolgreich ein Exzellenzcluster Frontiers in Quantum
Photon Science in der Hamburger Landesexzellenzi-
nitiative beantragt, der von der Joachim-Herz-Stiftung
finanziert wird.

Forschungsplattformen

Die Pléne fiir das Centre for Structural Biology (CSSB)
haben sich im Jahr 2009 weiter entwickelt. Uber 14
Partnerinstitutionen aus dem norddeutschen Raum, die
auf dem Gebiet der Strukturbiologie arbeiten, haben
ihr Interesse bekundet sich an dieser gemeinsamen
Forschungsplattform zu beteiligen. Vorausgesetzt, dass
CSSB auch auf politischer Eben weiterhin positiv be-
wertet wird, konnten die Planungen und Vorarbeiten
fiir den Bau eines eigenen, neuen Gebiudes bereits im
Jahr 2010 starten. Die erste Junior-Forschungsgruppe
im Rahmen von CSSB hat ihre Arbeit Mitte des Jahres
aufgenommen. Vom 24. bis 25. September fand das
First International Symposium on Structural Systems
Biology in Hamburg statt, das gleichzeitig als Start-
punkt fiir die CSSB-Aktivitidten gedacht war.

Forschung mit Photonen ist eines der wichtigsten For-
schungsgebiete des Department Physik der Universi-
tdit Hamburg. Die Kollaboration mit DESY hat eine
lange Tradition. Die Universitdit Hamburg betreibt ei-
nige Strahlfiihrungen bei DORISIII und ist auch an
zahlreichen Forschungsaktivititen bei FLASH und
PETRAIII beteiligt. So wurde beispielsweise wihrend
der Betriebspause das Seeding-Experiment sFLASH
bei FLASH eingebaut. Erste Tests sind fiir das Jahr
2010 geplant. Auch der vom BMBF eingerichtete For-
schungsschwerpunkt FLASH wird von der Universitit
Hamburg koordiniert.

Die AuBenstelle des GKSS-Forschungszentrums bei
DESY deckt einen weiten Bereich an Anwendungen in
den Materialwissenschaften ab. Seit drei Jahren steht
die GKSS Strahlfiihrung HARWIII bei DORIS III den
Nutzern dafiir zur Verfiigung. Von 2010 an wird sie
AuBenstelle als German Engineering Materials Science
Centre for Research with Photons (GEMS-P) betrieben
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werden, zusammen mit der neuen High Energy Mate-
rials Science (HEMS) Strahlfiihrung bei PETRAIII,
deren Inbetriebnahme im November 2009 begann. An
der HARWIII Strahlfiihrung wird auch die Hochdruck-
presse MAX200x des GeoForschungsZentrum GFZ in
Potsdam betrieben.

Resume

Das Jahr 2009 war ein ganz besonderes Jahr fiir die
Forschung mit Photonen bei DESY und dies nicht
nur auf Grund der Verleihung des Nobelpreises an
Ada Yonath. Wichtige Meilensteine sind beim Euro-
pean XFEL erreicht worden. Der erfolgreiche Start
der neuen Synchrotronstrahlungsquelle PETRAIII, die
zahlreiche Aktivititen an FLASH und DORISIII, wie
auch die Erweiterungsprojekte PETRAIII Extension
und FLASHII sowie auch Aktivititen von CFEL zei-
gen, dass DESY weiter vorangekommen ist auf dem
Weg, ein fiihrendes Labor fiir Forschung mit Photonen
zu werden.

EMBL

Die EMBL Forschungseinheit in Hamburg hat wichtige
Aufgaben in der Bereitstellung modernster Infrastruk-
turen fiir Anwendungen in der Strukturbiologie, insbe-
sondere: Experimentierstationen an Sychrotronstrahl-
rohren, automatisierte Kristallisation, Softwarepakte
zur automatisierten Interpretation von Synchrotronda-
ten, und Einrichtungen fiir biologische Probenvorbe-
reitung und Charakterisierung. Eine neue integrierte
Einrichtung fiir Anwendungen in der Strukturbiolo-
gie EMBL@ Petra3 am Kkiirzlich eroffneten Speicher-
ring PETRAIII ist derzeitig im Aufbau und soll 2011
dem Nutzerbetrieb iibergeben werden. Ein zusitzliches
Annexgebidude fiir Einrichtungen zur Probencharak-
terisierung, Kristallisation und Workshops wurde ge-
meinsam von DESY und EMBL gebaut und befindet
sich am siidlichen Ende der neuen PETRA-III-Halle,
in direkter Nachbarschaft zu den zukiinftigen EMBL
Synchrotronmessstationen an PETRAIII. Die meisten
der gegenwirtigen EMBL Forschungsprojekte sind mit

diesen neuen Benutzereinrichtungen assoziiert. In der
EMBL Forschungseinheit waren 2009 insgesamt acht
Forschergruppen und knapp 100 Mitarbeiter aus ca. 25
Léndern beschaftigt.

Aktuelle Forschungsschwerpunkte
AG Schneider und Fiedler

Die Gruppe von Dr. Thomas Schneider hat zwei Haupt-
forschungsinteressen:

— Die Entwicklung von Software um Informationen
von Strukturdaten zu extrahieren

— die Konstruktion von 3 Strahlfithrungen fiir
Strukturbiologie am PETRA-III-Speicherring.

An diesem zweiten Ziel arbeitet die AG Schneider in
enger Kooperation mit der Gruppe von Dr. Stefan Fied-
ler zusammen, die im Folgenden zusammengefasst be-
schrieben sind.

Zur Vorbereitung einer moglichst optimalen Infrastruk-
tur an den neuen EMBL-Messstationen bei PETRA 111
wurden beide EMBL-Strahlfiihrungen am Wiggler
BW7 an DORISIII das ganze Jahr iiber fiir die Ent-
wicklung von Prototypen benutzt. Wahrend an BW7A
eine komplette kristallographische Experimentierum-
gebung fiir PETRA III aufgebaut wird, findet an BW7B
die Weiterentwicklung des automatischen Kristallmon-
tierroboters statt (Abbildung 21).

An BW7A wurden im Laufe des Jahres ein hochpri-
zises MD2-Diffraktometer inklusive Kappa-Goniostat
und ein RAYONIX 225HE CCD Detektor eingebaut
(Abbildung 22). Unter anderem war es moglich die
Struktur von Insulin mithilfe von SAD-Phasierung auf
BW7A mit der neuen Konfiguration der Strahlfiihrung
zu losen.

Im Bereich der Rontgenkleinwinkelstreuung an biomo-
lekularen Losungen wurde in 2009 in Zusammenarbeit
mit EMBL-Grenoble und ESRF ein Prototyp eines
neuartigen Probenwechslers gebaut. Das Gerit benotigt
pro Experiment deutlich weniger Probenvolumen als
die Vorgidngermodelle bei gleichzeitig verkiirzter Zeit

31



Forschung mit Photonen

Abbildung 21:

MARVIN Probenwechselroboter fiir
Proteinkristallographie an Strahlfiihrung BW7b.

MD?2-Diffraktometer und RAYONIX

Abbildung 22:
225HE CDD Detektor wie im Testaufbau an BW7A
(DORIS 111) eingebaut.

fiir den Wechsel der Proben und wird seit Ende 2009
auf X33 and DORIS III getestet.

AG Lamzin

Die Gruppe von Dr. Victor Lamzin befasst sich mit
der Entwicklung einer integrativen Modellierungsum-
gebung fiir die Strukturbiologie von Kristallographie-
daten.

32

Kristallographie ist die meistbenutzte Methode, um bio-
logische Makromolekiile im Detail zu untersuchen. Al-
lerdings wurden diese Ergebnisse, zumindest fiir Ma-
kromolekiile, immer als statisch angesehen, wobei sie
eine Momentaufnahme einer bestimmten Konformation
der Molekiile zeigen. Bei atomarer oder ultrahoher Auf-
16sung ist diese Momentaufnahme sehr genau und zeigt
eine Vielfalt von Strukturdetails, wie z. B. Wasserstoff-
atome und exakte Bindungsabstéinde.

Die Mitarbeiter der AG Lamzin haben eine Methode
entwickelt, die es erlaubt, in diesen Bewegungsmustern
und Regionen von gleichartiger Bewegungsrichtung
molekulare Fragmente zu finden. Diese Fragmente
konnen, wie das Beispiel einer TIM-barrel Xylana-
sestruktur zeigt, den Aufbau des Molekiils im nativen,
leeren Zustand widerspiegeln (Abbildung 23). Die acht
o-pB-Baueinheiten, die die Form des TIM-barrel bestim-
men, konnen klar erkannt werden.

Diese Methode erlaubt es, mogliche Konformationszu-
stiande aus einer einzelnen Kristallstruktur darzustellen,
und zwar direkt aus den experimentell bestimmten ani-
sotropen Temperaturfaktoren. Bewegliche Regionen
konnen gefunden, Doménen definiert und funktionelle

Abbildung 23: Eine Xylanasestruktur (PDB-ID 1vOk,
(2)) in gleicher Orientierung als (A) Ribbon, das TIM-
barrel von oben gesehen, mit Blick auf das aktive Zen-
trum. (B) Molekiilfragmente aus der Bewegungsana-
lyse, Co. Atome eingefirbt nach Fragmentnummer, der
N-Terminus beginnt.
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Fragmente identifiziert werden. Die Methode kann da-
her sehr gut fiir Ligandenkomplexe und Strukturen aus
pH-Reihen verwendet werden.

AG Svergun

Die BioSAXS Arbeitsgruppe von Dr. Dmitri Svergun
arbeitet an der Entwicklung und Realisierung einer
vollstindigen Automatisierung von Kleinwinkelstreu-
experimenten, angefangen von der Probenverarbeitung
bis hin zur Analyse der gewonnenen Daten (Abbil-
dung 24). Dies wird insbesondere fiir die zukiinfti-
gen Forschungsmoglichkeiten der neuen BioSAXS-
Anlage an PETRAIII wichtig werden, da schnelle
Datenaufnahmezeiten von weniger als einer Sekunde
angestrebt werden, was neuartige Hochdurchsatzexpe-
rimente moglich macht.

Das weltweit erste, ferngesteuerte Kleinwinkelstreu-
experiment wurde an der von EMBL betriebenen Be-
amline X33 (HASYLAB, Ficher D an DORISIII) am
26. Mai 2009 in Zusammenarbeit mit der Technischen
Universitdt Nanyang (NTU) aus Singapur, im Rahmen
eines Kurses iiber Kleinwinkelstreuanalysen biologi-
scher Makromolekiile, durchgefiihrt.

Abbildung 24: FEin dffentliches ferngesteuertes SAXS
Experiment aufgenommen in der NTU Aula (Singapur).
Linker Bildschirm: experimentelles Interface mit Ro-
boter und Probenzelle; rechter Bildschirm: Videokon-
ferenz mit Mitglieden der BioSAXS-Gruppe, die das
Experiment in Hamburg verfolgen.

AG Wilmanns

Die Arbeitsgruppe von Dr. Matthias Wilmanns beschif-
tigt sich mit Struktur- und Funktionsbeziehungen gro-
Berer Proteinkomplexe. Diese Kenntnisse werden fiir
die Entwicklung neuer Medikamente eingesetzt.

Ein Highlight 2009 war die Aufkliarung der ersten Kom-
plexstruktur einer Proteinkinase — Death Associated
Protein (DAP) Kinase — in Gegenwart von Calmodulin.
DAPK hat sogenannte apoptotische Funktionen, die
zum gezielten Zelltod fiihren. Da viele Tumoren auffil-
lige Konzentrationen dieser Kinase aufweisen, wird sie
bereits als diagnostischer Marker eingesetzt und ist fiir

Abbildung 25:  Struktur des Komplexes von DAP
Kinase (griin, gelb) und Calmodulin (violett, hell-
blau). Reference: De Diego, I., Kuper, J., Bakalova,
N., Kursula, P. and Wilmanns, M.; Molecular Ba-
sis of the Death Associated Protein Kinase — Cal-
cium/Calmodulin regulator complex. Science Signa-
ling, 26 January 2010.
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weitere pharmazeutische Anwendungen von groffem
Interesse.

Die Struktur des Komplexes zeigt, wie sich CaM um
eine lange Helix der DAP-Kinase herumwickelt — ein
Bild, das zwar bereits vorhergesagt wurde, aber ex-
perimentell so noch niemals gesehen wurde (Abbil-
dung 25). Mithilfe von zusitzlichen biochemischen
Daten gelang es der Gruppe ein Modell vorzuschla-
gen, wie diese Kinase einerseits durch die Bindung
von CaM, aber auch durch andere Faktoren wie z.B.
Autophosphorylierung, reguliert wird.

Max-Planck-Gesellschaft

Arbeitsgruppen fiir
strukturelle Molekularbiologie

Um biologische Prozesse auf molekularer Ebene ver-
stehen zu konnen ist die Kenntnis der Struktur und Dy-
namik der an den Prozessen beteiligten Biomolekiile
unerldsslich. Gegeniiber der Kristallstrukturanalyse mit
konventioneller Rontgenstrahlung ermdglicht die Ver-
wendung von Synchrotronstrahlung eine wesentlich
schnellere und detailliertere Analyse biologischer Ma-
kromolekiile. Der steigende Bedarf an Strukturanalysen
in der biologischen Grundlagenforschung, wie auch in
Biotechnologie, Medizin und Pharmazie findet seinen
Niederschlag in der Bereitstellung immer leistungs-
stiarkerer Rontgenquellen bis hin zu Freie-Elektronen-
Rontgenlasern. Damit verbunden ist die Entwicklung
neuer Methoden und Techniken in allen Bereichen der
makromolekularen Strukturanalyse.

In der Arbeitsgruppe Proteindynamik (H.-D. Bartunik)
werden neue Verfahren der Rontgenstrukturanalyse mit
Synchrotronstrahlung entwickelt und neue Techniken
der Strahlfiihrung, der Probenbehandlung, sowie der
Datenerfassung und -verarbeitung erprobt und fiir die
Analyse der Struktur-Funktionsbeziehungen von Pro-
teinen nutzbar gemacht. Der thematische Schwerpunkt
der AG Proteindynamik liegt in der Untersuchung enzy-
matischer Reaktionsmechanismen, die die Grundlage
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vieler medizinischer und biotechnologischer Anwen-
dungen bilden.

Die Arbeitsgruppe Zytoskelett (E. Mandelkow) befasst
sich mit der Untersuchung des Struktur-Funktions-
Zusammenhangs von Mikrotubuli und Mikrotubuli-
assoziierten Proteinen. Mikrotubuli sind hohlzylindri-
sche Proteinfasern, die sich in allen hoheren Zellen
finden. Sie sind zusammen mit Motorproteinen und
verschiedenen Klassen regulatorischer Proteine fiir die
Bewegung der Zellen, fiir die Zellteilung und fiir den
intrazelluldren Transport verantwortlich. Mikrotubuli-
assoziierte Proteine sind an der Entstehung der Alzhei-
mer-Krankheit und anderer neurodegenerativer Erkran-
kungen beteiligt.

Aktuelle Forschungsschwerpunkte
AG Proteindynamik

Das Bodenbakterium Arthrobacter nicotinovorans ,.er-
nahrt* sich von Nikotin. Nikotin, das in Tabakpflanzen
nahezu vollstindig in der (linksdrehenden) L-Form vor-
liegt und als Insektizid fungiert, dient einer Reihe von
Bakterienarten als alleinige Nahrungsquelle, um aus
dem Abbau des Alkaloids ihren Bedarf an Kohlenstoff
und Stickstoff zu decken.

Wir Iosten die Kristallstruktur von 6HLNO und unter-
suchten den vollstindigen Strukturmechanismus des
oxidativen Nikotinabbaus auf molekularer Ebene (Ab-
bildung 26). Unter Einsatz von Tieftemperaturverfahren
gelang es, den gesamten Verlauf der Enzymreaktion in
6HLNO-KTristallen vom Andocken des Substrats an die
aktive Stelle (Michaelis-Zustand) iiber das Myosmin-
Intermediat bis zur Bildung des Keton-Produkts Pseu-
dooxynikotin in einer Serie von Kristallstrukturen ho-
her Auflosung zu verfolgen.

6HLNO weist in seiner Struktur enge Verwandtschaft
zu einem Humanenzym auf, das am Nikotinabbau nicht
direkt beteiligt ist, aber durch Nikotinabbauprodukte in-
hibiert wird und am Entstehen der Nikotinabhingigkeit
beteiligt ist. Dieses Enzym spielt eine zentrale Rolle
bei der Kontrolle der Konzentration von Neurotransmit-
tern wie Dopamin und Serotonin in der Zelle. MAO-
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Abbildung 26: Kristallstruktur der 6-Hydroxy-L-Ni-
kotin-Oxidase im Komplex mit dem Substrat L-Nikotin
(Kachalova et al., J. Mol. Biol. 396, 785-799 (2010)).
Die Abbildung zeigt eine Untereinheit des homodi-
meren Enzyms, das aus der FAD-bindenden Domdine
(cyan) und der Substrat-bindenden Domdine mit zwei
Unterdomdnen (S1: rot; S2: lachsfarben) aufgebaut ist.
Das Substrat (griin) bindet an das aktive Zentrum an
der Re-Seite des FAD-Kofaktors (gelb). Die Funktion
eines an tiefe Kandile in S1 gebundenen Diacylphospho-
lipids (grau) ist noch unbekannt.

Inhibitoren sind von Bedeutung fiir die Behandlung ei-
ner Reihe von neurologischen Erkrankungen, die insbe-
sondere Parkinson, Alzheimer und mentale Stérungen
einschlieBen.

AG Zytoskelett

Eines der Kennzeichen der Alzheimer-Krankheit ist
die Entstehung unldslicher Ablagerungen des Proteins

Tau im Gehirn. Diese pathologische Aggregation von
Tau geht mit dem Absterben von Nervenzellen und ei-
nem massiven Verlust an Gehirnmasse einher. Tau ist
ein Mikrotubuli-assoziiertes Protein, das die Stabilitét
und die Dynamik der Mikrotubuli reguliert. Es steuert
den Mikrotubuli-basierten Transport vieler zelluldrer
Bestandteile (Proteine und Proteinkomplexe, Vesikel,
Zellorganellen, u.a.) durch Motorproteine aus der Fa-
milie der Kinesine. Verdnderungen der Bindungseigen-
schaften von Tau beeintrichtigen den Stofftransport in-
nerhalb der Zellen, insbesondere in den langen Fortsét-
zen der Nervenzellen, was zu Funktionsstorungen und
schlieBlich zum Absterben von Neuronen fiihren kann.
Solche Verdnderungen von Tau kénnen durch Phospho-
rylierung hervorgerufen werden. Eine besondere Rolle
spielt dabei die Kinase MARK, die Tau an speziel-
len Stellen innerhalb der Mikrotubuli-Bindungsregion
phosphorylieren kann.

Um die Phosphorylierung von Tau durch die Kinase
MARK besser zu verstehen und eventuell fiir the-
rapeutische Zwecke beeinflussen zu konnen, wurden
Strukturen verschiedener MARK-Isoformen kristallo-
graphisch bestimmt. In allen bisher bekannten Struktu-
ren von MARK liegt die Kinasedomine in einer offe-
nen, katalytisch inaktiven Konformation vor. Uber die
Funktion der UBA-Domine herrschte bislang Unklar-
heit. Biochemische und strukturelle Befunde deuten
darauf hin, dass die UBA-Domine die Kinaseaktiviit
inhibiert, solange sie in der gewohnten Weise an die
N-terminale Subdomine der Kinasedoméne gebunden
ist (Abbildung 27a). Die inhibitorische Funktion der
UBA-Doméne wurde weiter untermauert durch einen
Vergleich der verschiedenen MARK Strukturen mit
der kiirzlich veroffentlichten Struktur von AMPK/Snf1
(Abbildung 27b), einer verwandten Kinase aus der
Gruppe der CAMK Kinasen. AMPK ist fiir die Regu-
lierung des Energiehaushalts der einzelnen Zellen und
des Gesamtorganismus essentiell und hat wegen seiner
Wirkung auf den Blutzuckerspiegel grole Bedeutung
fiir die Behandlung von Typ-2-Diabetes mellitus er-
langt. AMPK/Snf1 besitzt eine autoinhibitorische Do-
mine (AID), die analog zur UBA Domiéne von MARK
auf den C-terminus der Kinase-Domine folgt und an
der Seite der Kinasedomédne gebunden ist, die dem
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Abbildung 27: Vergleich der Strukturen von MARK und AMPK/Snfl. (a) katalytische und
UBA Domdine von MARK3 (Marx et al., FASEB J., doi: 10.1096/fj.09-148064 (2010)).
(b) katalytische a-Untereinheit von AMPK/Snfl mit autoinhibitorischer Domdne, AID
(Chen et al., Nature 459, 1146—1149 (2009)). Der direkte Vergleich der regulatorischen
Domdinen beider Kinasen (AID und UBA, beide in lila) zeigt eine iiberraschende Uberein-
stimmung in der Faltungsstruktur trotz unterschiedlicher Interaktion mit der katalytischen
Einheit.

aktiven Zentrum gegeniiber liegt. Der Vergleich der re-  aufweisen, was vermuten ldsst, dass AMPK/Snfl und
gulatorischen Doménen von MARK und AMPK/Snfl =~ MARK sich &dhnlicher Regulierungsmechanismen be-
zeigt, dass beide die gleiche charakteristische Faltung dienen.
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