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Teamwork rund um René Bemsel im HCI-Shop der Zentralen Verwaltung des D-CHAB

»,Gute Konditionen und Rabatte plus schnelle Lieferungen und Reparaturen*

LUnser Team méchte die Bedurfnisse der Kun-
den optimal abdecken und stets eine freund-
liche, schnelle und kompetente Bedienung bie-
ten. Egal, ob es sich um Dienstleistungen fiir
Forschungslabors, Studentenpraktika oder Se-
kretariate handelt”, betont René Bemsel, der im
Mai 2008 die Leitung des Chemieschalters von
Peter Kdberle Ubernahm. Fur Vorschlage und
Kritik bietet er daher personliche Gesprache,
Emailkontakt oder sogar einen Riickmeldungs-
Briefkasten im Verkaufsraum an. Zuvor war der
seit 1977 bei der ETH angestellte Laborant, der
auch Mitglied in der SGU-Kommission und der
Arbeitsgruppe Betriebstechnische Anlagen ist,
13 Jahre als Verwalter des Institutes fiir Pharma-
zeutische Wissenschaften tatig. Dort war er als
Leiter des Pharma-Shops nicht nur fir die Inven-
tarverwaltung zusténdig, sondern auch fiir den
Einkauf von Investitionsgiitern und Geraten.
Derzeit umfasst seine Gruppe 20 Mitarbeite-
rinnen, von denen 3 mit Administration, Leitung,
Informatik betraut sind, 2 mit Spezial-Bestellun-
gen und 5 mit dem Verkauf im Shop. Ein Mitar-
beiter sorgt fur den Reparaturservice Gerate und
Verkauf, ein anderer fur die HCI-Post. Fur Glasla-
ger und Nachschub sind 2 der Mitarbeiter ver-
antwortlich, 3 fur Glasreinigung sowie 3 fur die
Warenannahme an der Rampe.

L,Anstelle des Namens «Chemie-Schalters haben
wir gemeinsam die neue Bezeichnung <HCI-
Shop» gewahlt,um zu verdeutlichen, dass wir fir
alle Institute in den 5 Fingern zur Verfuigung ste-
hen. Ein Grossteil der Waren befindet sich jaam
Lager und kann sofort ausgehandigt werden.
Ausserdem ist die Bezeichnung Shop auch un-
seren auslandischen Forschern ein Begriff.

Der Shop ist Teil der zentralen Verwaltung (ZV),
welche die Segmente Warenannahme an der
Rampe, Glasreinigung, Lésungsmittel- und Fla-
schenlager, Post und Reparaturdienst von Labor-
geraten einschliesst.

Einige Gestaltungsanderungen sind inzwischen
abgeschlossen: Im hell gestrichenen Eingangs-
bereich liegen auf einem Gestell die aktuellen
Kataloge aller bekannter Hersteller und Hand-
ler auf, in einer Glasvitrine sind neu im Shop er-
haltliche Produkte ausgestellt. An der Seite der

Verkaufstheke kdnnen Gerétehersteller ihre
Kleingerate prasentieren und in Zukunft auch
wahrend einiger Stunden neue Produkte vor-
stellen. Die HCI-Postfacher wurden in der Nahe
der Rampe platziert und der Raum mit Kiihl- und
Gefrierschrank ausgerUstet.,,Wir bieten auch fur
Swiss-Post, FedEX, UPS bessere Dienstleistungen
und tiefere Preise an. FUr die Mikrobiologie, das
IPW und D-MATL im Finger 4 und 5 wird die Post
wie bisher gebiindelt abgegeben. Auf einer An-
schlagtafel finden sich Auskuinfte Uiber die Post
und Platz fUr private Anzeigen.”

Vision: Zentrale Bestell- und Verwaltungsstelle
Im Life Sciences-Bereich wurde die Produktepa-
lette deutlich erweitert. Bemsel und seine Mit-
arbeiter sind derzeit damit beschaftigt, die neu
aufgenommenen Artikel mit Foto zu katalogi-
sieren. ,,Fur die Bedarfsabdeckungen arbeiten
wir mit etwa 250 verschiedenen Firmen als Lie-
feranten zusammen. Wir bestellen weltweit, lie-
fern die Waren am Schalter aus, bezahlen die Fak-
tura direkt und verrechnen die Beztige Uber das
interne Verrechnungssystem. So entlasten wir
auch die Sekretariate. Wir entrichten im Gegen-
satz zu Einzelbestellern keine Kleinmengenzu-
schlage und kénnen mdgliche Lieferkosten auf
mehrere Bezliger aufteilen. Alle beim Einkauf er-
zielten Preisverguinstigungen werden weiter ge-
geben. Der Einkaufspreis gilt als Verkaufspreis,
wir mussen schliesslich keinen Gewinn ma-
chen®, schmunzelt er.,,In der Datenbankapplika-
tion von ExpeReact sind die Preise Uibrigens oh-
ne obligatorische VOC-Abgabe (aktuell 3.- CHF/
kg) und die 7.6 % MWSt angegeben.”

Auch mit dem Wartungs- und Reparaturservice
erzielt das Team erhebliche Kostenersparnisse, da
bei Revision oder Fehlerbehebung von zum Bei-
spiel Magnetriihrwerken, HV- oder Membran-
Pumpen lediglich das Material, aber nicht der Per-
sonalaufwand berechnet wird. ,Ein Grossteil der
Ersatzteile befindet sich am Lager. Am Elektro-
schalter werden nicht nur Stecker und Schldu-
che als Zubehor der Energiesdulen angeboten,
sondern fur Metall- und Elektroteile auch Bera-
tungen. Derzeit etablieren wir einen Kalibrations-
und Reparaturservice fur Pipetten aller Marken.

FUr einige Life-Science-Artikel wie Einweghand-
schuhe oder Testkits fiir die Mikrobiologie und
Pharmazie nutzt Bemsel die dafur neu gegriin-
dete Einkaufsgenossenschaft Honggerberg> und
erzielt dadurch hohe Rabatte. Konsignationsla-
ger werden fur die Firmen Invitrogen, Promega
und LabForce betrieben, geplant ist das auch fiir
Roche in Selbstbedienung. Dabei stellt der Liefe-
rant eine bestimmte Menge eines Materials zur
Verfugung. Die Vorrate lagern physisch beim Ab-
nehmer, bleiben aber vorerst Eigentum des Liefe-
ranten. Erst bei der Entnahme mit einem Badge
oder einer Uber Email erhaltenen Codenummer
aus dem Lager entsteht eine Verbindlichkeit.
JFrachtkosten entfallen und der Kaufer profitiert
von den tiefen Einkaufspreisen. FUr uns tragt die
Lieferfirma die Lagerkosten und das Risiko einer
Uberalterung der Produkte“ Reagenzien und
Testkits von Invitrogen und Labforce werden am
Schalter ausgehandigt. Die Uiber das voll automa-
tisierte Bezugssystem aus dem Promega Freezer
im Vorraum des HCI-Shops bezogenen Waren
werden direkt von der Firma fakturiert.

,Da alle Gerate mit einem Neuwert von Uber
5000 CHF zwingend inventarisiert werden mis-
sen, bendtigen wir die vorbereitete, gestempelte
Originalrechnung, Angaben zu Standort, Serien-
Nummer und eventuell vereinbarter Garantie-
dauer. Fur diese Arbeit sind wir auf die Mithilfe
der Labormitglieder im D-CHAB angewiesen.”
Bestellungen fuir Waren ausserhalb des Shop-
Angebots Uber: bestellung-hci@chem.ethz.ch
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Dr. Regula Merz, Koordination Lehre des Departements Chemie und Angewandte Biowissenschaften

~Flexibel sein fur die sich aus der Aufgabenstellung ergebenden Ziele*

—

LFur eine effiziente Gestaltung der Ablaufe in-
nerhalb der Administration beobachte ich zu-
néachst die Ist-Situation und prife, ob Verbesse-
rungsbedarf besteht. Dann versuche ich, lang-
wierige burokratische Schritte zu straffen oder
bestehende Strukturen zu optimieren®, erzahlt
Dr. Regula Merz, die seit Dezember 2007 so-
wohl fir die Koordination und Organisation
als auch das Controlling der Lehre im D-CHAB
verantwortlich ist.

,Zumeinen Aufgaben gehdren die Umsetzung
von Antrégen, Weisungen und Verfugungen
vom und an den Rektor, Schulleitung und an-
dere Gremien in den Lehrangelegenheiten so-
wie die Geschéftsfuhrung mit Vor- und Nach-
bereitungen bei Notenkonferenzen und Sit-
zungen der Unterrichtskommission.*
Annulations- und Wiedererwéagungsgesuche
werden von ihr an den Prorektor weitergeleitet,
Disziplinarfalle, Rekurse und Stellungnahmen
des D-CHABs fur Verwaltungsbeschwerden
be- oder Uberarbeitet. Mit ihnrem Vorgesetzten,
dem Departementsvorsteher, bespricht sie sich
etwa einmal pro Woche, um neueste Informa-
tionen Uber anstehende Geschéfte auszutau-
schen oder Unterschriften einzuholen.

Merz leitet die Zulassungskommission (ZK)
Chemie, ist Mitglied der ZK Pharmazeutische
Wissenschaften und wirkt in Arbeitsgruppen
und Projekten im und ausserhalb des Departe-
mentes mit.

Desweiteren umfasst ihr Tatigkeitsfeld die Erar-
beitung,Revision, Dokumentation, Ausarbeitung
und Aktualisierung von Studienreglementen, di-
ploma supplements, Wegleitungen, Merkblat-
tern. Dadurch ist sie Ansprechpartnerin bei Fra-
gen beispielsweise zum BSc-MSc-Studium, zu

Prifungen, Zulassungsmodalitaten, Stipen-
dien, Lehrauftragen, Lehrevaluation sowie zur
Mobilitdt und Stundenplankoordination. Bei
den Maturandentagen ist sie verantwortlich
fur den Présentationsstand des D-CHABs.

Ihr unterstehen die beiden Studienadminis-
trationssekretariate «Chemie, Chemie- und
Bioingenieurwissenschaften, (derzeit noch:
Biotechnologie) und Interdisziplindre Natur-
wissenschaften> (Ruth Meier) und <Pharma-
zeutische Wissenschaften> (Rosmarie Isler)
als auch die <Studienberatung> (Dr. Otmar
Dossenbach) - ein Team, mit dem sie gern zu-
sammenarbeitet.

Sie diplomierte an der Universitat Zirich in All-
gemeiner Botanik und schloss ihr Studium an-
fangs 1997 in Mikrobiologie mit dem Dr. phil Il ab.
In den darauffolgenden drei Jahren als Wissen-
schaftliche Mitarbeiterin am Institut fir Pflan-
zenbiologie beschaftigte sie sich mit der Kulti-
vierung von Pilzen, Proteinbiochemie, Enzymo-
logie, Glykobiologie und Hamatologie. Danach
wechselte sie an die ETH und wurde wissen-
schaftliche Mitarbeiterin in der Gruppe von Prof.
Andrea Vasella, in der sie u. a. fur biochemische
Fragestellungen, den Webauftritt und die Infra-
struktur mit IT-Betreuung zustandig war.

Als sie auf die wieder zu besetzende Stelle
<Koordination Lehre> nach dem Weggang von
Dr. Pia Wyrsch aufmerksam gemacht wurde,
bewarb sie sich. ,,Die Beschreibung ténte ab-
wechslungsreich. Ausserdem geht es in dieser
Position um Dienstleistungen. Das liegt mir;
denn ich bin ein hilfsbereiter Mensch*, erklart
Merz. ,,Auch wollte ich im Hochschulbetrieb
bleiben und weiterhin mit Studenten und Pro-
fessoren zusammenarbeiten.”

Inzwischen kimmert sie sich nicht nur um die
Uberarbeitung von Listen fiir bibliometrische
Analysen oder die Ausarbeitung von auf die
Lehre bezogenen Dokumente fiir Antrége an
die Schulleitung, sondern auch um verschie-
dene im Departement anfallende Spezialauf-
gaben wie beispielsweise das Thema Engpass
Laborplatze>. Das Problem entstand, da sich die
Anzahl der Studierenden in vier der funfBache-
lor Studiengéange des D-CHABs um etwa 25 bis
mehr als 100 Prozent erhéht hat. ,Lésungsan-
satze werden selbstversténdlich im Team er-
arbeitet, da fur die Planung und Umsetzung
stets eine mehrfache Absicherung nétig ist.
Ich koordiniere die Besprechungen der Betei-
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ligten und sammle die Meinungen aller kom-
petenten Gesprachsteilnehmer. Dann stelle ich
aus den erarbeiteten Ergebnissen <Abstracts»
zusammen, damit die Vorgesetzten nicht un-
notig viel zu lesen haben. Inzwischen ist die
Aufrustung der Praktikumsrdume genehmigt,
die Antrage fur die zu beschaffenden Neuge-
rate laufen und die baulichen Anpassungen in
den Raumen sind abgeschlossen.”

Leistungsausweise sachlich beurteilen

Nach der Prasentation der Uberarbeiteten Vor-
lagen fur die Erstsemestrigen-Begriissung und
die Studienorientierungen beschaftigt sie sich
nun wieder mit der Weiterentwicklung des
Web-Auftritts <.ehre> und ergénzt oder erneu-
ert dafiir Informationsmaterial und Kataloge
der Lehrveranstaltungen. Derzeit hilft sie bei der
Uberarbeitung und Anpassung der Studienreg-
elemente fur die Studiengénge Biotechnologie
am D-BSSE in Basel mit und leistet Unterstut-
zung bei der Einrichtung der dortigen Studien-
administration.

Eine andere Aufgabe bestand aus Vorberei-
tungsarbeiten fur den Ende Oktober von der
Schulleitung organisierten Workshop der Stu-
dienkonferenz zum Thema Rekrutierung und
Zulassung von Master-Studierenden.

,Bei der Beurteilung von Bewerbungen spielen
Vereinbarungen wie beispielsweise Staatsver-
trége und Konkordanzliste eine Rolle. Schwie-
rig wird es u.a, wenn das Heimatland nicht
dem <European Credits System> unterliegt
oder wenn Uber Herkunftshochschulen und
deren Studiengange unzureichende Qualitéts-
nachweise vorliegen. Sind Leistungen interpre-
tiert, gilt es, allfallige Auflagen zur Zulassung
zu definieren. Je mehr Erfahrungswerte wir in
einer geeigneten Datenbank erfassen kdnnen,
umso zuverlassiger kann in Zukunft erkannt
werden, welcher Kandidat gezielt fiir die ETH
gewonnen werden sollte.”

Fur Angehdrige des D-CHABs hat die Koordi-
natorin stets ein offenes Ohr. Dass ihr das Ge-
biet <Zwischenmenschliche Beziehungen> na-
he liegt, wird auch daran ersichtlich, dass sie
sich seit November 2007 in der Weiterbildung
in Mediation in Wirtschaft, Umwelt und Ver-
waltung an der Fachhochschule Nordwest be-
findet. Auch ihr Lebensmotto passt dazu: ,Be-
handle die Menschen stets so, wie Du selbst
behandelt werden mochtest.”
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Dr. Irmgard Werner, Pharmazeutische Analytik des IPW, ETH Zirich

Um Licken in der Pharmakop6e durch prazise analytische Methodik zu schliessen

,»Die Pharmakop0e besteht aus einer Samm-
lung anerkannter pharmazeutischer Regeln.
In den europdischen und schweizerischen
Arzneiblchern finden sich Ublicherweise
ein <Allgemeiner Teil> mit generellen Bestim-
mungen und Verfahren aus den verschie-
denen Bereichen der Pharmazie sowie die
Monographien mit Definitionen, Priifverfah-
ren auf Identitat, Qualitat, Reinheit und Lage-
rungsvorschriften fir Drogen und Chemika-
lien®, erklart Dr. Irmgard Werner, die seit 2006
zunéchst noch als Nachfolgerin von Prof.
Altorfer und inzwischen bei Prof. Altmann die
Gruppe Pharmazeutische Analytik am IPW
leitet. Zu ihrem Team gehdren ein Doktorand,
ein Lehrling sowie zwei Laborantinnen mit
insgesamt 120 Stellenprozenten.

»Im Mittelpunkt unserer Tatigkeiten sind die
Entwicklung und Validierung von Pharmako-
péemethoden, die weltweit verstéandlich und
einheitlich anwendbar sein sollten. Es stellt
sich hin und wieder heraus, dass bestehende
Methoden Uberarbeitet und verfeinert wer-
den missen, damit eine zuverlassige Identi-
fizierung von Arzneidrogen und eine exakte
Angabe von Konzentration und Reinheit ge-
wahrleistet sind.“ Die 15 Jahre bei der Heil-
mittelkontrolle des Kantons Zirich (HKZ) und
seit drei Jahren wieder am IPW tatige Phar-
mazeutin studierte an der ETH und schloss
dort auch ihr Doktorat ab. Sie ist Expertin ver-
schiedener Fachausschiisse und interessiert
sich nicht nur fur den Nachweis von Rausch-
drogen, gerichtsmedizinisch relevanten Dro-
gen, pharmazeutischen Pflanzendrogen und
chinesischen Arzneipraparaten auf pflanz-
licher Basis. Ein Schwerpunkt ihrer Arbeits-
gruppe ist die Entwicklung von Trennungs-
methoden enantiomerer Wirkstoffe. Die Pro-
blemstellung kennt Werner noch aus ihrer
friheren Tatigkeit in verschiedenen Apothe-
ken Zirichs und aus ihrer Zeit als wissen-
schaftliche Mitarbeiterin an der <HKZ>.

+ES besteht ein grosser Bedarf an Methoden
zur kompletten chiralen Trennung synthe-
tisierter Arzneistoffe, insbesondere, wenn
eines der Enantiomere sogar schadliche Ne-
benwirkungen verursacht. Das ist nicht nur
im Interesse der Industrie, sondern auch der
Zulassungsbehorden.

Im Rahmen der kantonalen Heilmittelkon-
trolle werden daher anl@sslich von Inspekti-

onen seit 2002 in Apotheken und Drogerien
Proben erhoben und ins Labor zur Analyse
gegeben.

»Der Nachweis und die chirale Identifikation
als Teil von Reinheitspriifungen sollen dazu
beitragen, die Qualitat der Drogen zu verbes-
sern. Da synthetische Ole oft recht billig sind,
besteht bei gewissen Handlern namlich ein
Anreiz, teure Pflanzendle zu verfalschen.“

Die Qualitatsprifung von Thymiandl galt als
besonders problematisch

»Die Thymiandl-Monographie in der Pharma-
kopde war beispielsweise nicht umfangreich
genug, um den Zusatz von synthetischem Li-
nalool zu erkennen. Dihydrolinalool als ein
Nebenprodukt aus der Herstellung von Lina-
lool kommt in naturlichem Thymiandl nicht
vor. Mit der Prifung auf Dihydrolinalool auf
der bisher vorgeschriebenen Saule oder einer
Prifung der chiralen Reinheit mit Gaschro-
matographie kdnnte dieser Mangel behoben
werden* berichtet Werner.

Die in der Schweiz gtiltige Pharmakopde ist
die 6. Ausgabe der Europaischen Pharmako-
poe mit ihren Nachtragen sowie die 10. Aus-
gabe der Schweizerischen Pharmakopoe.
»Das Arzneibuch ist ein Werk, welches ei-
gentlich immer wieder erganzt und ver-
bessert werden muss. Bei der Ausarbeitung
von analytischen Vorschriften auf schweize-
rischem und europaischem Niveau konzent-
rieren wir uns auf die Identitdt und Zusam-
mensetzung der Wirkstoffe und Strukturen
sowie ihre Reinheit und den Gehalt, dussern
uns jedoch nie zur Wirkung und Toxikologie.
Wir Uben das Reklamationsrecht aus und
Uberwachen, ob die neuen und gultigen Vor-
schriften brauchbar und gesetzeskonform
sind und bringen bei Bedarf Verbesserungs-
vorschlage ein.”

Laborantin Ruth Alder, die zudem im IPW
auch als Betriebssanitéterin, SGU-Vertrete-
rin und Lehrlingsausbildnerin tatig ist, wen-
det fir die Untersuchungen der von Hand-
lern oder Herstellern erhaltenen Proben
ausser Titrationen und Mikroskopie in erster
Linie Chromatographiemethoden an: HPLC,
GC-MS, GC, Dunnschicht, aber auch UPLC
(Ultra Performance Liquid Chromatogra-
phy), um Analysenzeiten zu verkirzen und
Nachweisgrenzen zu verbessern.

“Wir untersuchen vor allem aus organischen
oder biotechnologischen Synthesen stammen-
de chromatographierbare, traditionelle Arznei-
stoffe mit Molekulargewichten < 600. Ein an-
derer Arbeitsbereich umfasst synthetische und
natlrliche sowie aus Mischungen von beidem
bestehende Pflanzendle. Es ist nicht einfach, ei-
nen Uberblick dariiber zu haben, was alles auf
dem Markt ist. Daher sollten andere Labors an-
hand unserer Vorschriften nachprtifen kénnen,
ob Féalschungen vorliegen®, berichtet sie.

Viele Hilfsstoffe unzureichend untersucht
LLeider sind zur Zeit viele Hilfsstoffe bezlglich
ihrer Reinheit erst ungenligend untersucht
und definiert, so dass es auf diesem Gebiet
noch einiges abzuklaren gibt*, fugt Werner an.
,»In der Tagespresse wird momentan viel auf die
Substanz Bisphenol A in Lebensmitteln hinge-
wiesen. Diese ist eine Ausgangsverbindung zur
Herstellung von Kunststoffen und Kunstharzen
und damit in zahlreichen verbrauchernahen
Produkten enthalten. Gerade bei fllissigen Arz-
neiformen kann eine Verunreinigung als Pro-
blem auftreten.”

In den Herbstsemestern wird ein 5 Wochen
dauerndes Praktikum mit (diesmal Gber 60)
Studierenden durchgefihrt, damit diese pas-
send zur Vorlesung Pharmazeutische Analy-
tik> fur ihre beruflichen Aufgaben den Um-
gang mit dem Arzneibuch und den notwen-
digen Methoden lernen.

,Dabei ist uns eine stimmige Kombination von
gutem Unterricht undeffektivern Praktikumwich-
tig", betonen Werner und Alder, die stolz darauf
sind, dass ihnen eine moderne Gerateausriistung
bei der GC und HPLC zur Verfugung steht.
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Zwei der ERC- Advanced Grants 2008 gehen an Forschungsgruppen des LPC im D- CHAB

Neue Erkenntnisse zu biomolekularen Systemen und kalten Atomen & Molektilen

Der ERC (European Research Council = Euro-
paischer Forschungsrat) fordert als Bestand-
teil des von 2007-2013 dauernden EU-Pro-
gramms im Bereich «<Ideen> grundlagenori-
entierte, visionare Projekte in den Natur- und
Ingenieurwissenschaften, Sozial- und Geis-
tes- sowie Lebenswissenschaften. Das einzige
Evaluierungskriterium ist deren Exzellenz. Mit
den <Advanced Grants> werden herausragende
etablierte Wissenschaftler jeder Nationalitat in
EU-Mitglied- oder assoziierten Staaten mit ei-
ner bis zu 100 Prozent betragenden Ubernah-
me direkter Forschungskosten fiir u.a. Personal,
Ausstattung, Material und Dienstreisen unter-
stutzt. Im Jahr 2008 stammen von den etwa
110 geforderten Projekten des Schwerpunktes
<Physical Sciences & Engineering> allein drei
aus der ETH, zwei davon aus dem D-CHAB.

Wilfred F. van Gunsteren (geb. 1947 in Wassenaar) stu-
dierte Physik und Rechtswissenschaft an der Freien
Universitat Amsterdam und erlangte dort 1976 das
Doktorat. Spater wechselte er in das Gebiet der <Phy-
sik und Chemie von biomolekularen Systemen». Nach
4 Jahren als Postdoc an den Universitaten Groningen
und Harvard wurde er 1987 Professor fiir Physikalische
Chemie in Groningen. Seit 1990 ist er ordentlicher Pro-
fessor fur Informatikgestuitzte Chemie an der ETHZ.

Eine der Zusagen erhielt Prof. Dr. Wilfred van
Gunsteren, der das von ihm und Herman
Berendsen seit 1980 entwickelte Programm
GROMOS (GROningen MOlecular Simulati-
on) zur Simulation von Biomolekulen inzwi-
schen so verfeinerte, dass sich NMR-Daten
und molekulardynamische Computersimu-
lationen zur Vorhersage von Proteinstruktu-
ren effektiv ergdnzen und Auswertungen fir
immer komplexere Systeme maoglich sind.

In biomolekularen Systemen bilden sich
sténdig unzéhlige Verbindungen aus Pro-
teinen, DNA und Liganden. Es entstehen
Membranen oder Mizellen und Molekule
oder lonen werden durch Kanale in Zellkom-
partimente geschleust. Liganden richten
sich aus, Proteine falten sich und Losungen
oder Kristallisationsreaktionen finden statt.
Nur wenige dieser Vorgénge lassen sich hin-
reichend durch Messungen nachvollziehen.
Jedoch koénnen Computersimulationen Ex-

perimente ergéanzen, indem sie Auskunft bei-
spielsweise Uber Konformationsverteilungen
oder Wechselwirkungen zwischen den Be-
standteilen des Systems liefern und deren Ei-
genschaften in einer gewahlten Umgebung
vorhersagen. Biomolekulare Modellstudien
werden durch die raumliche Auflésung, Zeitska-
la und die relevanten Freiheitsgrade bestimmt.
Allerdings unterliegen sie Einschrankungen, die
als Kraftfeldproblem, Such-, Ensemble- und Ex-
perimentalproblem umschrieben werden.
Experimentelle Daten bilden die Grundlagen
fur die Konstruktion von klassischen Kraft-
feldern. Simulationsmethode und Kraftfeld
lassen sich durch einen Vergleich simulier-
ter oder berechneter Werte mit den Mes-
sungsdaten validieren und testen.

Ein biomolekulares System ist meist durch 104
bis 108 oder mehr Freiheitsgrade charakterisiert,
wobei die Bewegungen entlang dieser Frei-
heitsgrade harmonisch, chaotisch oder diffusiv
sein konnen. Die Zeitskala, auf der sich eine be-
stimmte physikalische Grosse des Biosystems
andert, hangt von seiner Art, Grosse, Eigenschaft
oder seinem thermodynamischen Zustand ab.
Wegen begrenzter Rechenleistung liegen die
meisten molekulardynamischen (MD) Simulati-
onen im Bereich von Nanosekunden.

Um ein grosses System mit der gleichen Ge-
nauigkeit zu berechnen wie ein kleines, mus-
sen wesentlich mehr Paarwechselwirkungen
bestimmt werden. Da dies durch die Nahe-
rungen begrenzt ist, auf denen eine Kraftfeld-
beschreibung des Systems beruht, braucht es
stets den richtigen Mittelweg bei der Auswahl
der Freiheitsgrade, des Kraftfeldes, der Simula-
tionsmethode und den Randbedingungen.
Inzwischen liefern GROMOS-Simulationen mit
verbesserten Kraftfeldern und langeren Aqui-
librierungs- und Simulationszeiten immer ge-
nauere Werte flr verschiedene molekulare
und systemische Eigenschaften.

Frédéric Merkt (geb. 1966 in Neuenburg) studierte
Chemie an der ETH Zurich und schloss dort 1988
sein Diplom ab. Er promovierte 1992 an der Uni-
versitat Cambridge (GB) und forschte als Post-
doktorand an den Universitaten de Paris-Sud,
Stanford und Oxford. 1995 wurde er Assistenz-
professor an der ETH Zurich und ist seit 1999 or-
dentlicher Professor fuir Physikalische Chemie.

Im Mittelpunkt der zweiten ERC gefoérderten For-
schungsarbeit der Gruppe von Prof. Dr. Frédéric
Merkt steht die Entwicklung neuer experimen-
teller Methoden zur Steuerung der Bewegung
von Atomen und Molekullen in der Gasphase, ins-
besondere aber zur Erzeugung von kalten Atom-
und Molekilwolken mit Temperaturen unter 1
Kelvin. In solchen Wolken lassen sich chemische
Prozesse bei sehr kalten Temperaturen untersu-
chen und spektroskopische Messungen bei sehr
hoher Auflésung durchfiihren. Dabei sind auf-
grund der Energie-Zeit-Unscharferelation extrem
genaue Frequenzmessungen moglich.Zudem ist

die Dopplerverbreiterung von Spektrallinien bei
tiefen Temperaturen vernachlassigbar.

Bis heute kennt man noch keine allgemein an-
wendbare Technik zur Produktion kalter Wolken.
Die in der Atomphysik verwendete Laserkiih-
lung ist nur auf eine sehr beschrankte Anzahl
von Atomen anwendbar, in erster Linie von Al-
kalimetallatomen. Molektile kdnnen wegen ih-
rer Schwingungs- und Rotationsfreiheitsgrade
nicht mit Lasern gekuhlt werden. Um kalte Wol-
ken von Atomen und Molekiilen zu erzeugen,
verwendet die Gruppe von Merkt Uberschall-
strahlen in Kombination mit der mehrstufigen
Zeeman-Abbremsung und der Rydberg-Stark-
Abbremsung.

In beiden dieser an der ETH entwickelten Metho-
den erfolgt die Erzeugung kalter Wolken in zwei
Schritten: zunéchst lasst man die Molekuile von
einem Hochdruckreservoir ins Vakuum expan-
dieren. Durch die Expansion kihlen sich die vi-
bratorischen, rotatorischen und translatorischen
Freiheitsgrade auf etwa 1 Kelvin oder weniger
herunter und es entsteht ein sogenannter Uber-
schallstrahl, in dem sich die kalten Atome und
Molekule sehr schnell und in einer wohldefi-
nierten Richtung durch die Apparatur bewegen.
Sie werden im zweiten Schritt bis zum Stillstand
abgebremst und in elektrischen und magne-
tischen Fallen geladen, wo sie fuir lange Zeit zur
Untersuchung gespeichert bleiben.

Bei einem Rydberg-Stark-Abbremsungsexperi-
ment werden die Atome oder Molekle in Ryd-
bergzustdnden mit einem kurzwelligen Laser
angeregt. Rydbergzusténde sind elektronisch
angeregte Zusténde, deren Energien durch die
Rydbergformel beschrieben werden, in der >
die Hauptquantenzahl mit ganzzahligen Wer-
ten zwischen 1 und ,,unendlich” ist. In diesen
Zustanden bewegt sich das ausserste Elektron
auf einer ,Bohr“-dhnlichen Bahn in grossem
Abstand zum lonenrumpf. In einem Feld
entwickeln diese Zustédnde ein ausseror-
dentlich grosses Dipolmoment mit mehr als
1000 Debye bei n >> 20. Durch Anlegen eines
inhomogenen elektrischen Feldes kdnnen sehr
grosse Bremskrafte auf die Rydberg-Atome oder
-Molekile ausgelibt werden. Da alle Atome
und Molekule Rydbergzustande besitzen, ist di-
ese Methode zur Erzeugung von kalten Proben
allgemein anwendbar.

Bei der Zeeman-Abbremsungsmethode wer-
den paramagnetische Atome und Molekile mit
inhomogenen Magnetfeldern abgebremst. Die
vollstandige Abbremsung und das Laden der
Teilchen in einer magnetischen Falle erfolgen
in einer Sequenz von vielen Stufen aus je einem
Solenoid, durch den hohe Strome von bis zu 300
Ampere gepulst werden. Durch spektroskopische
Messungen an den so erzeugten kalten Proben
mdchten die Forscher den Prozess der Photoioni-
sation detailliert untersuchen und herausfinden,
ob Kernspins, die bisher in der theoretischen Be-
schreibung der Photoionisation vernachléssigt
wurden, die Photoemission beeinflussen und
wenn ja, durch welche Mechanismen.



