
AK ChemKrist 

In diesem Jahr hat der Ar-
beitskreis Chemische Kris-
tallographie sich mit einem 
Mikrosymposium an der ana-
lytica Conference beteiligt und 
erneut den erfolgreichen In-
tensivkurs „Grundlagen der 
Einkristallstrukturanalyse“ 
durchgeführt. Zentrale The-
men der weiteren Vorstands-
arbeit waren die Neuwahl des 
Vorstands und die Vorberei-
tung der ChemKrist-Tagung 
2013.  

Anlässlich der analytica Con-
ference, die vom 01. bis 03.04. 
in München stattfand hat der 
Arbeitskreis ein Mikrosympo-
sium mit dem Titel „Pulver-
diffraktometrie in der Pharma-
industrie“ organisiert. In der 
pharmazeutischen Industrie 
begleitet die Kristallographie 
an mehreren Stellen, von der 
Wirkstoffforschung bis zur 
Qualitätssicherung, den Le-
benszyklus eines Medika-
ments. In vier sehr informati-
ven Beiträgen wurde die Rolle 
der Kristallographie, insbe-
sondere der Pulverdiffrakto-
metrie in den verschiedenen 
Stadien hervorgehoben. Die 
Aufdeckung gefälschter Me-
dikamente und life-style Pro-
dukte durch ein neuartiges 
Beugungsverfahren hat auch 
in den Medien Resonanz ge-
funden. Näheres findet sich im 
Mitteilungsblatt 3/2012 auf 
Seite 14.  

Vom 10. bis 14. September 
versammelten sich zum nun-
mehr siebten Mal 36 Teilneh-
mer und sechs Dozenten im 
Kloster Hardehausen, um in 
die Grundlagen der Einkris-
tallstrukturanalyse eingeweiht 

zu werden. Erneut wurde gro-
ßer Wert auf die Bearbeitung 
von Übungsaufgaben in klei-
nen Gruppen gelegt, wobei in 
erster Linie Papier und Blei-
stift das Handwerkzeug wa-
ren. Ganz bewusst wird auf 
das computergestützte Bear-
beiten von Problemstrukturen 
verzichtet, da die universitäre 
Ausbildung von Chemieab-
solventen nur noch vereinzelt 
die Grundlagen von Symmet-
rie, Beugung und Strukturauf-
klärung beinhaltet, während 
gleichzeitig der wissenschaft-
liche Nachwuchs die Kristall-
strukturanalyse vermehrt als 
black-box Verfahren anwen-
den muss.  

Noch 2011 und zwar am 25. 
November fand der bereits 
letztes Jahr angekündigte 
Workshop zur ChemCryst-
Beamline an der Syn-
chrotronquelle Petra III.14 
statt. Vordringliches Anliegen 
des Workshops war es die Be-
dürfnisse der chemisch präpa-
rativ ausgerichteten For-
schungsgruppen mit der Ar-
beitsweise einer Großfor-
schungseinrichtung wie dem 
Deutschen Elektronensyn-
chrotron (DESY) in Einklang 
zu bringen. Nachdem am 
Vormittag die Mitglieder des 
bmbf-Verbunds jeweils über 
den Stand Ihrer Projekte be-
richtet hatten, war der Nach-
mittag dem Gedankenaus-
tausch zwischen potentiellen 
Nutzern und Betreibern ge-
widmet. Edgar Weckert, Di-
rektor Photonscience des DE-
SY sprach zum Thema Hoch-
leistungssynchrotronquellen 
im Nutzerbetrieb, anschlie-
ßend verglich Peter Luger (FU 
Berlin) die Struktur- und 
Elektronendichteforschung an 

verschiedenen Synchrotron-
beamlines aus der Sicht eines 
Nutzers. Dave Allan von der 
Diamond Light Source in 
England beschrieb eindrucks-
voll den Aufbau und Betrieb 
der dedizierten „Small 
Molecule Crystallography“- 
Beamline I19, bevor Rhett 
Kempe (Univ. Bayreuth) mit 
seinem Vortrag „Metall-
Metall-Bindungen – Grenzen 
der Kristallstrukturbestim-
mung“ den Bedarf der präpa-
rativ arbeitenden Chemiker an 
einer dedizierten Beamline 
illustrierte. Vor der abschlie-
ßenden Diskussionsrunde 
stellte der Autor ein Konzept 
für „Rapid-Access and Mail-
In“ Servicekristallographie 
vor. Dieses neue Konzept soll 
kurzfristigen Zugang zu 
Messzeit ermöglichen und 
darüber hinaus auch einen rei-
nen Datensammlungsservice 
zur Verfügung stellen.  

Im nächsten Jahr wird der Ar-
beitskreis den "ChemKrist-
Workshop Aachen-Mülheim 
2013 - Absolute Struktur und 
Verzwillingung" vom 25. bis 
27. Sept. veranstalten. Iris 
Oppel und Ulli Englert (beide 
RWTH Aachen) haben ein 
attraktives Programm zu ei-
nem aktuellen Themenkom-
plex der Einkristallstruktur-
analyse zusammengestellt, 
unter anderem werden Ton 
Spek (Utrecht), Simon Par-
sons (Edinburgh) und Howard 
Flack (Genf) sprechen. Die 
Mitglieder des Arbeitskreises 
und alle interessierten laden 
wir bereits jetzt sehr herzlich 
ein.  
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