WeltgroBtes NaCl Kristallmodell von Robert Krickl, ausgestellt 2019 wahrend der ECM32 in Wien. Foto: Jlrgen Schreuer.
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VORWORT

Deutsche Gesellschaft fir
7 Kristallographie

LIEBE LESERINNEN UND LESER,

mit dieser Broschire mochte die Deutsche Gesellschaft fir Kristallographie (DGK)sich Ihnen vorstellen. Anhand aktueller
Beispiele wollen wir Thnen gerne verdeutlichen, wie die Kristallographie zur Bewaltigung gesellschaftlicher Herausforde-

rungen in den Bereichen Energieversorgung, Nachhaltigkeit und Gesundheit beitragen kann.

Menschen sind seit Anbeginn der Zeit fasziniert von funkelnden Steinen und gldnzenden Kristallen, die sie in der Natur
fanden, auch wenn sie noch lange nicht verstanden, was sie da in den Handen hielten. Der Begriff Kristall leitet sich vom
griechischen ,krystallos” ab, was so viel wie Eis oder Frost bedeutet. Man vermutet, dass in der Antike Menschen Quarz-
kristalle in den griechischen Bergen fanden und sie fir warmes Eis hielten. Seither versucht man die Kristalle und deren
innere Struktur zu verstehen. Denn, auch wenn Kristalle Uber keine Wunderheilungskrafte verfiigen, so haben sie den-
noch faszinierende Eigenschaften, die unsere moderne Welt erst maglich machen. Nahezu alle modernen Wissenschaf-
ten, wie die Materialwissenschaft oder die Nanotechnologie basieren auf den Erkenntnissen der Kristallographie mit ihrer
Uber 2000 Jahren wahrenden Historie. Der oft verwendete Begriff Struktur - Eigenschaftsbeziehungen fasst kurz zu-
sammen, was die Aufgabe der modernen Kristallographie ist, denn schon lange wollen Menschen nicht nur verstehen,
was sie in der Natur finden, sie wollen gezielt Dinge herstellen, vom Bronzeschwert bis zum Mikrochip. Gemeinhin sollen
Materialien dabei gewlinschte Eigenschaften haben: den Strom besonders effizient leiten, Licht ohne zu viel Abwarme er-
zeugen oder, wie in einer Batterie, geladene Teilchen einbauen aber auch schnell wieder abgeben, um nur einige Beispiele
zu nennen. Die Basis fur all diese Eigenschaften ist die jeweilige Struktur der eingesetzten Materialien, angefangen von
der Anordnung der Atome zueinander, Uber die GréBe und Form der Kristalle bis zu deren Verteilung im Material. Denn der
Begriff Material umfasst oft einen Verbund von mehreren kristallinen oder glasernen Werkstoffen. All dies untersucht die
Kristallographie und liefert somit das Basiswissen flr viele Bereiche der Physik, Chemie und Ingenieurwissenschaften.
Auch im Umkehrschluss liefern die genannten Naturwissenschaften wertvolle Erkenntnisse fur die modernen Kristallo-
graph:innen. Dieses Miteinander ermdglicht einen maximalen Erkenntnisgewinn um schlieBlich zu erkennen was die Welt
im Innersten zusammenhalt und Lésungen fur die Herausforderungen unserer Zeit zu finden. All die verschiedenen An-
satze aus der Welt der Kristallographie sind in dieser Broschure beispielhaft zusammengetragen um eine kleinen Einblick

in die Arbeit moderner Kristallograph:innen zu geben.

Weitere Informationen und Veréffentlichungen finden Sie auch auf unserer Homepage: www.dgk-home.de
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Aufdampfmaterialien chem
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DGK VORSTELLUNG

DIE DEUTSCHE GESELLSCHAFT

. Deutsche Gesellschaft fur
7 Kristallographie

FUR KRISTALLOGRAPHIE

Die Deutsche Gesellschaft fir Kristallographie
(DGK) wurde 1981 in Mlnchen durch Fusion der
westdeutschen ,Arbeitsgemeinschaft Kristallo-
graphie” und der ostdeutschen ,Vereinigung fur
Kristallographie” gegrindet. Die DGK hat heute

circa 1000 Mitglieder.

Die DGK fardert die Kristallographie in Lehre, For-
schung und Industrie sowie in der Offentlichkeit,
insbesondere durch Erfahrungs- und Gedanken-
austausch sowie Weiterbildung im nationalen und
internationalen Rahmen. Hierzu veranstaltet die
DGK jahrlich eine wissenschaftliche Konferenz,
die Jahrestagung. Die Arbeitskreise der DGK flh-
ren kontinuierlich Workshops, Methodenkurse
und Symposien durch, die jeweils bestimmte Ge-

biete der Kristallographie im Fokus haben.

Die DGK vergibt in der Regel jedes Jahr mehrere
Preise, mit denen besondere wissenschaftliche

Leistungen ausgezeichnet werden:

die Carl-Hermann-Medaille wird fir das wis-

senschaftliche  Lebenswerk  herausragender
Forscherpersanlichkeiten verliehen, und
der Max-von-Laue-Preis fir hervorragende

Nachwuchswissenschaftler*innen. Weiterhin wer-
den mit der Will-Kleber-Gedenkminze hervorra-

gende wissenschaftliche Arbeiten ausgezeichnet.

Der Waltrude-und-Friedrich-Liebau-Preis zur For-
derungder Interdisziplinaritat der Kristallographie
wird von der DGK stellvertretend fur die Waltrude-
und-Friedrich-Liebau- Stiftung vergeben. AuBer-
dem wird seit dem Jahr 2022 der Lieselotte-Tem-
pleton-Preis fir sehr gute Bachelor-, Master- oder

ahnliche Abschlussarbeiten vergeben.

Die DGK ist Mitglied in den internationalen Dach-
verbanden, der European Crystallographic As-
sociation (ECA) und der International Union of
Crystallography (IUCr), die jeweils internationale

Konferenzen und Workshops veranstalten.
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DGK JAHRESTAGUNG

DGK
JAHRESTAGUNG

Wahrend der Jahrestagung werden neueste wis-
senschaftliche Ergebnisse im Rahmen von Ple-
narvortragen oder Vortragen in thematisch fokus-

sierten Mikrosymposien vorgestellt.

Die Jahrestagung bietet Raum fur Erfahrungsaus-

tausch und wissenschaftliche Diskussion.

. Deutsche Gesellschaft fur
Kristallographie

Die DGK veranstaltet jahrlich eine wissenschaft-
liche Konferenz an wechselnden Orten. Diese
Jahrestagungen werden von Mitgliedern vor Ort

organisiert.

Wahrend der Poster-Sessions werden aktuelle
Forschungsergebnisse prasentiert und mit den

Teilnehmerinnen und Teilnehmern diskutiert.

Wahrend der Jahrestagung informieren verschie-
dene Firmen Uber ihre neuesten Produkte und
Entwicklungen auf dem Gebiet der Kristallogra-
phie.



Gert Weber

Makromolekulare Kristallographie, Helmholtz-Zentrum Berlin

KRISTALLOGRAPHIE

UND UMWELT

Seit etwa 70 Jahren produziert die Menschheit synthetische Po-
lymere (Kunststoffe). Nach dem Gebrauchsende landet ein groBer
Teil dieses Materials als Abfall in der Umwelt. Diesen Plastikabfall,
oftmals zerfallen in Mikro- und Nanoplastikteilchen, findet man
mittlerweile Uberall auf der Erde. Die Auswirkungen auf die Ge-
sundheit des Menschen und auch der Flora und Fauna sind weit-
gehend unerforscht. Mdglicherweise halt die Natur aber einen
Lésungsansatz bereit. Ein neues Bakterium mit Namen Ideonella
sakaiensis , entdeckt von japanischen Forschern, ist in der Lage,
den Kunststoff Polyethylenterephthalat, kurz PET, abzubauen. Es
schafft dies mittels zweier Enzyme, der PETase und der MHETa-
se, die das Polymer in seine Grundbausteine Ethylenglycol und

Terephthalsaure zerlegen.

KRISTALLOGRAPHIE
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Beide Stoffe konnen dann wieder fir eine Neusynthese von PET
verwendet werden. So kénnten Enzyme in naher Zukunft die bis-
herigen energieaufwandigen und rohdl-abhangigen Recycling-
verfahren von PET und anderen Kunststoffen ersetzen. Fir groB-
technische Anwendungen arbeiten die Enzyme allerdings noch
nicht effizient genug. Zur biotechnologischen Verbesserung der
Enzyme ist es von groBem Vorteil, die dreidimensionale Struk-
turen zu erhalten. Forschern ist es nun gelungen, die Strukturen
dieser Enzyme mittels Kristallographie im Detail zu analysieren.
Nun geht es darum, sie soweit zu verbessern, dass sie groBtech-
nisch eingesetzt werden konnen. Auch dabei wird die Kristallo-
graphie eine entscheidende Rolle spielen.

Die jahrliche weltweite Produktion von synthetischen Polymeren oder Kunststoffen hat bereits 10 Milliarden Tonnen Uberschritten. Die derzeit verflig-

baren Recyclingtechnologien sind in der Regel nicht nachhaltig, verursachen hohe Energiekosten und fiihren zu einem allmahlichen Qualitatsverlust des

Recyclats. Der enzymatische Kunststoffabbau hat sich in letzter Zeit als zukunftsfahige Alternative erwiesen.

Gert Weber
gert.weber@helmholtz-berlin.de




KRISTALLSTRUKTUR-ANALYSE

Sebastian Bette & Robert Dinnebier
Max-Planck-Institut fur Festkorperforschung

KRISTALLSTRUKTUR - ANALYSE
HILFT, KULTURGUTER IM MUSEUM ZU BEWAHREN

Historische Objekte sind wahrend der Lagerung in Museen und
Sammlungen Luftfeuchtigkeit und atmospharischen Gasen wie
CO, und 0, Gber Jahrhunderte ausgesetzt. Zusatzlich emittieren
Holzmdbel und -vitrinen, besonders aus Eichenholz, Ameisen-
und Essigsaure oder deren Vorstufen: Form- und Acetaldehyd.
Infolgedessen kommt es zu verschiedenen Korrosionsprozessen,
die mitunter betrachtliche Beschadigungen des betroffenen Ob-
jekts nach sich ziehen. Das Auftreten von weiBen, nadelférmigen
Ausblihungskristallen auf kalkhaltigen Objekten (Abb. 1, a-c),
auch bekannt als ,Bynes Krankheit”, stellt ein bereits Ende des 19.
Jahrhunderts bekanntes Problem fir Museen und Sammlungen
dar. Hierbei handelt es sich um calciumcarboxylathaltige Salze,
die entweder die gesamte Oberflache des Objektes Uberwachsen
oder in Poren und Rissen kristallisieren und somit Kulturgtter en-
orm schadigen kdnnen.

Bekannte Vertreter dieser Ausblihungsphasen sind:
> Ca(CH,C00),H,0

> Ca(CH,C00),%2H,0

> Calclacit (Ca(CH,C00)CI5H,0)

> Thecotrichite (Ca{CH,CO0),CI(NO,),6H,0)

> Tennents Salz (Ca(CH,CO0)HC00)H,0)
>Ca,(CH,CO0)HCOO)NO,),4H,0

Die Kristallstrukturen aller bekannten Ausblihungsphasen zei-
gen groBe Gemeinsamkeiten: Calciumist in diesen Verbindungen
immer von acht Liganden umgeben. Hierbei sind jeweils vier von
acht Koordinationsstellen durch Carboxylat-lonen besetzt, wo-
durch sich 1-dimensionale Calciumcarboxylatketten bilden (Abb.
1, d, e). Auf den Ubrigen Koordinationsstellen befinden sich Hy-
dratwassermoleklle, Acetat- oder Nitrat-lonen, wobei die letzten
beiden zur Vernetzung der Carboxylatketten untereinander fih-
ren kdnnen. Weiterhin konnen im Zwischenraum der Ketten, wie
im Fall von Calclacit oder Thecotrichit, Hydratwassermolekile
oder Chlorid-lonen eingelagert werden. Die Calciumcarboxylat-
ketten verlaufen jedoch nicht bei allen Phasen linear. So bilden
die Carboxylatketten in der Struktur von Ca(CH,C00),/2H,0
eine den Kollagenproteinen analoge Tripel-Helix (Abb. 1, f).

Neben dem rein wissenschaftlichen Interesse kann die Kristall-
strukturaufklarung der Ausblihungsphasen auch Beitrage zum
Erhalt der kalkhaltigen Kulturguter liefern. Die Strukturdatensat-
ze stellen die Grundlage der qualitativen und quantitativen Pha-
senanalyse mittels Rontgenpulverdiffraktometrie dar. Weiterhin
zeigt das Carboxylatkettenmotiv, was allen Strukturen gemein-
sam ist (Abb 1 e), deutlich auf, dass nur die Carboxylat-Anionen
zum Aufbau der Ketten ndtig sind und nicht die anorganischen
Anionen. Somit wird klar, dass Ausblihungen auch auftreten,
nachdem die Objekte aufwendig entsalzt wurden. Die zwischen
den Carboxylatketten eingelagerten Wassermolekile sind nur
schwach gebunden und kénnen daher leicht abgespalten werden.

Da die wasserhaltigen Ausblihungsphasen ein reversibles Dehy-
drationsverhalten aufweisen, kdnnen Schwankungen in der Luft-
temperatur und -feuchte durch den Hydratationsdruck der Calci-
umacaboxylate zu einer weiteren Schadigung der Objekte fuhren.

Abbildung 1:

(a, b) Weinkrug, ca. 500 v.Chr., aus der Prinz von Canino Sammlung im

Nationalmuseum Leiden,

(c) mikroskopische Aufnahme der Ausbliihungskristalle,

(d) Calciumcarboxylat Kette in der Kristallstruktur der Ausblihungsphase
Ca,(CH,CO0YHCOOXNO,),4H,0,

(e) Calciumcarboxylatkette als charakteristisches Hauptmotiv von Ausbli-
hungsphasen auf kalkhaltigen Kulturgitern,

(f) Calciumcarboxylat-Tripel-Helix in der Kristallstruktur von
Ca(CH,C00),2H,0.

Sebastian Bette & Robert E. Dinnebier
r.dinnebier@fkf.mpg.de & s.bette@fkf.mpg.de
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SCHWERELOSIGKEIT ALS WICHTIGES
WERKZEUG IN DER KRISTALLZUCHTUNG

Technische Kristalle oder kristalline Materialien sind aufgrund ih-
rer besonderen physikalischen Eigenschaftenin vielen Bereichen
wichtig und unverzichtbar. Sie finden neben weiteren Bereichen
in aktuellen Themen wie der Mikroelektronik als Mikrochips,
Strahlungsdetektoren oder Leuchtdioden und in Materialien
fUr erneuerbare Energien als Solarzellen oder Thermoelektri-
ka Anwendung. Die Herstellung dieser Kristalle geschieht meist
durch Kristallzichtung aus der Schmelze. Dabei beeinflussen
die (Konvektions)-Bewegungen der Schmelze den Massentrans-
port und damit die Qualitat der Kristalle. Ein groBer Anteil dieser
Konvektion nimmt ihren Ursprung in der dichtegetriebenen Auf-
triebskonvektion. Andere Konvektionsbewegungen haben ihren
Ursprung z. B. an Grenzflachen, wie der freien Schmelzoberfla-
che. Um die Phanomene einzeln und in ihrer gegenseitigen Wech-
selwirkung zu verstehen, missen alle separat untersucht, qualifi-
ziert und quantifiziert werden.

AnschlieBend konnen Modelle dieser Konvektionsbewegungen
erstellt werden, mit denen industrielle Zichtungsprozesse, z.B.
von groBen Siliziumkristallen optimiert werden kénnen.

Daauf der Erde die Schwerkraft permanent mit 1g(9,81 m/s?) wirkt,
kdnnen hier keine Experimente ohne dichtegetriebene Auftriebs-
konvektion durchgefthrt werden. Da aber andere Konvektionsbe-
wegungen separat untersucht werden muissen, um die Vorgange
vollstandig zu verstehen, werden z. B. hierzu Kristallzichtungsex-
perimente unter Schwerelosigkeit durchgefuhrt.

Auf verschiedenen Plattformen (Fallturm, Parabelflige, Raketen,
Satelliten, Internationale Raumstation) kénnen fir unterschied-
liche Dauern Restbeschleunigungswerte von bis zu 10 g erreicht
werden (sog. Mikrogravitation, yg), die Versuche ohne konvekti-
ven Beitrag unter sog. diffusiven Bedingungen erlauben. Diese
liefern dann die elementaren Informationen, die es ermdglichen
die theoretischen Modelle besser beschreiben zu kdnnen und die
Simulationen an die Realitat angleichen.

Tina Sorgenfrei
tina.sorgenfrei@fmf.uni-freiburg.de
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KRISTALLE IM KORPER

Wolfgang W. Schmahl

Anorganische und Biogene Geomaterialien, Ludwig-Maximilians-Universitat Minchen

KRISTALLE IM KORPER....

WIESO? WESHALB? WARUM?

Lebewesen machen sich die Eigenschaften von Kristallen zu
Nutze, vor allem, um ihre harten Gewebe wie Zédhne, Knochen oder
Schalen zu bilden. Diese Hartgewebe sind Verbundwerkstoffe aus
Kristallen aus Mineralsubstanz und organischen Fasern aus Pro-
teinen(ahnlich denen, aus denen Seide besteht) oder Polysaccha-
riden, ahnlich Chitin oder Zellulose. Die mineralischen Kristalle
steuern dabei die Harte und Widerstandsfahigkeit gegen Druck-
Krafte bei, die organischen Fasern liefern die Zugfestigkeit und
Elastizitat. Der Verbund aus beiden Komponenten kompensiert
die jeweiligen mechanischen Nachteile der einzelnen Komponen-
ten durch eine ,hierarchische Architektur’, das heiBt, es gibt viele
Ebenen der Strukturbildung, von der molekularen chemischen
Bindung (MaBstab 0,1 nm), Gber die Nano-Skala (1 nm bis 1 pm), zu
Faserverbund- oder Laminat-Strukturen der Mikroskala (1 um und
aufwarts), bis zur makroskopischen Skala (mm bis m). So besteht
z. B. ein menschlicher Zahn makroskopisch aus einer harten, eher
dunnen AuBenschicht, dem Zahnschmelz, und dem inneren, wei-
cheren Zahnbein. Beide Schichten bestehen aus Kristéllchen ei-
ner Mineralsubstanz, die wir analog zum makroskopischen Mineral
mit ahnlicher Zusammensetzung als Apatit bezeichnen. Auf der
molekularen Skala ist Apatit ist eine Verbindung mit definierter
Struktur aus Calcium und Phosphat, die zusatzlich lonen wie Car-
bonat und Hydroxyl enthalt. Die biologischen Kristallchen errei-
chen GréBenordnungen von wenigen Zehner Nanometern, und sie
sind eingebettet in eine polymere Matrix aus faserformigen Pro-
teinmolekilen. Aus diesem Verbund bilden sich Fadchen mit ca.
100nm Durchmesser, die dann, wie die Fasern in einem Garnfaden
oder einem Seil, zu groBeren Einheiten verbunden oder auch ver-
drillt sind. Uber die organische Matrix geben die Organismen dabei
die finale Form des Zahns oder des Knochens vor und erzeugen
damit Kristallformen, die ganz anders als in der anorganischen
Welt sind. Im Zahnschmelz wird diese Matrix wahrend der Minera-
lisation des Zahns sukzessive abgebaut, so dass am Ende fast nur
die Apatit-Nanokristallchen raumfullend vorliegen. Damit ist das
Material ahnlich einer Keramik. Zahnbein und Knochen dagegen
missen zu einem gewissen Grad flexibel und elastisch sein. Bei
Ihnen besteht nur etwas weniger als die Halfte des Materials aus
Apatit-Nanokristallchen und der Rest aus weichem Gewebe und
auch BlutgefaBen.

AuBer diesen biologisch gebildeten Materialien mit mechanischer
Funktion gibt es auch biologisch gebildete Kristalle mit senso-
rischer Funktion. Im Gleichgewichtsorgan in unserem Innenohr,
z. B., befinden sich winzige Kristallchen aus Calciumcarbonat an
den Enden von faserférmigen Fortsatzen von Sensorzellen. Die
Kristallchen funktionieren als winzige ,Gewichte”, deren Massen-
tragheit zu einer Biegung der Faserchen fihrt, Uber die die Zellen
die Beschleunigungen registrieren, wenn wir uns bewegen. Au-
genlinsen aus Calciumcarbonat-Mineral (Calcit) treten bei See-
sternen, Asseln und Trilobiten auf.

Manche Bakterien haben ein Organ zur Bestimmung der Orientierung
der Feldlinien des Erdmagnetfeldes. Die Mikroben kdnnen damit be-
stimmen, wo ,oben” und ,unten” in einem See ist. Das Sensor-Organ
besteht aus einer Kette von Nanokristallchen des Minerals Magnetit
(Eisenoxid mit der Formel Fe,0,). die in einer schlauchférmigen orga-
nischen Membran zusammengehalten werden.

Umagekehrt gibt es auch schadliche, pathologische Kristallisation
im Korper. Nieren- und Harnsteine oder Arteriosklerose sind weit
verbreitete Beispiele.

Die aktuellen Forschungsfragen an biologisch gebildeten Kristal-
len bzw. ,Biomineralen” sind vielfaltig. Zahnerhalt, Zahnersatz,
und Ersatz von Knochensubstanz nach Unféallen oder Eingriffen
sind ein wichtiges Thema, da der hierarchische, hybride Aufbau
der Biominerale Eigenschaften ergibt, die sich bislang mit synthe-
tischen Stoffen nicht befriedigend nachahmen lassen. Als ,Biomi-
metik” wird die Wissenschaft und Kunst bezeichnet, das, was wir
aus der Beobachtung bzw. Erforschung der Natur lernen kdnnen,
in verbesserte synthetische Materialien oder ,Devices” umzuset-
zen. Die fossilen Skelette (Knochen, Schalen) von Lebewesen ge-
ben uns nicht nur Aufschluss tber die Evolution des Lebens und
seiner Werkstoffe” auf der Erde, sie sind auch die materiell erhal-
tenen Informationstrager Uber die Umweltbedingungen, in denen
dieses Leben existierte, denn die chemische und mineralogische
Zusammensetzung des Materials zeigt z.B. Umgebungstempera-
turen und Erndhrungsgrundlagen an.

Wolfgang W. Schmahl

Wolfgang.W.Schmahl@Irz.uni-muenchen.de




Marie Midnchhalfen & Jirgen Schreuer
Institut fir Geologie, Mineralogie und Geophysik, Ruhr-Universitat Bochum

KOMMUNIKATION DURCH

KRISTALLE

Nach der Entdeckungim Jahr 1880 an Turmalinkristallen durch die
Brider Jacques und Pierre Curie war der piezoelektrische Effekt
zunachst eher ein Kuriosum. Die Ausschopfung seines technolo-
gischen Potentials begann erst Jahrzehnte spater insbesondere
im Zuge der Entwicklung der Elektronik. Der direkte piezoelek-
trische Effekt, also die Erzeugung von elektrischen Ladungen
durch mechanische Einwirkung auf Kristalle, ist die Grundlage von
Druck-, Kraft- und Beschleunigungssensoren, die z.B. Bestand-
teil der Sicherheitstechnik von Automobilen sind und dabei auch
zentrale Bedeutung fur die Entwicklung des autonomen Fahrens
haben. Fruchtbarer noch hat sich die Umkehrung des piezoelek-
trischen Effektes erwiesen. Durch elektrische Wechselfelder las-
sen sich piezoelektrische Materialien zu mechanischen Schwin-
gungen anregen. Elastische Eigenschwingungen von Kristallen
sind auBerst frequenzstabil und unterliegen praktisch keinen Al-
terungseffekten.

Dementsprechend bilden Quarzoszillatoren (Abbildung) das schla-
gende Herz nahezu aller Mikrochips. In der Kommunikationstech-
nologie verbreitet sind zudem Frequenzfilter, welche die Aus-
breitung elastischer Oberflachenwellen zwischen kammartigen

Elektroden auf der Kristalloberflache ausnutzen.

KRISTALLE UND KOMMUNIKATION

Da die elastischen Eigenschaften von auBeren Bedingungen wie
z.B. Druck und Temperatur abhdngen, kénnen Anderungen der
Eigenschwingungen von Kristallen zur Uberwachung entspre-
chender Prozessparameter genutzt werden. Von besonderem
Reiz ist dabei die Verwendung piezoelektrischer Kristalle, denn
zufallige mechanische Vibrationen regen bei geeigneter Orien-
tierung, Form und Abmessung Eigenschwingungen an, die tUber
den piezoelektrischen Effekt ein Radiosignal entstehen lassen,
welches analog zur RFID-Technologie kontaktlos ausgelesen wer-
den kann. Vielversprechend erscheint der Einsatz in Motoren und
Turbinen, um durch Optimierung des Verbrennungsvorgangs den
Kraftstoffverbrauch zu senken und die Lebensdauer zu erhdhen.
Eine groBe Herausforderung stellen mit Temperaturen Gber 1000 °C,
hohen Fliehkraften und korrosiver Atmosphare jedoch die har-
schen Bedingungen dar, denen die Kristalle dabei ausgesetzt
sind. Bei der Suche nach bzw. gezielten Entwicklung von geeig-
neten piezoelektrischen Materialien spielt die Kristallographie
eine entscheidende Rolle. Elastizitat und Piezoelektrizitat eines
Kristalls hangen unmittelbar von der Anordnung seiner atomaren
Bausteine in der Kristallstruktur und deren Wechselwirkungen
untereinander ab. Die relevanten Struktur-Eigenschaftskorrelati-
onen lassen sich z. B. mit Hilfe kristallographischer Beugungsme-
thoden und Ultraschallresonanzspektroskopie untersuchen.

Abbildung:

Links: Orientierte Quarzplattchen als hoch-
prazise Schwinger in kommerziellen Oszil-

latoren.

Rechts: Verkapselter Quarzoszillator (roter

Pfeil) als Taktgeber in einem Uhrwerk.

Foto: Museum Wiesbaden/Bernd Fickert.

Marie Miinchhalfen & Jiirgen Schreuer
Marie.Muenchhalfen@ruhr-uni-bochum.de & schreuer@rub.de




kristallographisch bestimmte Proteinstrukturen
mit Fragment-Molekiilen (Uberlagerung)

MAKROMOLEKULARE KRISTALLOGRAPHIE
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Jan Wollenhaupt

Makromolekulare Kristallographie, Helmholtz-Zentrum Berlin

NEUE MEDIKAMENTE DURCH STRUKTUR-
BASIERTES WIRKSTOFFDESIGN

An modernen Synchrotroneinrichtungen dauert es nur wenige
Minuten, Diffraktionsdaten von Kristallen von Makromolekilen
zu messen und die Molekularstruktur zu bestimmen. Daher wird
nun makromolekulare Kristallographie fast routinemaBig als
Screening-Technik zur Ermittlung von Ausgangspunkten fir die
Entwicklung von Wirkstoffen fur neuartige Medikamente einge-
setzt. Zunachst werden dafur Bibliotheken von Verbindungen
mit niedrigem Molekulargewicht, so genannte Fragmente (ca.
100-300 Dalton), in einem Screening ermittelt. Die aus den kri-
stallographischen Daten von in der Regel 100-500 Proben iden-
tifizierten Fragmente geben Aufschluss Uber molekulare Details
der Interaktion mit der Proteinoberflache und dienen als ,FuB in
der Tur” fur weitere Verbesserungen. Um ein Molekll mit arznei-
mitteldhnlichen Eigenschaften und biologischer Wirksamkeit zu
erhalten, sind zahlreiche Optimierungsrunden erforderlich. Wah-
rend spatere Stadien solcher Projekte immer eine spezielle, maB-
geschneiderte medizinische Chemie erfordern, konnen die ersten
Schritte von einem Fragment zu einem besser bindenden Molekdl
mit Hilfe von Katalogen bereits verfligbarer Substanzen erreicht
werden (siehe Abb.).

abgeleitete
Molekiile aus

indentifiziertes Katalogen

Fragment '

computergestiitzte
Prioritisierung der Analoga,
gefolgt von experimenteller
Validierung, liefert
verbesserte Moleiile

kristallographisch bestimmte
Protein-Struktur mit verbessertem Molekil

Solche Optimierungen konnen bereits zu einer Verbesserung der
Bindungsaffinitat des Molekulls um eine bis drei GroBenordnungen
fahren.

Wahrend das strukturbasierte Design nahezu optimaler /pra-
klinischer Moleklle gut etabliert ist, ist das kristallografische
Fragment-Screening eine relativ neue Entwicklung des letzten
Jahrzehnts, die derzeit die pharmazeutische Industrie verandert,
da solche Arbeitsablaufe die Geschwindigkeit von Projekten zur
Arzneimittelentdeckung im Frihstadium erhéhen.

Kinftige Synchrotron-Kapazitaten fur die makromolekulare Kri-
stallographie mit noch hdéherem Durchsatz und vollstandiger
Automatisierung werden das Fragment-Screening unter 1000
Bedingungen zu einem alltaglichen Experiment machen und
auch akademische Gruppen in die Lage versetzen, die Arzneimit-
telentdeckung fur vernachlassigte biologische Zielmolekule vor-
anzutreiben, z. B. fUr die Entwicklung dringend bendtigter neuer
Antibiotika.

Beispielhafte Darstellung wie mit Hilfe von makromoleku-
larer Kristallographie identifizierte Fragment-Molekdle als
Startpunkte fur schnelles strukturbasiertes Design ver-

wendet werden kdnnen.

Jan Wollenhaupt

jan.wollenhaupt@helmholtz-berlin.de




Anna-Lena Hansen

WIEDERAUFLADBARE BATTERIEN
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Karlsruher Institut fir Technologie (KIT), Institut fir Angewandte Materialien - Energiespeichersysteme (IAM-ESS)

BATTERIEN - MEHR ALS NUR BEWEGTE ELEKTRONEN

Wiederaufladbare Batterien sind aus unserem_Alltag
nicht mehr wegzudenken und werden in Zukunft einen
noch groBeren Stellenwert einnehmen. Denn sie kénnen
-einen_entscheidenden Beitrag zur Energiewende bei-
tragen, sei es im Bereich der Elekiromobilitat-oder als
Speicher fiir nachhaltig erzeugten Strom aus Wind und

- Sonnepehergie.. ~ * -

Nicht erst seit John B. Goodenough, M. Stanley Whittingham
und Akira Yoshino 2019 der Chemie-Nobelpreis verliehen wurde,
sind Batterien, genauer gesagt Akkumulatoren, aus unserem
Leben nicht mehr wegzudenken. So einfach Batterien in der
Handhabung und so wenig sie aus unserem taglichen Leben
wegzudenken sind, so komplex kdnnen die Prozesse sein, die
innerhalb einer Batterie ablaufen. Dies gilt insbesondere dann,
wenn wir einen Blick in die nachhaltige Batterie der Zukunft wer-
fen. Denn die Anforderungen an eine solche Batterie sind schier
endlos. Sie sollen effizient, extrem schnell ladbar, leicht, sicher,
aber auch ressourcenschonend und natlrlich ginstig sein. Um
sich diesen Zielen anzunahern, hilft uns die Kristallographie.

Denn Batterien enthalten einen ganzen Zoo kristalliner und nicht
kristalliner Materialien, die ein im wahrsten Sinne spannendes
Wechselspiel miteinander eingehen. Es gilt beispielsweise die
Stabilitat neuartiger Anoden- und Kathodenmaterialien wah-
rend des Zyklierens der Batterie zu verstehen - Welche Phasen
bilden sich? Macht es einen Unterschied, ob die Batterie voll-
standig entladen wird oder in welchem Spannungsbereich sie
zum Einsatz kommt?

Wie kann die lonenleitfahigkeit fester Elektrolyte optimiert wer-
den und wie kann man sicherstellen, dass es zu keinen uner-
winschten Nebenreaktionen kommt?

Eine immer groBere Aufmerksamkeit bekommt auch die soge-
nannte Realstruktur der Materialien. Hierbei sollen alle, auch
nichtperiodische Besonderheiten der Struktur, erfasst werden,
damit man den Einfluss von beispielsweise lokalen Gitterverzer-
rungen oder chemischen Entmischungen auf die physikalischen
Eigenschaften verstehen kann. All dies gilt es mithilfe der Kri-
stallographie aufzuklaren, bevor man eine funktionierende Bat-
terie in den Handen halten kann.

Die Methoden der Kristallographie ermdglichen uns ei-

nen Einblick in die strukturellen Vorgange in Batterien.

Anna-Lena Hansen
anna-lena.hansen@kit.edu
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Helmholtz-Zentrum Berlin fir Materialien und Energie

DEFEKTE IN HALBLEITERN -
FLUCH ODER SEGEN FUR SOLARZELLEN?

Umwelt- und energiepolitische Probleme gehdren heute zu den
groBten gesellschaftlichen Herausforderungen. Innerhalb der
erneuerbaren Energien spielt die Photovoltaik (PV), die direkte
Umwandlung von Sonnenlicht in elektrische Energie in einer So-
larzelle, eine Schlisselrolle. Die bekannteste Solarzellenkonfigura-
tion ist ein p-n-Ubergang, der durch einen p-leitenden und einen
n-leitenden Halbleiter realisiert wird. Der PV-Markt wird von Solar-
modulen auf Siliziumbasis dominiert, die mit Bor oder Phosphor
dotiert werden mussen, um p- oder n-leitend zu werden. Ternére
und quaternare Verbindungshalbleiter, die als Absorbermaterialien
in DUnnschichtsolarzellen, der vielversprechendsten und kosten-
gunstigsten PV-Technologie, verwendet werden, enthalten intrin-
sische (oder native) Defekte, welche die Art der Leitung (p- bzw.
n-leitend)verursachen. Es gibt ,gute” und ,schlechte” Punktdefekte
im Material, die ersten sind nitzlich fir den Betrieb der Solarzelle,
die zweiten konnen die Solarzelle unbrauchbar machen. Somit sind
Defekte und das defektengineering ein Schlisselbestandteil der
Solarzellen-Technologie. Die Chalkopyrite Cu(ln,Ga)Se,S), (CIGSe)
sind die effizientesten Absorbermaterialien in Dinnschicht-Solar-
zellen mit Rekord-Laboreffizienzen von >22 %.

Dadie Verfugbarkeit von Indium bei der groBtechnischen Produkti-
on von Solarmodulen Anlass zur Sorge gibt, ist sein Ersatz durch Zn
und Sn in diesem Sinne vorteilhaft. Solarzellen mit Cu,ZnSn(S,Se),
(CZTS, CZTSe)als Absorber-Halbleiter, die in der Kesterit-Struktur
kristallisieren, werden als die einzige PV-Technologie ohne die
Verwendung kritischer Materialien angesehen. In hocheffizienten
Dunnschichtsolarzellen zeigen die Kesterit-Absorberschichten
eine nicht-stéchiometrische Zusammensetzung, was aufgrund ei-
ner bemerkenswerten Flexibilitadt der Kristallstruktur maéglich ist.
Diese Fahigkeit, Abweichungen von der Stochiometrie zu akzeptie-
ren, korreliert mit der Bildung intrinsischer Punktdefekte, wie Leer-
stellen, Anti-Sites bzw. Interstitials. Kupfer-Leerstellen begriinden
eine p-Leitfahigkeit des Halbleiters, sind also ,gute” Defekte, Anit-
Sites mit Zinn hingegen verursachen eine Ladungstragerrekom-
bination und sind ,schlechte” Defekte. Mit dem Einsatz von Ront-
gen- und Neutronendiffraktion ist es gelungen, den Defekttyp und
die Konzentration von Punktdefekten in Chalcogenid-Verbindungs-
halbleitern vom Chalkopyrit-Typ und Kesterit-Typ zu bestimmen
und mit den Synthesebedingungen des Materials zu korrelieren.
Damit wurde die Grundlage fur ein erfolgreiches Defekt-Enginee-
ring fUr eine weitere Erhohung der Solarzelleneffizienz gelegt.

Susan Schorr

susan.schorr@helmholtz-berlin.de
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— hochbrillante Synchrotronstrahlung
fiir Forschung und Industrie
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