ANAKON 2015
MPI fiir Kohlenforschung

Nachruf Prof. Paulus

Gesellschaft
Deutscher Chemiker

Fachgruppe
Analytische Chemie

Mitteilungsblatt
2/2015




GDCh
~—

GESELLSCHAFT DEUTSCHER CHEMIKER

GDCh-Wissenschaftsforum
Chemie 2015

30.8.-2.9. * Dresden

-
INTERNATIONAL

e, <
DIEEXY Nachrichten & '1 o or Low
A’

aus der Chemie

I_ T}
% www.wifo2015.de MESSE DRESDEN |

N OF

apue ACC R es A4

CDCh Lack= 41 @ Qs
_— NIV O\ WOLSKULAR
JEL o MAKRO

Chemie | ¢

Dienst

oo (@) FEChr —E gy gomeie
N Rechtsschutz
AG Fluorchemie
e
vew o0 & s

uuuuuuuuuuu




Inhalt 2/2015

Editorial

Analytik in Deutschland
MPI fiir Kohlenforschung

Chemie Aktuell
GC/MS bei der ROSETTA-Mission

Neue Medien
ABC in Kiirze

ANAKON 2015

ANAKON in Graz
Qualitatssicherung/Chemometrik
Prozessanalytik

Element- und Speziesanalyse (1)
Probenvorbereitung und Trenntechniken
Miniaturisierung

Element- und Speziesanalyse (2)
Pharmazeutische und klinische Analytik

Tagungen

48. DGMS Jahrestagung

CE-Forum in Marburg

European Winter Conference on

Plasma Spectroscopy

9. Interdisziplindres Doktorandenseminar
ISC 2014 in Salzburg

JCF Friihjahrssymposium 2015
Chemiedozententagung 2015
Archdometrie und Denkmalpflege 2015
Ankiindigung: Wissenschaftsforum 2015

Preise & Stipendien
Elise Dennis: ABC Best Paper Award
Paul Anastas: Emanuel-Merck-Vorlesung

Personalia
Nachruf: Prof. Pauls
Geburtstage

GDCh Fortbildungen
Tagungskalender

Impressum

11

12
14
15
15
16
18
18
19

20
23

23
25
27
29
29
30
31

31
32

33

34

34
35

30



MITTEILUNGEN 2/15

Editorial

Liebe Mitglieder der FG Analytische Chemie,

derzeit findet eine rasante Verande-
rung im Umfeld der Prozessanalytik
statt, deren Herausforderungen wir
uns zukiinftig stellen miissen. The-
men wie ,Industrie 4.0, ,Dezentrale
Automation“ oder ,,Factories of the Fu-
ture” entfalten eine bedeutende Dyna-
mik. Technologische Entwicklungen
aus den Nachbarbranchen IT- und Me-
dizintechnik eroffnen neue Moglich-
keiten fiir die Prozessanalytik. Neuar-
tige Sensorkonzepte oder miniaturi-
sierte Bauelemente mit extrem niedri-
ger Preisstellung und Plugin-Software
fiir Smartphones und Tablets lassen ei-
ne massive Erniedrigung der Hemm-
schwelle bei der Beschaffung und Im-
plementierung von Prozess-Sensoren
erwarten. Aber sind diese Module
auch ernstzunehmen? Wie geht man
mit ihrer Einbindung und Kalibrie-
rung um, ohne auf Sicherheit und Ro-
bustheit verzichten zu miissen? Las-
sen sich neue Konzepte entwickeln,
um den vervielfachten Kalibrier- und
Wartungsaufwand abzudecken?

Der Arbeitskreis Prozessanalytik
befasst sich mit diesen und dhnlichen
Fragen seit seiner Griindung vor ziem-
lich genau 10 Jahren. Damals wurde
erkannt, dass entsprechende Antwor-
ten und zukunftsfahige Losungen nur
durch einen hohen Vernetzungsgrad
von Forschern, Gerdteherstellern so-
wie industriellen Anwendern gefun-
den werden konnen. Diesen wurde
mit dem Arbeitskreis eine Plattform
geschaffen.

Wichtigstes Forum fiir diesen Tria-
log ist nach wie vor das jahrliche Kol-
loquium des Arbeitskreises, welches
in diesem Jahr am 1. und 2. Dezember
in Wien stattfinden wird. Das 11. Kol-
loquium wird eine Diskussionslinie
entlang der Wertschopfungskette vom
smarten Sensor bis zur Prozessintelli-
genz aufspannen. Der smarte Sensor
misst mehrere Messgrofien, kalibriert
und optimiert sich selbst, ist leicht in
Anlagen zu integrieren und erhalt sei-
nen Betrieb selbststindig. Eine Pro-
zessintelligenz ist geeignet, aus den
multisensorischen und multivariaten
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Messdaten iibergeordnete Informatio-
nen zu generieren. Dies ermdglicht ei-
ne flexible aber zielgenaue prddiktive
Prozessfithrung, die Einfliissen von
Schwankungen der Prozessumgebung
oder nicht Kkonstanter Zwischenpro-
duktqualitdten, wie zum Beispiel bei
der Verwendung natiirlicher Rohstoffe,
begegnen kann. Aber kann man zu-
kiinftig iberhaupt selbstkalibrierende
Sensoren erwarten und wie ist ihr Le-
benszyklus-Management zum Erhalt
eines validen Messsystems durch den
Anwender gesichert?

Die Prozessanalytik fokussiert sich
damit nicht allein auf die Erfassung
von physikalischen und chemischen
Messgrofien oder das Verstindnis von
Prozessen, sondern befasst sich auch
mit flexibilisierten Automatisierungs-
konzepten und Prozesstopologien,
dies von der Versuchsplanung bis hin
zu einer modell- und datengetriebe-
nen Prozessfiihrung. Die Thematik
wird damit zwar noch spannender
aber auch deutlich komplexer, sodass
auch unter diesem Blickwinkel be-
trachtet tragfihige Konzepte zuneh-
mend nur in enger Zusammenarbeit
von Fachleuten verschiedener Diszipli-
nen entstehen konnen. Neben den Na-
turwissenschaftlern sind daher im Ar-
beitskreis Prozessanalytik auch viele
Experten aus transdisziplindren Fach-
richtungen wie etwa der Verfahrens-
technik vertreten, die nach wie vor ei-
nen unverzichtbaren Beitrag leisten.

Die Prozessanalytik versteht sich
daher auch nicht als Spezialthema in-
nerhalb der Analytischen Chemie, die
Prozessanalytiker nicht als Spezialis-
ten der Spezialisten. Vielmehr wird
der Versuch unternommen die Analy-
tischen Wissenschaften in ihrer ge-
samten Vielfalt von analytischen Me-
thoden und Verfahren in den inge-
nieurwissenschaftlich-technischen
Kontext der Prozesssteuerung und
-flihrung einzubringen. So kann zum
Beispiel die im Labor seit Langem
etablierte NMR-Spektroskopie, wie
momentan schon zu beobachten ist,
den von pH-Sonden und Infrarot-Spek-

Jens Nolte, AK Prozessanalytik

trometern geebneten Weg in die Pro-
zesslandschaft finden.

Damit ist die Prozessanalytik zu-
gleich ein wichtiger Technologietreiber,
auch fiir die eingangs erwdhnten Zu-
kunftsprojekte. Und Zukunftsthemen
gebieten immer eine besondere Beach-
tung der Nachwuchsforderung. Der Ar-
beitskreis erfreut sich seit Jahren einem
stetig wachsenden Anteil an jungen
Prozessanalytikern. Zur Bestarkung
dieser erfreulichen und wichtigen Ent-
wicklung wird derzeit angestrebt, den
Vorstand des Arbeitskreises ab der
nachsten Legislatur durch einen Vertre-
ter unserer Jung-Prozessanalytiker zu
erweitern. Natiirlich wird auch bereits
an dieser Stelle dem Aspekt der inter-
disziplindren Vernetzung eine grofie
Bedeutung beigemessen. Das Dokto-
randenseminar etwa findet mittlerweile
unter Beteiligung der kreativen, jungen
Verfahrensingenieure (kjVI, sprich ,Ki-
wis“) der VDI-Gesellschaft Verfahrens-
technik und Chemieingenieurwesens
(VDI-GVC) statt. Wir konnen also zu-
versichtlich sein, dass den ersten zehn
Jahren Arbeitskreis Prozessanalytik
weitere arbeitsame aber sehr erfolgrei-
che Jahrzehnte folgen werden.

An dieser Stelle sei die Gelegenheit
nicht versaumt, allen Mitgliedern und
Wegbegleitern ausdriicklich zu dan-
ken, die durch ihren personlichen Ein-
satz dazu beigetragen haben, den Ar-
beitskreis zu dieser aufierordentlich
aktiven Plattform auszugestalten und
die Prozessanalytik von einem techni-
schen Werkzeug zu einer internatio-
nal beachteten Zukunftsbranche zu
entwickeln.

Fiir den Vorstand des
Arbeitskreis Prozessanalytik
Jens Nolte



Analytik in Deutschland

MPI fiir Kohlenforschung
Miihlheim an der Ruhr

Das MPI fiir Kohlenforschung be-
treibt Forschung auf dem Gebiet der
Katalyse mit derzeit fiinf wissen-
schaftlichen Abteilungen, die jeweils
von einem Direktor und wissenschaft-
lichem Mitglied der MPG geleitet wer-
den. Unterstiitzt wird die Forschung
durch zentrale Analytik-Abteilungen,
die — in der Reihenfolge ihrer Griin-
dung am Institut — die Gebiete Mas-
senspektrometrie, Chromatographie,
Kernresonanzspektroskopie, Kristall-
strukturanalyse und Elektronenmi-
kroskopie abdecken. Neben der tagli-
chen Routineanalytik werden in den
Serviceabteilungen sowohl methodi-
sche Weiterentwicklung, als auch the-
menbezogene Grundlagenforschung
betrieben. Sowohl in der personellen
wie auch instrumentellen Ausstattung
besetzt die weitgehend zentrale und
unabhdngige Organisation der Analy-
tik im MPI fiir Kohlenforschung auch
innerhalb der Max-Planck-Gesell-
schaft eine besondere Rolle.

Historie

Mit der Schwingungsspektrosko-
pie, seit einigen Jahren nicht mehr als
zentraler Service organisiert, nahm
die Geschichte der instrumentellen
Analytik im Miilheimer Institut im
Jahre 1952 ihren Anfang; nur zwei
Jahre nachdem das erste kommerziel-
le Infrarotspektrometer auf den Markt
kam. Ebenfalls 1952 wurde am Insti-
tut die Massenspektrometrie einge-
fiihrt. Zwei Miilheimer Entwicklun-
gen, die GC/MS-Kopplung und die
computergestiitzte Erfassung der Da-
ten des Massenspektrometers in Echt-
zeit und deren Datenbank basierende
Auswertung verdienen besondere Be-
achtung. Die Gas- und Fliissigkeits-
chromatographie hielt ab 1956 im In-
stitut Einzug. Dabei hat Prof. Gerhard
Schomburg in seiner knapp vierzig-
jdhrigen Tatigkeit wesentliche Beitrd-
ge zur Entwicklung von Kapillarsau-
len und Injektionsverfahren geleistet.

Mit einem 40 MHz Spektrometer von
Varian begann 1957 das Kapitel Kern-
resonanzspektroskopie (NMR) am
MPI fiir Kohlenforschung. In den Fol-
gejahren wurden immer leistungsfa-
higere NMR-Spektrometer installiert
und die Anwendungsbreite der Me-
thode auf viele Ubergangsmetallkerne
erweitert. Damit wurde der grofien
Bedeutung, die metallorganische Ver-
bindungen in der Miilheimer Kataly-
seforschung haben, Rechnung getra-
gen. Ab 1968 stand am Institut auch
ein Einkristalldiffraktometer fiir die
Rontgeneinkristallstrukturanalyse

zur Verfiigung. Der tagsiiber fiir die
Massenspektrometrie eingesetzte
Grofirechner PDP-10 konnte nachts
fiir die Losung und Verfeinerung von
Kristallstrukturen genutzt werden.
Die Beherrschung der Praparation
und Datensammlung von hochstreak-
tiven Einkristallen verschaffte dem
Miilheimer Labor internationale Be-
kanntheit. Die jiingste am Miilheimer
MPI etablierte instrumentelle Unter-
suchungsmethode ist die Elektronen-
mikroskopie. Ab 1993 wurden mit

zundchst einem atomar auflésenden
TEM die verstdrkt bearbeiteten, nano-
skaligen, heterogenen Katalysatoren
untersucht.

Diesem kurzen Abriss der Ge-
schichte der zentralen Miilheimer
Analytik folgen nachstehend die Be-
schreibungen des aktuellen Stands
der einzelnen Methoden, zusammen
mit den Forschungsgebieten der heu-
tigen Leiter der analytischen Abtei-
lungen.

Massenspektrometrie

Die rasante technische Entwicklung
der Massenspektrometrie hin zu einer
viel breiteren Produktpallette und im-
mer leistungsfahigeren Gerdten wurde
auch im MPI fiir Kohlenforschung
Rechnung getragen. Die Arbeitsgrup-
pe Massenspektrometrie hat in den
letzten Jahren die synthetischen Ar-
beiten des Instituts mit einer breiten
Palette von analytischen Maoglichkei-
ten unterstiitzt. Unter der Leitung von
Prof. Wolfgang Schrader arbeiten
sechs festangestellte Mitarbeiter, die
zwischen 12000 und 15000 vollstdn-

Die derzeitigen Leiter der analytischen Abteilungen. Von links nach rechts: Dr. Chris-
tophe Fares, Prof. Dr. Wolfgang Schrader, Dr. Philipp Schulze und Prof. Dr. Christian

W. Lehmann.
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dig ausgewertete Komponenten pro
Jahr fiir das Institut verarbeiten. Bis
zu 10 weitere wissenschaftliche Mitar-
beiter erforschen und entwickeln
neue Methoden oder optimieren ana-
lytische Komponenten in Zusammen-
hang mit der Massenspektrometrie.

Die Bandbreite der technischen
Moglichkeiten umfassen alle Ionisati-
onsmethoden die eine grofitmogliche
Bandbreite an Anwendungen erlau-
ben. Waren in den Anfingen der Ar-
beitsgruppe unter Dr. Dieter Henne-
berg die Arbeiten auf iiberwiegend
fliichtige Verbindungen begrenzt,
sind heutzutage alle Verbindungs-
klassen mit der Massenspektrometrie
in sehr geringer Menge analysierbar.
Neben Proteinen, metallorganischen
Verbindungen, kleinen und sehr viel
grofleren Molekiilen konnen teilweise
auch Ubergangskomplexe oder Inter-
mediate gemessen werden. Uber kol-
lisionsinduzierter Dissoziation (CID)
konnen auch bei kleinsten Mengen
noch strukturrelevante Aussagen
tiber den Aufbau bisher unbekannter
Verbindungen getroffen werden. Die-
se Aussagen erlauben dann die Bil-
dungswege wdhrend der chemischen
Reaktion nachzuvollziehen und auf-
zukldren. Solche Aussagen sind fiir
die Synthesechemiker von grofier Be-
deutung, um optimale Bedingungen
fiir die Synthesen zu entwickeln.

Ein Schwerpunkt der wissenschaft-
lichen Arbeiten in der AG Massen-
spektrometrie sind Untersuchungen
von hochkomplexen chemischen Re-
aktionen. Die Bandbreite der Arbeits-
gebiete reicht von Untersuchungen
zur Nukleation bei der Bildung anor-
ganischer Festkorperkatalysatoren
iiber mechanistische Studien von or-
ganischen, katalytischen Reaktionen
hin zur Energieforschung von nach-
wachsenden Ressourcen aber auch
Untersuchungen zur besseren Nut-
zung fossiler Energietrdger und die
Auswirkung auf die Umwelt. Insbe-
sondere bei den Untersuchungen zu
Oil Spills, also den Auswirkungen
von natiirlichen oder anthropogenen
Emissionen von Roholen in die Um-
welt, konnen mit der Massenspektro-
metrie aussagekrdftige Untersuchun-
gen durchgefiihrt werden. Bei diesen
Forschungsaktivititen kommen ins-
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besondere ultrahochauflésende mas-
senspektrometrische Methoden zum
Einsatz. So gibt es im Institut den
Prototyp eines hochauflésenden Orbi-
trap Massenspektrometers (Thermo
Scientific, Bremen) mit dem solche
Untersuchungen durchgefiihrt wer-
den konnen.

Neben der Massenspektrometrie
werden in der Gruppe Kopplungs-
techniken mit der Chromatographie
(Normalphasen-LC; Ligandenaus-
tauschchromatographie, SEC, Um-
kehrphasenchromatographie)  aber
auch mit der Kapillarelektrophorese
und der Ionenmobilitdtspektrometrie
eingesetzt und weiter entwickelt.

Da in der Chemie immer komple-
xere Reaktionen entwickelt werden,
muss auch die Analytik in der Lage
sein, solche Reaktionen hochaufge-
I6st und in geringer Menge zu verfol-
gen. Die Massenspketrometrie ist hier
eine der wichtigsten analytischen Me-
thoden.

Chromatographie

In der Abteilung fiir Chromatogra-
phie werden Proben aus der Natur-
stoffsynthese, der Biomasseforschung
sowie der enzymatischen, heteroge-
nen und homogenen Katalyse ge-
trennt und charakterisiert. Dabei han-
delt es sich iiberwiegend um Produkt-
gemische chemischer Synthesen mit
teilweise unbekannten chemischen
Verbindungen. Hdufig enthalten sind
Molekiile mit einem oder mehreren
stereogenen Zentren.

Unter der Leitung von Dr. Philipp
Schulze beschdftigen sich zehn fest-
angestellte Mitarbeiter (Laboranten,
Chemotechniker, Chemieingenieure)
mit der Auftrennung der vorwiegend
festen oder fliissigen Stoffgemische.
Je nach Probezusammensetzung und
analytischer Fragestellung kommen
unterschiedliche Varianten der Gas-
chromatographie (GC), der Fliissig-
keitschromatographie (HPLC) oder
auch der Kapillarelektrophorese (CE)
zum Einsatz. Alle diese Techniken
stehen zur Identifizierung unbekann-
ter chemischer Verbindungen auch
als Kopplung mit der Massenspektro-
metrie (MS) zur Verfiigung.

Hdufig lauten die Fragestellungen
der synthetisch arbeitenden Wissen-

schaftler, ob bestimmte Substanzen in
einem Produktgemisch iiberhaupt
enthalten sind (qualitative Analyse),
bzw. in welchen Mengen eine oder
mehrere Komponenten in der Probe
vorliegen  (quantitative  Analyse).
Sehr oft werden auch chirale Tren-
nungen durchgefiihrt, um bspw. En-
antiomereniiberschiisse zu bestim-
men. Auch gerne in Anspruch ge-
nommen wird die Gewinnung oder
die Aufreinigung von Substanzen
mittels prdparativer HPLC. Hier wer-
den die gereinigten Einzelsubstanzen
nach erfolgter Trennung und Aufar-
beitung dem Auftraggeber fiir weitere
Syntheseschritte iibergeben oder an
andere analytische Abteilungen zur
genauen Strukturbestimmung, z.B.
an NMR oder MS, weitergeleitet.

Um die beschriebenen Analysen
durchfiihren zu konnen betreiben wir
eine Vielzahl unterschiedlich ausge-
statteter instrumenteller Analysensys-
teme. Zum einen sind dies GC-Gerate
mit diversen Probenaufgabe- und De-
tektor-Systemen z.B. GC-FID, GC-
WLD, GC/MS oder GCxGC. Zum an-
deren stehen in der HPLC verschiede-
ne UHPLC-Systeme, Ionenchromato-
graphen, eine comprehensive LCXLC-
Kopplung oder auch HPLC-MS-Syte-
me mit Quadrupol- oder TOF-MS-De-
tektoren zur Verfiigung. Analytische
Fragestellungen, welche nicht durch
die oben genannten chromatographi-
schen Techniken zuganglich sind,
konnen mittels kapillarelektrophore-
tischer Methoden (z.B. CZE, MEKC,
CE-MS) bearbeitet werden.

Zur Isolierung und Aufreinigung
von Substanzen verwenden wir
HPLC-Systeme vom mikroprdparati-
ven bis hin zum prdparativen Mafi-
stab. Letztere werden mit Sdulenin-
nendurchmessern von bis zu 50 mm
bei Flussraten von bis zu 250 mL/min
betrieben. So konnen unter idealen
Bedingungen bis zu 10 g Reinsub-
stanz pro HPLC-Lauf erhalten wer-
den.

Die Forschungsschwerpunkte der
Gruppe liegen einerseits auf Methoden
zur Erhohung von Trenneffizienz und
Analysegeschwindigkeit, aber auch
auf dem instrumentellen Gebiet (z.B.
Detektorentwicklung) oder bei Nach-
weisen fiir instabile Verbindungen.



NMR-Spektroskopie

Als analytische Technik hat NMR
am MPI fiir Kohlenforschung eine
lange Tradition. Bahnbrechende Bei-
trdge zur Methodenentwicklung im
Bereich der organometallischen Kom-
plexchemie wurden insbesondere in
den 70er und 80er Jahren gemacht.
Heute besteht die von Dr. Christophe
Fares seit 2009 geleitete NMR-Abtei-
lung aus insgesamt acht festangestell-
ten Technikern, Ingenieuren und
Wissenschaftlern. Hauptaufgabe der
Gruppe ist die Strukturaufkldarung
von Molekiilen, wobei insbesondere
Stereochemie, Konformation und Dy-
namik untersucht werden. NMR-Ex-
pertise und Entwicklungen konzen-
trieren sich jedoch auf den analyti-
schen Support der Katalysefor-
schung, welche von der Charakteri-
sierung von Reaktionsprodukten, der
Bestimmung Kinetischer und thermo-
dynamischer Parameter in-situ bis
zur Aufkldarung von Reaktionsmecha-
nismen durch Identifikation und
Charakterisierung von Intermediaten
reichen.

Standard-NMR-Methoden basie-
rend auf chemischen Verschiebun-
gen, skalaren (oder J) Kopplungen,
Kreuzrelaxation (NOE) und J-basie-
rende Korrelationen (e.g. COSY,
HMBC) werden zur Strukturaufkla-
rung benutzt. Da diese Parameter zur
Strukturaufkldrung oft nur semi-
quantitativ sind, erfordert die Inter-
pretation der NMR Spektren einer be-
stimmten Verbindung eine sehr
griindliche Uberpriifung einer Viel-
zahl von Parametern sowie ein gutes
empirisches NMR-Wissen iiber ver-
wandte Molekiile. Ein Grofiteil der
Arbeit der Abteilung ist daher die
sorgfaltige Messung und Charakteri-
sierung aller erhdltlichen NMR-Da-
ten, die schliefilich in einer umfang-
reichen und leicht zugdnglichen Da-
tenbank verwaltet werden. Neuartige
NMR-Methoden, um Experimente zu
beschleunigen (z. B. non-uniform
sampling (NUS) und Ultrafast-NMR)
und zu vereinfachen (z. B. Pureshift),
werden regelmafiig angewendet.

In den Fdllen, wo Standardmetho-
den kein klares Ergebnis liefern, wer-
den residuale dipolare Kopplungen
(RDCs) als komplementdrer Weg bei

der Bestimmung von Stereochemie
und bei der Unterscheidung von En-
antiomeren angewendet.  Mittels
RDCs werden auch Informationen
tiber Konformation und Dynamik der
Substanzen gewonnen. Nach Disper-
sion des Molekiils in einer anisotro-
pen  Umgebung bzw. einem
alignment Medium (z. B. kompri-
mierte polymere Gele, Fliissigkristal-
le), werden die orientierungsabhan-
gigen dipolaren Kopplungen als Ab-
weichungen in den skalaren Kopp-
lungen gemessen, die damit Auf-
schluss tiber die relative Orientierung
internuklearer Vektoren innerhalb
des Molekiils geben. Kontinuierlich
werden auch bessere alignment Me-
dien in der Abteilung entwickelt.

Parawasserstoff induzierte Polari-
sation (PHIP) wird benutzt, um Me-
chanismen von Hydrogenierungsre-
aktionen zu charakterisieren. Die
Verwendung von angereichertem pa-
ra-H, fiihrt zu einem starken Hyper-
polarisationseffekt und steigert da-
durch die Sensitivitdt beziiglich klei-
ner Intermediatmengen wdhrend der
Hydrogenierungen.

Schnelle-Injektions-NMR wird
ebenso als Spezialtechnik angewen-
det, um schnelle Reaktionen zu ver-
folgen und kurzlebige Intermediate
zu identifizieren. Das am Institut ent-
wickelte Gerdt ermoglicht die schnel-
le Mischung der Komponenten inner-
halb des NMR-Rohrchens und die
Verfolgung der Entwicklung von Re-
aktanden, Intermediaten und Pro-
dukten als Funktion der Zeit mit ei-
ner Auflésung von ungefdhr 0,1 s.
Das System erlaubt auflerdem die
Einhaltung strikter Umgebungsbe-
dingungen wie z.B. den Ausschluss
von Luft und Feuchtigkeit.

Die Abteilung ist mit sechs moder-
nen NMR-Spektrometern mit supra-
leitenden Magneten, die Feldstdrken
entsprechend den 'H-Frequenzen von
300 bis 600 MHz besitzen, ausgestat-
tet. Einfache NMR-Messungen in Lo-
sung konnen im Hochdurchsatz-Mo-
dus an einem 300 MHz NMR-Spek-
trometer bei Raumtemperatur durch-
gefiihrt werden. Fliissige Proben, die
seltenere  Experimente erfordern,
werden an einem 400 MHz Spektro-
meter gemessen. Dazu gehoren die

Detektion ungewohnlicher Isotope,
Experimente bei hoher oder niedriger
Temperatur, fortgeschrittene Techni-
ken, die die Optimierung der Akqui-
sitionsparameter erfordern, oder die
Spektroskopie chemischer Reaktions-
kinetiken in Echtzeit direkt im NMR-
Rohrchen. Sehr anspruchsvolle NMR-
Untersuchungen von Molekiilen in
Losung werden fiir die fortgeschritte-
ne Analyse an einem von zwei kom-
plementdren Systemen vorgenom-
men: (a) ein 600 MHz System, ausge-
stattet mit einem kryogen gekiihlten
Probenkopf, der eine auRerordentlich
gute Sensitivitit und Auflésung fiir
'H-, 3C- und 'N-Messungen bei
Raumtemperatur fiir Submilligram-
Mengen von organischen Molekiilen,
auch mit mehr als 50 Kohlenstoffato-
men, aufweist; (b) ein sehr vielseiti-
ges, modernes 500 MHz Instrument,
das die Moglichkeit zur Messung bei
hoher und niedriger Temperatur hat,
eine grofe Auswahl NMR-aktiver Iso-
tope abdeckt, und an dem fortge-
schrittene Tripleresonanzexperimen-
te gemessen werden konnen. Schlief3-
lich betreiben wir noch zwei mit
MAS Probenkopfen ausgestattete 300
und 500 MHz Spektrometer mit wei-
ten Bohrungen, um hochaufgeloste
Signale fiir eine grofle Anzahl aktiver
Kerne zu erhalten und die Charakte-
risierung fester Katalysatoren und an-
derer neuer Materialen durchzufiih-
ren.

Chemische Kristallographie

Die Kristallstrukturanalyse am MPI
fiir Kohlenforschung verfiigt momen-
tan iiber drei Einkristall- und ein Pul-
verdiffraktometer. Mit zwei Drehano-
den und einer Mikrofokusquelle, je-
weils in Verbindung mit fokussieren-
den Rontgenoptiken und CCD-Fla-
chenzdhlern, werden die Anforderun-
gen, die von sehr kleinen und
schwach streuenden Einkristallen
ausgehen, erfiillt. Mit der Untersu-
chung von nahezu fiinfhundert Pro-
ben jdhrlich sind Chemie- und Phy-
siklaborantinnen und Chemotechni-
kerinnen im RoOntgenlabor beschaf-
tigt, die durch zwei Wissenschaftler
und einen Chemotechniker bis zur
Publikationsreife ausgewertet wer-
den. Besonders schwierig gelagerte

7



MITTEILUNGEN 2/15

Fdlle werden an den Synchrotron-
strahlungsquellen in Hamburg und
Karlsruhe untersucht. Der routinemd-
fige Einsatz der Tieftemperaturkris-
tallographie sowohl bei der Proben-
prdparation als auch bei der Daten-
sammlung erlaubt es Kristalle luft-,
feuchte- und temperaturempfindlicher
Proben mit nur wenigen Mikrometern
Kantenldnge zu untersuchen. Das
Probenspektrum reicht dabei von
klassischen anorganischen Festkor-
perverbindungen {iiber metallorgani-
sche Komplexe und organische Mole-
kiilverbindungen bis hin zu gelegent-
lichen Proteinen. Von den chiralen
Produkten der asymmetrischen Kata-
lyse wird hdufig die Bestimmung der
absoluten Konfiguration in Anwesen-
heit nur weniger Sauerstoffatome ge-
fordert.

Der eingangs erwdhnte Grofirech-
ner PDP-10 wurde zundchst durch ei-
ne VAX-, spater durch alpha-Worksta-
tions, die alle unter VMS liefen, er-
setzt. Mittlerweile werden PCs so-
wohl unter Linux wie unter Windows
fiir die Steuerung und Auswertung
eingesetzt. Konstant geblieben ist je-
doch ein zentrales Datenarchiv fiir
mittlerweile fast zehntausend Kris-
tallstrukturen.

Die  Forschungsaktivititen der
Gruppe unter Leitung von Prof. Chris-
tian W. Lehmann konzentrieren sich
auf die Bereiche Instrumentierung,
experimentelle  Elektronendichtebe-
stimmung und Crystal Engineering.
Fiir das Hochdurchsatzscreening von

Die GDCh bei

f 3

‘www.facebook.com/GDCh.de - www.twitter.com/gdch_aktuell

Polymorphen wurde eine Methode
entwickelt, bei der ein Diffraktometer
fiir polykristalline Proben, die direkt
im Probentrager (einer 96-fachen
Multiwellplatte) kristallisiert und un-
tersucht werden konnen. Weiterhin
wurde ein Verfahren zur Detektion
gefdlschter Medikamente in Tabletten-
form entwickelt, das vollig zersto-
rungsfrei die verpackte Tablette im
Blister analysiert. Die Projekte zur Be-
stimmung der experimentellen Elek-
tronendichte werden in einer Reihe
von externen Kooperationen bearbei-
tet und reichen von organischen, op-
tisch nicht-linearen Materialien, iiber
metallorganische Molekiilverbindun-
gen bis hin zu anorganischen Koordi-
nationsverbindungen, wobei haufig
das bessere Verstandnis intermoleku-
larer Wechselwirkungen die For-
schung antreibt. Die Analyse intermo-
lekularer Wechselwirkungen, aller-
dings nicht auf der Basis der hochauf-
gelosten experimentellen Elektronen-
dichte, sondern in Form der Molekiil-
packungen, ist Gegenstand der For-
schungen auf dem Gebiet des Crystal
Engineering, wobei durch Vermah-
lungsexperimente in Kugelmiihlen
Co-Kristalle hergestellt werden.

Elektronenmikroskopie

Ebenfalls unter der Leitung von
Prof. Lehmann steht die Abteilung fiir
Elektronenmikroskopie. Fiir die Ab-
bildung und chemische Analyse von
Nanopartikeln, mikro- und mesopo-
rosen Silikaten und Metalloxiden, so-
wie eine Vielzahl anderer Festkorper-
strukturen, die in der heterogenen
Katalyse Anwendung finden, stehen
der Abteilung mehrere Raster- und
Transmissionselektronenmikroskope
zur Verfiigung. Das derzeit leistungs-
fahigste Elektronenmikroskop im In-
stitut ist ein dediziertes 200 KkV
STEM, mit Aberrationskorrektor, kal-
tem Feldemitter und einem EDS-De-
tektor mit mehr als 1,0 Steradiant Off-
nungswinkel. Ein zusadtzlicher Se-
kunddrelektronendetektor ermdéglicht
atomar aufgeloste Abbildungen von
kristallinen Oberflichen, wdhrend
der  High-Angle-Darkfield-Detektor
auch einzelne Metallatome sichtbar
macht. Gleichzeitig kann das EDS-
System atomar aufgeloste Element-

verteilungsabbildungen liefern. Ein
weiteres 200 kV TEM und ein ultra-
hochauflosendes 30 kV SEM, beide
ebenfalls mit kalten Feldemittern aus-
gestattet sind die High-End-Gerdte der
Abteilung. Fiir den Selbstmessbetrieb
steht dariiber hinaus ein 100 kV TEM
mit Wolframhaarnadelkathode zur
Verfiigung. Die Ausstattung wird ab-
gerundet durch ein 100 kV TEM mit
LaB;-Kathode, und ein 30 kV Envi-
ronmental-SEM, die beide ebenfalls
mit EDS-Detektoren ausgestattet sind.
Fiir die Herstellung der Praparate
sind Ultramikrotome, Argonplasma-
polierer und Bedampfungsanlagen im
Einsatz. Der umfangreiche Gerate-
park wird von zwei Chemieingenieu-
ren, einem Chemotechniker und zwei
Laboranten betreut.

Die Forschungsaktivititen konzen-
trieren sich auf die Elektronenkristal-
lographie in Verbindung mit Element-
analytik im Subnanometerbereich zur
Strukturaufkldrung bimetallischer
Nanopartikel.

Zusammenfassung und Ausblick

Seit iiber 60 Jahren ist die zentrale
Analytik des MPI fiir Kohlenfor-
schung ein integraler Bestandteil der
Katalyseforschung und hat viele der
wichtigen Entwicklungen am Institut
begleitet. Die hohe fachliche Kompe-
tenz der einzelnen Gruppen wird
durch die Ausbildung von Chemie-
und Physiklaboranten fortgeschrie-
ben wund durch Masterstudenten,
Doktoranden und Post-Docs in For-
schungsprojekten des jeweiligen Spe-
zialgebiets unterstiitzt. Dariiber hi-
naus erfiillt die zentrale Analytik des
MPI fiir Kohlenforschung auch die
Funktion der unabhdngigen Quali-
tatssicherung von Forschungsergeb-
nissen aus der Synthese. Die am Insti-
tut bestehende Moglichkeit, neue Me-
thoden und Messgerdte zeitnah ein-
zusetzen, ist ein wesentlicher Aspekt
fiir die kiinftige Leistungsfdhigkeit
der Analytik in der Kohlenforschung.

Miilheim an der Ruhr,
Christophe Fareés,
Christian W. Lehnmann,
Wolfgang Schrader,
Philipp Schulze
http://www.kofo.mpg.de



Chemie Aktuell

GC/MS bei der
ROSETTA-Mission

Hoch gesteckte Ziele

Seit 1996 vergibt die von der Ame-
rican Association for the Advance-
ment of Science herausgegebene
Fachzeitschrift ,,Science“ jahrlich den
Titel ,,Breakthrough of the Year“ fiir
das aus ihrer Sicht grofite For-
schungsergebnis des Jahres. Im ver-
gangenen Jahr wurde die Landung
des Landeroboters Philae von der
Weltraumsonde Rosetta auf der Ober-
fliche des Kometenkerns Chury als
das groflte wissenschaftlich-techni-
sche Ereignis des Jahres 2014 mit die-
sem Titel gewdirdigt.

Die gewdhlten Namen Rosetta und
Philae weisen schon darauf hin, dass
es sich bei diesem von der europdi-
schen Raumfahrtbehorde ESA koordi-
nierten Projekt um eine sehr ehrgeizi-
ge Zielstellung handelt: Bekanntlich
spielte der sog. Rosetta-Stein, ein 1799
im Nildelta bei der dgyptischen Stadt
Rosetta aufgefundenes Fragment einer
steinernen Stele von 196 v. Chr. mit ei-
ner Inschrift in drei unterschiedlichen
Schriftsprachen, gemeinsam mit ei-
nem Tempelobelisk von der Nil-Insel
Philae die entscheidende Rolle bei der
Entschliisselung der agyptischen Hie-
roglyphen durch Jean Francoise
Champollion im Jahre 1822.

Mit der Rosetta-Mission sollte erst-
malig ein Komet ndher untersucht
werden, indem der Rosetta Orbiter
diesen Komet mehre Monate lang auf
seiner Flugbahn begleitet und von
den an Bord befindlichen Gerdten
entsprechende Messdaten gesammelt
und zur Erde {iibermittelt werden.
Weitere Messdaten soll der Landero-
boter Philae liefern, der von der

Weltraumsonde auf der Kometen-
oberfliche abgesetzt wurde. Da Ko-
meten zu den dltesten Himmelskor-
pern gehoren, war somit erstmalig ei-
ne direkte (in-situ) Untersuchung von
unverfdlschtem Material (,,Urmate-
rie“) aus der Anfangszeit unseres
Sonnensystems zu erwarten. Die in-

ternationale Forschergemeinschaft er-
hofft sich davon wertvolle Informatio-
nen zur Entstehung des Sonnensys-
tems sowie des Lebens auf der Erde.

Die ROSETTA-Mission

Am 02.03.2004 wurde die Raum-
sonde Rosetta mit dem Landegerat
Philae an Bord auf die 10-jdhrige Rei-
se zum Kometen 67P/Churyumov-
Gerasimenko (,,Chury”“) gestartet; im
August 2014 wurde in eine elliptische
Umlaufbahn von Chury einge-
schwenkt und am 12.11.2014 erfolgte
in ca. 510 Millionen Kilometer Entfer-
nung von der Erde die Landung von
Philae auf der Oberfliche des Kome-
tenkerns Churi.

Rosetta Orbiter und Lander sind
mit je 10 Messgerdten ausgestattet,
die von verschiedenen europdischen
Forschergruppen fiir die Erkundung
von Atmosphdre, Oberfliche und Un-
tergrund des Kometenkerns entwi-
ckelt wurden. Entwicklung, Bau und
Langzeit-Erprobung dieser Module
haben zuvor schon einmal ca. 10 Jah-
re in Anspruch genommen, basierend
auf Untersuchungen an Meteoriten
und simuliertem interstellarem Eis
sowie den Erfahrungen aus der Arbeit
mit vorangegangenen Weltraumson-
den. Wichtige Kriterien waren eine
strikte Miniaturisierung aller Bauteile
hinsichtlich Masse und Volumen, ge-
ringste Verbrduche an Energie und

Hilfsmitteln sowie Langzeitstabilitat
und Zuverldssigkeit unter extremen
Bedingungen. Alle vorgesehenen Ar-
beitsabldufe miissen einprogrammiert
werden, da die Signaliibertragung
von der Erde 28 Minuten erfordert!
Insgesamt waren etwa 2000 Personen
am Rosetta-Projekt beteiligt.

Die 10 Messgerdte an Bord von Phi-
lae nutzen eine gemeinsame Elektro-
nik, die Energieversorgung erfolgt
durch Solarenergie; ein zentrales
Bohrsystem soll Bodenproben in bis
zu 23 cm Tiefe aus dem ,schmutzi-
gen Eis“ entnehmen, in kleine Ofen
iiberfithren und an mehrere Instru-
mente verteilen.

Von den verschiedenen chromato-
graphischen Techniken eignet sich be-
vorzugt die GC zum direkten Nachweis
von aufierirdischer organischer Mate-
rie auf Planeten und Kometen, da sie
keine fluiden Phasen verwendet, einen
einfachen, schockresistenten Aufbau
mit geringem Energiebedarf aufweist,
miniaturisiert und problemlos mit der
Massenspektrometrie (MS) gekoppelt
werden kann. Seit 1975 wurden daher
Mini-GCs an Bord verschiedener Welt-
raumsonden eingesetzt.

Auch am Lander Philae ist die
Chromatographie mit zwei GC/MS-
Gerdten vertreten:

Im britischen Projekt PTOLEMY
wird ein mit 3 Kapillarsaulen ausge-
stattetes GC/MS-Gerdt eingesetzt, um
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in Gasen und leichtfliichtigen Verbin-
dungen Isotopenverhdltnisse der
leichten Elemente Wasserstoff, Koh-
lenstoff, Stickstoff und Sauerstoff zu
bestimmen.

Mit einem weiteren GC/MS-System
sollen im COSAC-Project (Cometary
Sampling and Composition) Boden-
proben auf organische Substanzen un-
tersucht werden. Das GC-Gerdt wurde
vom MPI fiir Sonnensystemforschung
Katlenburg-Lindau aus kommerziellen
und selbst konstruierten Elementen
gebaut. Ebenso wie beim PTOLEMY-
Projekt kamen ausschliefilich kom-
merzielle Kapillarsdulen im isother-
men Betrieb (30°C) zum Einsatz. Die
zu erwartende Substanzvielfalt (Koh-
lenwasserstoffe, Alkohole, Amine,
Diole, Carbonsduren, Aminosduren),
sollte daher mit 8 parallel angeordne-
ten, 10 - 15 Meter langen Trennkapil-
laren mit unterschiedlichen festen und
fliissigen stationdren Phasen erfasst
werden. Zur Dosierung werden die o.
g. Probedfen stufenweise bis zu 180°C
erhitzt und jeweils die freigesetzten
Gase und Dampfe mittels einer Ventil-
schaltung in den GC dosiert. Hochtem-
peratur-Ofen sollen eine Pyrolyse bei
600°C erlauben; die der GC nicht di-
rekt zugdnglichen Carbon- und Ami-
nosduren sollen dabei durch Zugabe
von Dimethylformamid-dimethylace-
tal (DMF-DMA) in fliichtige Methylde-
rivate iiberfiihrt werden. Als Tragergas
wird Helium verwendet; ein Warme-
leitfdhigkeitsdetektor am Ende jeder
Trennsdule sowie ein ausgekliigeltes
System von Umschaltventilen sollen
den Heliumverbrauch gering halten.
Die Temperierung der Sdulen erfolgt
durch Widerstandsdrahte. Zur Detekti-
on und Identifizierung dient ein Flug-
zeit-Massenspektrometer ~ (TOF-MS)
mit einem  Massenbereich von
1 - 1500 amu und einer Elektronen-
stof3-lonenquelle.

Das Chiralitdtsexperiment

Drei der 8 Trennsdulen sind mit
chiralen stationdren Phasen (CSP) be-
legt, um evtl. vorhandene Aminosdu-
ren und andere chirale Verbindungen
in die D- und L-Spiegelbilder aufzu-
trennen und Enantiomerenverhalt-
nisse zu ermitteln. Bei den CSPs han-
delt es sich um das klassische Chira-
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sil-L-Val aus dem ehemaligen Ar-
beitskreis Ernst Bayer, Tiibingen, so-
wie um zwei Cyclodextrinphasen, die
von Volker Schurig et al., Tiibingen
(Chirasil-Dex) bzw. von Daniel W.
Armstrong et al., Arlington/USA (Cy-
clodextrin G-TA) entwickelt wurden.

Aus diesem Chiralitdtsexperiment
erhofft man sich wichtige Aussagen
hinsichtlich der verschiedenen Hypo-
thesen zur Entstehung von , biomole-
kularen Asymmetrie“ (Auftreten un-
gleicher Mengenverhaltnisse zweier
Enantiomeren) und Homochiralitdt
als Grundlage unseres Lebens. Um
Aminosduren und andere stark polare
Verbindungen der GC zugdnglich zu
machen, soll die Pyrolyse mit der che-
mischen Derivatisierung verkniipft
werden — hochst anspruchsvolle Ar-
beitsschritte fiir einen Roboter, die
schon im bemannten Labor nicht im-
mer einfach zu bewadltigen sind!

Ausblick

Bei der schwierigen Landung hat
Philae eine ungiinstige Position unter
einem Uberhang eingenommen, in
der die Sonnenkollektoren nur wenig
Energie aufnehmen konnen. Aus den
Primdrbatterien gespeist, hat der Lan-
der jedoch ca. 60 Stunden gearbeitet
und etwa 80 % des vorgesehenen
Messprogrammes erfiillt. Am
15.11.14 ist Philae in den Standby-
Modus iibergegangen.

Es ist sehr zu hoffen, dass mit wei-
terer Anndherung von ,,Chury” an die
Sonne die Akkus wieder Energie auf-
nehmen und die GC-Untersuchung
der Bodenproben fortgesetzt werden
konnen. Auf die Ergebnisse nach Ab-
schluss der ROSETTA-Mission darf
man sehr gespannt sein!

W. Engewald, Taucha
V. Schurig, Tiibingen

Literatur

The ROSETTA Mission and the COSAC Experi-
ment, Chapter 4 in: U.J. Meierhenrich et al.,
Top. Curr. Chem. 341 (2013) 271-300 (V.
Schurig, Editor).

U.J. Meierhenrich et al., Angew. Chem. 126
(2014) 2-13.

Practical Gas Chromatography (K. Dettmer-Wil-
de, W. Engewald, Editoren), Springer, Heidel-
berg, 2014.

Weitere Literatur bei den Autoren auf Anfrage

Neue Medien

ABC in Kiirze

Neuigkeiten rund um Analytical
and Bioanalytical Chemistry

Der Verlag von ABC hat eine we-
sentliche Verdnderung angekiindigt:
Die Holtzbrinck Publishing Group
(Holtzbrinck) und BC Partners (BCP)
haben - unter Zustimmungsvorbehalt
der entsprechenden Kartellbehorden
- den Zusammenschluss von Sprin-
ger Science + Business Media (dessen
Eigner von BCP beratene Fonds sind)
mit wesentlichen Teilen der Wissen-
schafts- und Bildungs-Sparte von
Holtzbrinck  (Nature  Publishing
Group, Palgrave Macmillan sowie
Macmillan Education) vereinbart. Mit
dieser strategischen Investition ent-
steht ein global fithrendes Verlags-
haus fiir Wissenschafts- und Bil-
dungsmedien, welches auf langfristi-
ges Wachstum ausgerichtet sowie der
Qualitdt und einer groflen Tradition
verpflichtet ist. In ihm werden die
hochwertigen Angebote fiir Wissen-
schaftler, Forschungseinrichtungen,
Fachgesellschaften und Akademiker
weiter optimiert und ausgebaut wer-
den. Sobald der angekiindigte Zusam-
menschluss genehmigt sowie organi-
satorisch und rechtlich vollzogen ist,
erscheint ABC im gleichen Verlag wie
die Zeitschriften Nature, Scientific
American oder Spektrum der Wissen-
schaft.



David C. Muddiman von der
North Carolina State Univer-
sity, Raleigh, ergdnzt seit
Anfang Mdrz das Team der
ABC Herausgeber.

Ungeachtet der angekiindigten
Anderungen auf Unternehmensseite
geht bei Springer die Entwicklung
innovativer Produkte und Dienstleis-
tungen weiter. Jiingstes Beispiel:
Seit Mitte April liefert Bookmetrix
Daten zur Verbreitung, Nutzung und
Leserschaft von knapp 180.000
Springer-Biichern und mehr als drei
Millionen Buchkapiteln. Springer ist
damit der erste Verlag, der sowohl
zu den einzelnen Buchtiteln als
auch den einzelnen Kapiteln seines
gesamten Buchbestands verschiede-
ne Metriken liefert. Die Plattform
wurde gemeinsam mit Altmetric ent-
wickelt, einem Unternehmen, das
sich auf die Erhebung und Auswer-
tung von Online-Aktivititen rund
um wissenschaftliche Literatur spe-
zialisiert hat.

Neues aus dem Team der ABC
Herausgeber

ABC heifit einen neue Herausgeber
willkommen: David C. Muddiman
von der North Carolina State Univer-
sity, Raleigh, ergdnzt seit Anfang
Mairz das Team der ABC Herausgeber.
Als Mitglied des Advisory Boards war
Prof. Muddiman seit 2011 fiir ABC ak-
tiv, in 2012 agierte er als Co-Gasthe-
rausgeber zusammen mit Hans H.
Maurer fiir das Sonderheft High-Reso-
lution Mass Spectrometry. Weitere
Einzelheiten konnen Sie im Editorial
Expanding the team of ABC Editors
(http://bit.ly/ExpandingEditors-
Team) nachlesen.

Dies ist nicht die einzige Verande-
rung im Team der Herausgeber. Prof.

Lihua Zhang vom Dalian Institute of
Chemical Physics (DICP), Chinese
Academy of Sciences (CAS), fungiert
seit Jahresbeginn nicht zur als Repra-
sentant der Zeitschrift. Als ABC’s Re-
ginal Editor China iibernimmt Prof.
Zhang nun auch Verantwortung im
Begutachtungsprozess und entschei-
det iiber Annahme oder Ablehnung
von Beitrdgen. Diese erweiterte Ver-
antwortlichkeit reflektiert ihren gro-
fen Einsatz, mit dem sie in den ver-
gangenen drei Jahren als Regional
Editor fiir ABC tdtig war.

ABC gratuliert ....

Die Zeitschrift gratuliert ihrem He-
rausgeber Prof. Kiyokatsu Jinno ganz
herzlich zum 70. Geburtstag, den er
am 04. April begangen hat
(http://link.springer.com/arti-
cle/10.1007/s00216-014-8454-8).

Auf der Anakon 2015 in Graz wur-
de ABC Herausgeber Prof. Giinter
Gauglitz mit der Clemens-Winkler-
Medaille geehrt. Sein Kollege Prof.
Alfredo Sanz-Medel erhdlt auf dem
Colloquium Spectroscopicum Inter-
nationale XXXIX in Coimbra, Portu-
gal, den CSI 2015 Award. Herzlichen
Gliickwunsch!

Verleihung des ABC Best Paper
Award 2014

Auf der diesjdhrigen Pittcon in
New Orleans wurde im Rahmen der
Sitzung des International Advisory
Boards der ABC Best Paper Award
2014 an Elise Dennis iiberreicht. Thr
Gewinner-Beitrag Zoom-TOFMS: ad-
dition of a constant-momentum-acce-
leration “zoom” mode to time-of-flight
mass spectrometry erschien in Heft
406/29 als Teil der Topical Collection
Emerging Concepts and Strategies in
Analytical Glow Discharges. Mehr da-
zu in diesem Mitteilungsblatt und
unter www.springer.com/abc. Der
mit 1500 Euro dotierte ABC Best Pa-
per Award wird fiir herausragende
Veroffentlichungen verliehen, deren
federfithrender Autor jiinger als 40
Jahre ist.

ABCist... unterwegs
ABC Herausgeber und Redaktion
freuen sich darauf, Sie auf den fol-

genden Veranstaltungen personlich

zu treffen:

e 63rd ASMS Conference on Mass
Spectrometry and Allied Topics in
St. Louis, Missouri (31. Mai -4. Ju-
ni 2015)

e Colloquium Spectroscopicum In-
ternationale XXXIX in Coimbra
(30. August - 3. September 2015)

e ACS Fall Meeting in Boston
(16.-20. August 2015)
¢ EuroAnalysis2015 in Bordeaux

(6.-10. September 2015)

e Vth International Symposium on
Metallomics in Beijing (9.-12. Sep-
tember 2015)

ABC Artikel... herunterladen, disku-
tieren, zitieren

Nachfolgend sehen Sie die wissen-
schaftlichen Beitrage, die 2014 in
ABC erschienen sind und bereits in
demselben Jahr grofles Interesse bei
unseren Lesern weckten. Mochten
auch Sie Thren ndchsten Beitrag einer
breiten Leserschaft zur Verfiigung
stellen? Dann reichen Sie Thre Arbeit
doch bei ABC ein!

Der am hdufigsten von Springer-
link heruntergeladene Beitrag war:

Towards standardisation of cell-free
DNA measurement in plasma: con-
trols for extraction efficiency, frag-
ment size bias and quantification,
Alison S. Devonshire, Alexandra S.
Whale, Alice Gutteridge, Gerwyn Jo-
nes, Simon Cowen, Carole A. Foy,
Jim F. Hugget; erschienen in 406/26,
Seiten 6499-6512.

In Social Media am meisten ge-
nannt wurde:

Identification and quantification of
cannabinoids in Cannabis sativa L.
plants by high performance liquid
chromatography-mass  spectrometry,
Oier Aizpurua-Olaizola, Jone Omar,
Patricia Navarro, Maitane Olivares,
Nestor Etxebarria, Aresatz Usobiaga;
erschienen in  406/29, Seiten
7549-7560

Bereits 2014 insgesamt 14 Mal zi-
tiert und vom Web of Science als
“Highly Cited” eingestuft wurde:

Aggressive  dereplication  using
UHPLC-DAD-QTOF: screening extracts
for up to 3000 fungal secondary meta-
bolites, Andreas Klitgaard, Anita Iver-
sen, Mikael R. Andersen, Thomas O.
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Larsen, Jens Christian Frisvad, Kristi-
an Fog Nielsen; erschienen in 406/7,
Seiten 1933-1943

Interessante Themenschwerpunkte
im Uberblick

Alle ABC-Ausgaben und Topical
Collections finden Sie online unter
link.springer.com/journal/216. Der
Klick auf , Browse Volumes & Issues“
fithrt Sie dabei zur Ubersicht iiber die
ABC Hefte (,,Volumes“), zu den noch
keinem Heft zugeordneten Beitrdgen
(,Online First“) sowie zu den ver-
schiedenen Themenschwerpunkten
(,,Topics®).

April

e Trend Artikel und kritische Uber-
sichtsartikel; die ABC Herausgeber

e Reference Materials for Chemical
Analysis; Hendrik Emons (DE)
und Stephen A. Wise (US)

Mai

e Direct Optical Detection; Giinter
Gauglitz (DE) und Jiri Homola
(CZ)

Juni

e Advances in LC-MS/MS analysis
of environmental and food sam-
ples, Damia Barcel6 und Mira Pe-
trovic (ES)

¢ Field- and Flow-based Separations;
Gaetane Lespes (FR), Catia Conta-
do (IT) und Bruce Gale (US)

e Hormone and Veterinary Drug Re-
sidue Analysis; Siska Croubels, Els
Daeseleire, Sarah De Saeger, Peter
Van Eenoo und Lynn Vanhaecke
(BE)

Als Mitglieder der Fachgruppe
Analytische Chemie konnen Sie wei-
terhin iiber den Mitgliederbereich
MyGDCh auf den gesamten Online-
Inhalt von ABC zugreifen.

Steffen Pauly, Editorial Director Chemie,
Springer (ORCID iD
0000—0001—-9768—9315)

Nicola Oberbeckmann-Winter, Mana-
ging Editor ABC, Springer (ORCID iD
0000—0001—-9778-1920)
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Mit Graz war erstmals eine Stadt in
Osterreich Austragungsort der ANAKON
(Fotos: Carolin Huhn)

ANAKON 2015

ANAKON in Graz

Die Fachgruppe Analytische Che-
mie in der Gesellschaft Deutscher
Chemiker (GDCh), die Osterrei-
chische Gesellschaft fiir Analytische
Chemie (ASAC) in der Gesellschaft
Osterreichischer Chemiker (GDCh)
und die Division Analytische Chemie
der Schweizerischen Chemischen Ge-
sellschaft (sCs) luden vom
23.-26.03.2015 ein zur ANAKON nach
Graz. Damit fand die ANAKON in die-
sem Jahr erstmals in Osterreich statt.

Die ANAKON ist die wichtigste
Konferenz in Deutschland, Osterreich
und der Schweiz fiir den Wissensaus-
tausch in allen Bereichen der Analyti-
schen Chemie und verwandten Gebie-
ten. Die moderne Analytische Chemie
hat den engeren Bereich der Chemie
langst verlassen und tragt heute, oft
ohne bewusste Wahrnehmung durch
die Offentlichkeit, wesentlich zur
Qualitdt unseres Lebens bei. Sie wird
eingesetzt bei der Herstellung von
chemischen, metallurgischen und
pharmazeutischen Produkten, von
Haushaltsprodukten, bei der Herstel-
lung und Kontrolle von Nahrungsmit-
teln, bei der Diagnose im Gesund-
heitswesen, im Umweltschutz und in
der Qualitdtssicherung. Analytik ist
heute ein wesentliches Element der
Erkenntnisfindung in allen Bereichen
der Naturwissenschaften, der Technik
und des offentlichen Lebens. Sie ist
ein integraler Bestandteil der techni-

schen Innovation, der Produktion
und beim Schutz der Offentlichkeit.

Die Karl-Franzens-Universitdt Graz
(KFUG) veranstaltete diese ANAKON
gemeinsam mit der Technischen Uni-
versitdit Graz (TUG). Die Bedeutung
der Analytischen Chemie zeigte hier
bereits der Einzug in ein neues Insti-
tutsgebdude an der TUG im Jahr 2009
sowie die Renovierung der Rdumlich-
keiten an der KFUG (abgeschlossen
im Jahr 2014) ganz klar.

An der ANAKON 2015 hatten Fir-
men der Gerdteindustrie und Verlage
die Moglichkeit, ihre Produkte in
Form von Broschiiren, Demo-Gera-
ten, Prospekten, Postern, Biichern
und weiterem Informationsmaterial
anzubieten und Fachgesprdche mit
den erwarteten 400-500 Teilnehmern
der Tagung zu fiihren.

Das Programm der ANAKON 2015
wurde aktiv von den Arbeitskreisen

Karl-Franzens-Universitdit, Graz
(Foto: Renate Kieflling)



Dr. Vogel iiberreicht die C.-Winkler-Me-
daille an Prof. Gauglitz (Foto: C. Huhn)

der Fachgruppe Analytische Chemie,
der Osterreichischen Gesellschaft fiir
Analytische Chemie (ASAC) in der
GDCh und der Division Analytische
Chemie der Schweizerischen Chemi-
schen Gesellschaft (SCS) mitgestaltet.

Der Deutsche Arbeitskreis fiir Ana-
lytische Spektroskopie - DAAS -
nutzte wie gewohnt die Gelegenheit,
um sich mit einer Session am Pro-
gramm der ANAKON zu beteiligen,
Die Arbeitskreis-Preise zu verleihen
und sich mit den DAAS-Mitgliedern
im Rahmen der zweijdhrig stattfin-
den Mitgliederversammlung auszu-
tauschen. Diese fand am Dienstag der
ANAKON in der Mittagspause statt
und verlief ausgesprochen konstruk-
tiv. Der neue Vorstand des DAAS, der
erst seit Januar 2015 im Amt ist, hat
sich viel fiir die kommenden vier Jah-
re vorgenommen. Seine Mitglieder
Kerstin Leopold, Sabine Mann, Nico-
las Bings, Wolfgang Buscher, Ulrich
Engel und Martin Wende wollen sich
fiir den gesamten Bereich der analyti-
schen Spektroskopie stark machen
und alle Mitglieder nach Kraften un-
terstiitzen.

Die Verleihung des renommierten
Bunsen-Kirchhoff-Preises des Deut-
schen Arbeitskreises fiir Analytische
Spektroskopie war auch wahrend der
ANAKON 2015 einer der Hohepunkte
der Konferenz. Der Preis wird fiir he-
rausragende Leistungen jiingerer,

Prof. Giinther erhielt die Emich-Plakette
von Prof. Buchberger (Foto: C. Huhn)

fessor fiir Analytische Chemie an der
Universitdt Zaragoza, nahm am Don-
nerstag Morgen der ANAKON 2015
die Auszeichnung fiir seine hervorra-
genden Entwicklungen und Anwen-
dungen im Bereich der direkten Ele-
mentspuren- und Ultraspurenanaly-
tik in festen Proben entgegen. In sei-
ner Laudatio listete Wolfgang Bu-
scher die zahlreichen wissenschaftli-
chen Errungenschaften von Herrn
Resano auf, der iiber 90 Publikatio-
nen, 7 Buchbeitrdge, iiber 130 Konfe-
renz-Abstracts und 17 eingeladene
Vortrdge vorweisen kann. Mit einem
h-Index von 29 und {iiber 2000 Zita-
tionen erwies sich Martin Resano als
verdienter Empfianger der Bunsen-
Kirchhoff-Preises, der von der Firma
PerkinElmer, Deutschland, finanziell
ausgestattet wird. Martin Grebe iiber-
reichte als Reprdsentant von Perki-
nElmer zusammen mit Wolfgang Bu-
scher Gliickwiinsche und Preisgeld.

Im anschlieffenden Vortrag des
Preistrdgers berichtete Herr Resano
von seinem weiten Forschungsfeld
der direkten Feststoffanalytik mittels
unterschiedlicher Atomspektroskopi-
scher Methoden.

Dariiber hinaus wurden in diesem
Jahre eine Reihe weiterer renommier-
ter Preise verliehen:
¢ Clemens-Winkler-Medaille an Prof.

Gilinter Gauglitz, Universitdt Tiibin-

gen, in Anerkennung seines jahre-

Dr. Vogel iiberreicht den diesjdhrigen Fachgrup-

penpreis an Dr. Schirhagl (Foto: C. Huhn)

Prof. Belder erhielt den Gerhard-Hesse-Preis,

tiberreicht von Prof. Huhn

aber bereits sehr erfolgreiche Wissen-
schaftler aus Universititen, For-
schungsinstituten oder der Industrie
im Bereich der analytischen Spektro-
skopie vergeben. Martin Resano, Pro-

langen personlichen Einsatzes und
besonderer Verdienste um die wis-
senschaftliche Entwicklung und
um die Forderung und Anerken-
nung der Analytischen Chemie.

Verleihung des Bunsen-Kirchhoff-Preises an Prof.
Martin Resano (links) durch den DAAS-Vor-
standsvorsitzenden Wolfgang Buscher (rechts)
und Martin Grebe, den Reprdsentanten der Fir-
ma PerkinElmer (Foto: Tobias Abel)
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¢ Friedrich-Emich-Plakette an Prof.
Detlef Giinther, ETH Ziirich. Dieser
Preis wird zur Forderung mikro-
chemischer Forschung und der Ver-
breitung der Mikrochemie verlie-
hen.

e Fachgruppenpreis der Fachgruppe
Analytische Chemie an Dr. Romana
Schirhagl, Groningen (NL), fiir he-
rausragende Leistungen der jungen
Wissenschaftlerin

e DAAS-Preis an Dr. Olga Borovins-
kaya, Thun (CH), in Anerkennung
ihrer wissenschaftlichen Arbeit
iiber ,,Ein neues induktiv gekoppel-
tes Plasma-Time-of-Flight-Massen-
spektrometer: Grundlegende Unter-
suchungen und Anwendungen“

e Gehard-Hesse-Preis an Dr. Detlef
Belder, Universitdt Leipzig, fiir he-
rausragende Leistungen auf dem
Gebiet der analytischen Trenntech-
niken und besondere Verdienste
um diese Wissenschaftsdisziplin

Folgende Posterpreise wurden im

Rahmen der ANAKON verliehen:

e Jan-Christoph Wolf (ETH Ziirich):
Active capillary plasma ionization:
Direct detection of chemical warfa-
re agents in the gas phase

Frau Dr. Olga Borovins-
kaya von der ETH Zii-
rich empfingt den
renommierten DAAS-
Preis fiir Promovenden
der Analytischen Chemie
aus den Hénden der
DAAS-Vorstandsmitglie-
der Dr. Ulrich Engel,
Merck, (Mitte) und Dr.
Wolfgang Buscher, Uni-
versitdt Miinster. (Foto:
Tobias Abel)

Andreas Kunze (TU Miinchen):
Chemilumineszenz-DNA-Microar-
ray fiir die automatisierte, parallele
Amplifikation und Detektion vira-
ler Pathogene

Ute Thorenz (Max-Planck-Institute
for Chemistry Mainz): Gas Chro-
matographie - Stickstoffchemielu-
mineszenzdetektion: eine neue
Methode zur Messung atmosphari-
scher Stickstoffverbindungen im
Ultraspurenbereich

Simon Pfeiffer (University of Leip-
zig): Photothermale Absorbanzde-
tektion mit chipintegrierten lumi-
neszenten Temperatursensoren zur
Echtzeitiiberwachung chemischer
Umsetzungen in Mikroflussreakto-
ren

Viktor U. Weiss (TU Wien): Cha-
racterization of liposomal vesicles
applied in drug delivery via Gas-
phase Electrophoretic Mobility Mo-
lecular Analysis (GEMMA)

Daniel Sydes (University of Tuebin-
gen): On-chip intermediate fluores-
cence, conductivity and potential
detection for 2D electrophoretic se-
parations

Die Posterpreistrdger der diesjihrigen ANAKON (Foto: Carolin Huhn)
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Qualitatssicherung/
Chemometrik

Die ANAKON 2015 konnte mit ei-
nem breiten Vortragsprogramm auf-
warten. Umrahmt von der wunder-
schonen Kulisse der Karl-Franzens-
Universitdt und der allgegenwartigen
Gastfreundschaft der Grazer, wurde
die Tagung zu einem besonderen Er-
lebnis.

Die mit schatzungsweise 120 Teil-
nehmerInnen sehr gut besuchte Sessi-
on Qualitdtssicherung / Chemometrik
fand am 23.03.2015 nachmittags im
Horsaal des Nebengebdudes statt. Die
gesamte Session leitete Prof. Dr. Jiir-
gen W. Einax von der Friedrich-Schil-
ler Universitat Jena.

Den ersten Vortrag hielt Prof. Wolf-
hard Wegscheider von der Montan-
universitit Leoben (Osterreich) iiber
das Thema ,,Alte und neue Herausfor-
derungen fiir das Qualitditsmanage-
ment im Labor“ Hier wurde die Uber-
arbeitung des ,,Guide to the expressi-
on of uncertainty in measurement”
mit dem neuen Schwerpunkt der
Monte-Carlo-Simulation ausdriicklich
begriifit.

Der zweite, sehr interessante Vor-
trag wurde von PD Dr. Wolf von
Tiimpling vom Helmholtz-Zentrum
fiir Umweltforschung in Magdeburg
iiber die Aus- und Bewertung hoch-
aufgeloster Massenspektren in Ver-
bindung mit 2D-Fluoreszenzspektren
durch doppelte Rangkorrelationsana-
lysen der Intensitdten gehalten. Hier-
bei wurden Van-Krevelen-Diagram-
me, also Diagramme, die urspriing-
lich zur Bestimmung der Abbauwiir-
digkeit von Erdolvorkommen dien-
ten, herangezogen, um die Summen-
formeln in Kombination mit Fluores-
zenzspektren einer Vielzahl von Ver-
bindungen in Gewdsserproben auszu-
werten und zu visualisieren.

Die Doktorandin Linda Schlitten-
bauer vom Helmholtz-Zentrum fiir
Umweltforschung in Leipzig hielt ei-
nen Vortrag iiber das Thema ,Inter-
pretation von Matrixeffekten bei der
Mixed-Mode-Festphasenextraktion
von humanem Urin mittels chemo-
metrischer Methoden”. Mit Hilfe der
Clusteranalyse und der statistischen



Auswertung kam sie zum Ergebnis,
dass eine zuverldssige Quantifizie-
rung von Spurenstoffen in Humanu-
rin nur iiber eine Standardaddition
moglich ist.

Der letzte Vortrag in dieser sehr in-
teressanten und gut besuchten Sessi-
on wurde von Dr. Claudia Beleites
vom Leibniz-Institut fiir Photonische
Technologien in Jena zum Thema
,Experimental considerations for
Rugged Biospectroscopic Classication
of Circulating Tumour Cells“ gehal-
ten. Bei ihren ramanspektroskopi-
schen Untersuchungen lag das
Hauptaugenmerk auf der Erkennung
von im Blut zirkulierenden Tumor-
zellen durch die Kombination von
,,Partial-least-squares-regression“ mit
linearer Diskriminanzanalyse, womit
sie erfolgreich Klassifizierungen zwi-
schen gesunden und kranken Gewe-
ben erstellen konnte.

Zu guter Letzt ist an dieser Stelle
noch einmal die herausragende und
professionelle Qualitdt der prasentier-
ten Poster, nicht nur zum Thema
Chemometrik, hervorzuheben.

Stefan Hesse,
Friedrich-Schiller-Universitdt Jena

Prozessanalytik

Die Session Prozessanalytik wid-
mete sich in diesem Jahr zwei The-
menschwerpunkten. Zum einen wa-
ren eine Reihe von Fortschrittsberich-
te zu wichtigen Methoden der indus-
triellen Analytik zu horen. G. Schulz
(BASF) eroffnete diese Reihe mit ei-
nem Beitrag zur Optimierung eines
industriellen = Hochdurchsatz-Atom-
spektrometrie-Labors mit Hilfe der
Automatisierung aller Teilschritte.
Drei Vortrage widmeten sich der Mas-
senspektrometrie und zwar von der
FT-ICR-MS in einer industriellen On-
line-Anwendung und als ultra-hoch-
auflosende Methode in Verbindung
mit atmospheric pressure chemical
ionisation (APCI) zum Studium einer
Biomasse-pyrolysise bis hin zu prakti-
schen Aspekten der Hochauflésungs-
massenspektrometrie (HMS). Die Rei-
he wurde ergdnzt durch Beitrdge zur
Charakterisierung der Emissionen

von Li-Ionen-Batterien mit der Metho-
denkombination GC-MS und FTIR,
zur Prozessanalytik fiir die Untersu-
chung der Reaktivabsorption von CO,
mittels Online-NMR- und Raman-
Spektroskopie und iiber In-situ-Unter-
suchungen mechanochemischer Re-
aktionen mittels gekoppelter Pulver-
diffraktometrie und Ramanspektro-
skopie, in denen die Kombination von
Analysemethoden eine wichtige Rolle
spielt.

Zum anderen stand eine Minisessi-
on zum Thema Ressourcenanalytik
im Fokus. Das Themenfeld wurde in
einem Uberblick von A. Renno
(HZDR) eingefiihrt. Es wurde zum
Beispiel aufgezeigt, welches Potenzial
fiir den Bergbau- und Aufbereitungs-
technologien mit Hilfe von Online-
Verfahren bestehen. In einer Reihe
von drei spannenden Fortschrittsbe-
richten wurde anschlieflend iiber In-
situ-Element-Spuren-Analytik mit LA-
ICP-MS und die Tiicken der Herstel-
lung von Referenzmaterialien, iiber
Prozessanalytik mittels RFA und LIBS
bei der Diingemittelgewinnung aus
Kldrschlammaschen und iiber SEM-
basierte automatisierte Partikelanaly-
tik fiir die Mineralogie berichtet.

Die beiden Schwerpunkte wurden
auch auf der leider viel zu kurzen
Postersession durch zahlreiche Pos-
terbeitrage aufgegriffen. Die Themen
dort waren: industrielle Referenzma-
terialien, Analytik an Sekundar-Roh-
stoffen, Abgasanalytik mobiler Emis-
sionen, Analyse von Fliissigkristall-
Displays, Gasphasen-NMR-Spektro-
skopie, Biometrischen Sensoren, MS-
Ionisierungsquellen, Analytik in der
Wasseraufbereitung, = Hyperspectral
Imaging an schwarzen Proben und
Anwendungen der partikelinduzier-
ten Rontgenemission (PIXE).

Michael Maiwald (BAM),
Joachim Richert (BASF)

Element- und Spezies-
analytik

Teil 1

Eine Session am Mittwoch der
ANAKON 2015 hatte die Element-
und Speziesanalytik zum Thema.
Den Vorsitz der Session iibernahm
DAAS-Vorstandmitglied Wolfgang
Buscher. Zu Beginn der Session war
es ihm gemeinsam mit Ulrich Engel,
ebenfalls Vorstandsmitglied im DAAS
und Reprdsentant der Merck KGaA,
eine besondere Freude und Ehre, den
von Merck gestifteten DAAS-Preis an
Dr. Olga Borovinskaya zu verleihen.
Damit wurde ihre hervorragende
Doktorarbeit mit dem Titel ,,A New
Inductively Coupled Plasma Time-of-
Flight Mass Spectrometer: Funda-
mentals and Applications“ ausge-
zeichnet, welche sie an der ETH Zii-
rich angefertigt hat. Frau Borovins-
kaya hat sehr erfolgreich an der Ent-
wicklung eines neuen ICP-Time-of-
Flight-Massenspektrometers  mitge-
wirkt und mafigeblichen Anteil an
der Realisierung dieses Projektes ge-
habt. Mit diesem System stand ihr so-
mit ein duflerst schneller elementse-
lektiver Detektor zur Verfiigung, der
es ihr erlaubte, sehr schnell verlau-
fende Prozesse in der Plasma-Anre-
gungsquelle — dem ICP - systema-
tisch mit hochster Empfindlichkeit zu
untersuchen. So hat sie mafigeblich
zum Verstdndnis zeitlicher Verschie-
bungseffekte der Elementsignale bei-
getragen, welche entstehen, wenn
einzelne Nano-partikel in das ICP
eingeleitet werden. Frau Borovins-
kaya hat ihre hervorragenden Ergeb-
nisse in den angesehensten analyti-
schen Fachzeitschriften
zahlreichen Vortrdagen auf internatio-
nalen Fachkonferenzen veroffentlicht
und hat den DAAS-Preis hochver-
dient und {bergliicklich aus den
Hdnden von Ulrich Engel und Wolf-
gang Buscher in Empfang genom-
men. Anschlieflend referierte sie in
einem duflerst spannenden Vortrag
uiber Thre Ergebnisse.

Den einleitenden Hauptvortrag mit
dem Titel ,,ICP-MS ist auch was fiir
grofie Tiere* hielt Jorg Feldmann, der
eigens aus Aberdeen, Schottland,

sowie in
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nach Graz angereist war. Eindrucks-
voll konnte er demonstrieren, wie
sich bestimmte Klassen von Arsen-,
Quecksilber- und Selenverbindungen
in Pilotwalen verteilen und mit wel-
chen teils komplexen analytischen
Methoden ihr Gehalt bestimmt wer-
den kann. Im den beiden folgenden
Vortragen vertieften Uriel Arroyo-
Abad von der BAM in Berlin und Jens
Hogeback von der Universitdt Miins-
ter die Einblicke in die komplexe
Analytik von Arsenolipiden in Mee-
resfisch bzw. von proteingebunde-
nem Quecksilber in Blut. Es zeigte
sich auch hier, dass das ICP-MS eines
der wichtigsten Analysensysteme fiir
die moderne Elementspeziesanalytik
ist. Aber es wurde auch deutlich, dass
die ICP-MS alleine nicht ausreicht,
um die ebenso wichtigen wie schwie-
rigen Fragestellungen nach der che-
mischen Form und der Verteilung der
Elemente in Organismen und der sich
daraus ergebenden Wirkungen zu be-
antworten.

Nach der Kaffeepause stellte Carla
Vogt von der Universitit Hannover
die ,Entwicklung einer Kalibrations-
strategie fiir LA-ICP-IDMS“ vor, wel-
che die Analytik mit der Laser-Ablati-
ons-ICP-MS in Zukunft verbessern
konnen wird. Anschliefend trug Jo-
hannes Pedarnig von der Universitdt
Linz, Osterreich iiber die LIBS-Analy-
tik von multi-component-Industrie-
materialien vor, wobei er insbesonde-
re auf kalibrations-freie und kalibrati-
ons-basierte Methoden einging. Maxi-
milian Bonta von der TU Wien refe-
rierte dann tiber die simultane Analy-
se von Spuren- und Bulk-Elementen
in biologischen Proben unter Verwen-
dung der Femtosekunden-Tandem-
LALIBS, bevor Heike Gleisner vom
Gerdtehersteller Analytik Jena und
Jorg Hansmann von Agilent ihre ana-
lytischen Instrumente fiir die Ele-
ment- und Speziesanalytik vorstell-
ten.

Der DAAS-Vorstand war insgesamt
sehr zufrieden mit dem Verlauf der
Session, konnten die hohen Besu-
cherzahlen doch eindrucksvoll zei-
gen, dass die Thematik das Interesse
der analytischen Chemiker getroffen
hat.

Wolfgang Buscher
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Probenvorbereitung und
Trenntechniken

Die Session Probenvorbereitung
und Trenntechniken in der Aula war
hervorragend besucht. Die Session
war von den Themen sehr breit, hatte
aber auch den traditionellen Schwer-
punkt auf der chromatographischen
Trennung. Themen waren Selektivitat
durch Funktionalisierung, HILIC-MS
Kopplung, mehrdimensionale Tren-
nungen, die Ionenmobilitdtsspektro-
metrie als Detektionsmethode bis hin
zur Kopplung der Diinnschichtchro-
matographie mit der Massenspektro-
metrie. Es war fiir mich die Session,
bei der am meisten zwischen Vortra-
genden und Publikum diskutiert wur-
de; besonders loben méchte ich hier
auch die Vortrdge der Doktoranden
und PostDocs, die mit viel Engage-
ment und Freude ihre Ergebnisse pra-
sentiert haben. Die Vielfalt der The-
men von instrumenteller und Metho-
denentwicklung in der Regel gepaart
mit spannenden Anwendungen auf
hochkomplexe Fragestellungen zei-
gen, dass die modernen Trenn- und
Kopplungstechniken in Kombination
mit intelligenter Probenvorbereitung
den aktuellen Fragestellungen aus al-
len Gebieten der Naturwissenschaften
begegnen kann. Ich mochte die Vor-
trdge daher im Folgenden kurz vor-
stellen und so Gelegenheit geben, die
Diskussionen aus Graz in grofierer
Runde fortzusetzen.

Zundchst berichtete Michael Lam-
merhofer aus Tiibingen von den Mog-
lichkeiten neu entwickelter Mixed-
Mode Phasen, bei denen ionische und
reverse Phase Mechanismen ausba-
lancierbar nebeneinander vorliegen
konnen. Anwendungen finden die
Phasen im pharmazeutischen Impuri-
ty Profiling z.B. in der siRNA Tren-
nung. Probleme bereiten allerdings
die oft notwendigen harschen Eluti-
onsbedingungen, die nur wenig kom-
patibel mit der Massenspektrometrie
sind. Zur Verbesserung bietet es sich
an, bei zwitterionischen Phasen iiber
pH Gradienten in der Ndhe ihres pl-
Wertes zu arbeiten.

Frank Michel aus Taufkirchen stell-
te die Moglichkeiten neuer fused-core

Partikel vor, die bei enger Partikelgro-
fenverteilung als einem der wichtigs-
ten Parameter sehr hohe Trenneffi-
zienzen erreichen Kkonnen. Diese
konnen iiber eine optimierte Synthe-
se mit nur 6% RSD sogar auch als
vollporose Materialien hergestellt
werden und konnen 300 000 Bo6-
den/m durch die Verbesserung der
A-Terms der van-Deemter Gleichung
sowie eine verringerten Diffusivitat
der Partikel durch ihre sehr kleinen
Poren erreichen, wie einige Anwen-
dungsbeispiele belegen.

Alexander Schriewer aus Miinster
zeigte seine Ergebnisse zur HILIC-MS
Analytik von Redox-Cofaktoren wie
NAD, NADH, ATP, etc. Zur Trennung
optimal erwies sich eine Sulfobetain-
zic-HILIC Phase mit einer Trennzeit
von nur 13 min bei Nachweisgrenzen
von 2.7 bis 22 pmol/L. Unterschiedli-
che Verfahren zur Zelldisruption wur-
den getestet, wobei die Analyte aus
nur 200-300 mg Zellen extrahiert
werden konnten. Uber die Massen-
spektrometrie gelang eine eindeutige
Identifikation der Analyte.

Martin Ziihlke aus Potsdam stellte
seine Entwicklungen zur Ionenmobi-
litatsspektrometrie als universelles
Detektionsverfahren fiir die HPLC vor
und lobte Empfindlichkeit, Preis und
geringe Matrixabhdngigkeit, die in
der IMS vereint werden kénnen. Uber
eine gepulste Offnung nach dem
Elektrospray wird ein ,,Probenpfropf“
in die IMS Zelle injiziert und die
Driftzeiten der Analyte bestimmt, die
von der angelegten elektrischen Feld-
stdrke, der Ionenmobilitdt in der Gas-
phase aber auch dem Stofiquerschnitt
als Maf fiir die Molekiilform abhdn-
gen, wie die Analysen von linearen
vs. verzweigten Tensiden belegen.
Durch die hohe Messfrequenz der
IMS erhdlt man in der Kopplung mit
der HPLC eine zweidimensionale
Trennung. Um die Problematik der
hohen Flussraten zu mindern stellte
Herr Ziihlke Ergebnisse zum Imaging
des Ionisationssprays vor, woriiber
der Einfluss von Sprayspannung und
Sprayform auf die Intensitdten erfasst
werden konnten. Die Abhdngigkeit
der Flussraten zeigte sich z.B. in der
Bildung von Multijet-Phdnomenen. In
der Anwendung wurden Beispiele mit



Moglichkeiten zur Gradientenelution
in der Pestizidanalytik aufgezeigt.

Die mehrdimensionale Trennung
mittels LC-LC(Ag*)-GC-FID fiir die
Verunreinigung von Lebensmitteln
mit Kohlenwasserstoffen, die z.B. aus
Printfarben in Recyclingkartons in
das fetthaltige Lebensmittel migrie-
ren Kkonnen, stellte Martin Lom-
matzsch aus Dresden vor. In der Pro-
benvorbereitung wurde die polare
Matrix aus der LC iiber Dichlorme-
than entfernt, die LC(Ag*) Saule
diente zur Trennung der einfach un-
gesdttigten von den gesdttigten Koh-
lenwasserstoffen. Die Fraktionen wa-
ren direkt iiber eine unbelegte Vor-
sdule in die GC transferierbar, das
Temperaturprogramm startete nach
dem Abdampfen des Losungsmittels.
Das hierfiir optimierte Interface mit
PTV Injektor wurde vorgestellt sowie
die Anwendung auf Realproben, in
denen u.a. MOSH und MOAH Analy-
te (mineral oil saturated bzw. aroma-
tic hydrocarbons) tiber ihre GC Fin-
gerprints charakterisiert wurden.

Steffen Wiese aus Duisburg refe-
rierte iiber die Anforderungen der
LC-FID Kopplung, denen er iiber
Temperaturgradienten > 200°C statt
organischer Losungsmittel in der mo-
bilen Phase gerecht werden Kkann.
Ziel seiner Arbeiten war zudem ein
Hydrophobizitdtsindex zur Modellie-
rung von Trennungen. Versuche, den
logKow oder D-Wert unter Beriick-
sichtigung aller Spezies bei z.B. Dis-
soziation zu nutzen, fiihrten nicht
zum Erfolg, so dass ein LFER-Modell
als Losung angestrebt wird. Auch
Christian Becker aus Essen berichtete
iiber die LC-FID Kopplung, hier mit
der Anwendung auf das Impurity
Profiling in pharmazeutischen Pro-
dukten unter Verwendung der Hoch-
temperatur-LC mit selbst gebautem
Interface, das beziiglich seiner Ro-
bustheit optimiert werden Kkonnte.
Uber Responsefaktoren des FID ge-
lang eine Korrelation zur Zahl der
Kohlenstoffe im Molekiil, der Ein-
fluss von Heteroatomen auf diesen
Wert wurde zudem erfasst.

Die Analytik von Antioxidantien
wie Diphenylaminen in viskosen
Schmierdlen mit ihrer hohen Anzahl
an Additiven wie Detergentien oder

Korrosionsinhibitoren  stellt eine
enorme analytische Herausforderung
dar, der sich Georg Kreisberger aus
Linz stellte. Dies gelang mit einer
verbliiffend einfachen  Strategie:
Spots der Analyte aus der zweidi-
mensionalen Diinnschichtchromato-
graphie, die eine Abtrennung der Ole
erlaubte, wurden ausgeschnitten, die
angespitzte Platte als Spraynadel ge-
nutzt, so dass eine MS-Charakterisie-
rung moglich wurde. Einfliisse der
Salzfracht, Flussrate etc. wurden un-
tersucht, ebenso die Mdglichkeiten
der Quantifizierung tiber interne
Standards.

Thorsten Teutenberg aus Duisburg
beschrieb seinen Losungsansatz zur
zweidimensionalen LC, bei der die
Kapillar-LC im Sinne eines geringe-
ren Losungsmittelverbrauchs sowie
einer besseren MS-Kompatibilitdt fa-
vorisiert wird. Wahrend die erste, re-
lativ hydrophobe Sdule (hypercarb)
zur Anreicherung polarer Analyte ge-
nutzt wurde, konnte auf der zweiten
Dimension mit core shell Partikeln ei-
ne Kapillar-UHPLC genutzt werden.
Das System konnte zur Abwasserana-
lytik erfolgreich eingesetzt werden,
wobei die massenspektrometrische
Detektion iiber die ,information-de-
pendent acquisition“ optimiert wur-
de. Herr Teutenberg regte auch einen
Ringversuch zur non-target Analytik
an.

Der Nachmittag war von den The-
men her sehr vielfdltig. Thorsten
Streibel aus Rostock berichtete iiber
Roholanalytik mit einem Fokus auf
die Komplexitdt in der Trennung von
isomeren und isobaren Verbindun-
gen. Die Kombination unterschiedli-
cher Verfahren erlaubte hier einen
tieferen Einblick in die thermisch-py-
rolytischen Fraktionen aus den Pro-
benvorbereitungsschritten. Genutzt
wurde hier die Gaschromatographie
gekoppelt mit EI-MS und REMPI-MS,
die sehr unterschiedliche Selektivita-
ten (z.B. REMPI fiir aromatische Ver-
bindungen und mit sanfter Ionisie-
rung) aufweisen. Das Thermogramm
der Pyrolyse-REMPI zeigte im Ver-
gleich mit EI, dass sich beide Verfah-
ren gut erganzen.

Eine Erkldrung fiir die verbliiffen-
de Moglichkeit, nicht-derivatisierte

Saccharide im stark basischen pH-Be-
reich (pH 12,6) underivatisiert bei
270 nm zu analysieren, lieferte Tho-
mas Schmid aus Linz. Er konnte iiber
on-column Bestrahlung zeigen, dass
eine schnelle Photochemie im basi-
schen Medium des Trennpuffers zu
UV-aktiven Reaktionsprodukten
fiihrt, die er mittels CE-MS zusam-
men mit einem moglichen Reaktions-
mechanismus weitgehend charakteri-
sieren konnte.

Dennis Elsdfler aus Miinchen
konnte zeigen, dass Mikroorganis-
men iiber monolithische Affinitatsfil-
tration sehr schnell aus Wasserpro-
ben aufkonzentriert werden konnen.
Die hohe Selektivitdt bewirkt eine gu-
te Matrixabtrennung und erlaubt eine
direkt PCR-analytische Identifizie-
rung der Mikroorganismen nach ei-
ner Elution iiber pH-Wert Anderun-
gen oder hohe Ionenstirken. Kreuz-
kontamination kann durch Einweg-
materialien vermieden werden. Die
Aufkonzentrierung ist enorm: aus 10
L Wasser wird ein Eluat von nur 20
mL erhalten, darin konnen die Mi-
kroorganismen mit 10 bis 10" Ko-
pien pro Sdule bestimmt werden. An-
wendung findet das Verfahren in der
schnellen Legionellenbestimmung in
Oberflichengewadssern.

Die Interaktion Pflanze-Umwelt
untersuchte Nadine Strehmel aus
Weinberg anhand von Exsudaten, in
denen die abgegebenen Metabolite
nach Aufkonzentrierung iiber SPE
mit LC-MS und GC-MS analysiert
wurden. In den komplexen Chroma-
togrammen wurden in Summe 521
Stoffwechselprodukte iiber 1379 Sig-
nale identifiziert und in eine Biblio-
thek eingepflegt. Der hier genutzte
Retentionsindex erlaubt eine Ubertra-
gung auf andere Analysensysteme.
Die Identifikation erfolgte iiber die
hohe Massengenauigkeit (1 mDa),
Sigma-Werte, Retentionsindex, sowie
on-column H/D Austauschexperi-
menten, was anhand einiger Beispiel
wie glykosylierten Verbindungen und
Fettsduren erldutert wurde.

Im letzten Vortrag der Session
stellte Thomas Letzel aus Miinchen
die serielle RPLC-HILIC-MS Kopplung
in der Form der Polaritats-erweiterten
Chromatographie vor. Die Kopplung
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erfolgt iiber ein einfaches T-Stiick in
der Art, dass das gesamte Volumen
der ersten Dimension transferiert
werden kann. Die Anwendung auf
Rotwein- und Abwasserproben war
erfolgreich, letztere auch in Hinblick
auf die Abbauprodukte von Diclofe-
nac unter Ozonung. Des Weiteren
wurde die SFC-MS fiir die Analyse
von Pharmazeutika in der Umwelt
mit einem kurzen Ausblick auf Mog-
lichkeiten zur Datenevaluation vorge-
stellt.

Carolin Huhn, Tiibingen

Miniaturisierung

Die Miniaturisierungssession fand
am Vormittag des dritten Veranstal-
tungstages der ANAKON im Horsaal
01.15 der Karl-Franzens-Universitat
Graz statt. Zu Beginn der Session
wurde der Gerhard-Hesse-Preis des
AK Separation Science der GDCh fiir
herausragende Leistungen auf dem
Gebiet der analytischen Trenntechni-
ken an Prof. Detlev Belder (Universi-
tit Leipzig) verliehen, welcher im
Anschluss die Session mit dem ersten
Hauptvortrag zum Thema ,Markie-
rungsfreie Detektion in chemischen
Chip-Laboratorien“ eroffnete. Dabei
wurde die markierungsfreie Detekti-
on auf Basis der Massenspektrome-
trie, der Tief-UV-Fluoreszenz und der
Ramanspektroskopie zur Verfolgung
chemischer Reaktionen und integrier-
ter Trennverfahren in mikrofluidi-
schen Chips prasentiert. Als Chair
fithrte Prof. Petra Dittrich (ETH Zii-
rich) durch den ersten Teil der Sessi-
on. Es folgte der Vortrag von Frau Si-
mone Stratz (ETH Ziirich) mit dem
Titel ,,On-chip Proteomic Analysis of
Single E.coli Bacteria“ zur Einzelzel-
lanalyse in mikrofluidischen Plattfor-
men mittels eingebrachter Mikrokam-
mern. Anschlieflend berichtete Frau
Dr. Nongnoot Wongkaew (Universitat
Regensburg) zum Thema , Advances
in Miniaturized Electrochemical Sys-
tems in Microfluidic Chips“, wobei
sowohl die Herstellung als auch die
bioanalytische Anwendung von pa-
rallelisierten =~ Multikanalsubstraten
mit integrierten Ultramikroelektroden
sowie elektrisch leitfahigen Nanofa-
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sern thematisiert wurden. Nach der
Kaffeepause iibernahm Prof. Belder
den Posten als Chair und stellte Lars
Biiter (Universitdt Miinster) als
ndchsten Redner mit dem Thema ,,Si-
mulation of the oxidative drug meta-
bolism by means of electrochemistry
(liquid chromatography) mass spect-
rometry using a microfluidic electro-
chemical cell“ vor. Hierbei wurden
insbesondere die Detektion sehr
kurzlebiger Intermediate und die Bil-
dung von Peptid- und Proteinadduk-
ten oxidierter Spezies im Kontext
moglicher toxischen Nebenwirkun-
gen behandelt. Es folgte der Vortrag
zum Thema , Entwicklung eines inte-
grierten Analysensystems zur Cha-
rakterisierung komplexer Proben mit-
tels Hochleistungschipchromatogra-
phie, Massenspektrometrie und Fluo-
reszenzdetektion“ von Carsten Lotter
(Universitat Leipzig) unter dem Ge-
sichtspunkt der totvolumenfreien
Kopplung der chip-basierten Nano-
Fliissigkeitschromatographie mit der
Massenspektrometrie mittels inte-
griertem  Nano-Elektrosprayemitter
und orthogonaler Epifluoreszenzde-
tektion. Anschlief}end iibernahm Joel
Koenka (Universitdt Basel) mit sei-
nem Vortrag ,,A Miniature Breadboard
Approach for Electrophoretic Separa-
tions“, in dem eine modulare Kapil-
larelektrophoreseplattform vorgestellt
wurde, welche speziell auf Flexibilitat
und Portabilitdt hin optimiert wurde.
Geschlossen wurde die Session durch
den Hauptvortrag von Prof. Petra Dit-
trich unter dem Thema ,Mikrofluidi-
sche Plattformen mit Liposomen fiir
pharmazeutisch-analytische und di-
agnostische Anwendungen®, zu syn-
thetischen und biologisch gewonne-
nen Vesikeln als Zellmodelle zur Un-
tersuchung von Membranprozessen
in pharmakologischen Assays. Nach
der Mittagspause fand, wie bereits am
Vortag, die Postersession statt, bei der
unter anderem die Poster zur Minia-
turisierung prdsentiert wurden.

Josef Heiland,
Carsten Lotter

Element- und Spezies-
analytik

Teil 2

Der zweite Teil der Element- und
Speziesanalytik beinhaltete einen
Hauptvortrag von Prof. Kollensperger
und vier Diskussionsbeitrdge.

Die Session wurde mit einem kla-
ren Ubersichtsvortrag von Frau Kol-
lensperger von der Universitit Wien
begonnen. Eindruckvoll konnte ge-
zeigt werden, wie sich der Anforde-
rungskatalog fiir die Speziations—
analytik in den letzten Jahren gedn-
dert hat. Waren es frither umwelt-
chemische Proben die bearbeitet wur-
den, wird heute die Element- und
Speziationsanalytik meist im Bereich
der Biologie und der Medizin einge-
setzt, wie beispielsweise bei der
Quantifizierung von Metalloprotei-
nen. Aufgrund der Instabilitit und
Komplexitdt dieser Analyten miissen
auch neue Strategien gefunden wer-
den, um diese mit hochster Genauig-
keit und Reproduzierbarkeit messen
zu konnen. Frau Prof. Kollensperger
stellte insbesondere das auf europdi-
scher Ebene finanzierte EUROMET
(Metrology for Metalloproteins) Pro-
jekt vor, welches sich zur Aufgabe ge-
macht hat, absolute Methoden (also
keine relativen Kalibrierungsmetho-
den) fiir die Bestimmung von bei-
spielsweise SOD (Superoxiddismuta-
se) oder Selenoproteinen zu erarbei-
ten. Hierbei sind neben den Metallen
auch die Quantifizierung des Apopro-
teins von Bedeutung, welche iiber
den Schwefelgehalt mittels ICPMS
durchgefiihrt werden soll.

Weiter ging es mit drei dufierst
spannenden Beitrdgen zur Charakte-
risierung von industriellen Nanopar-
tikeln: Der erste Beitrag kam von der
Arbeitsgruppe von Prof. Leopold,
Universitdat Ulm. Frau Feichtmeier
stellte die Methodenentwicklung zur
Detektion von Silber Nanopartikeln
(AgNP), die u.a. zur Konservierung
in Nahrungsmittel zum Einsatz kom-
men, mittels hochaufgeloster Konti-
nuumstrahler-Atomabsorptionsspek-
trometrie vor. Es wurde festgestellt,
dass sich das Verdampf- und Atomi-
sierunsgverhalten von AgNP von dem



des gelosten Silbers unterscheidet,
was natiirlich fiir die Kalibrierung
Konsequenzen mit sich bringt. Der
ndchste Beitrag kam von der Arbeits-
gruppe Prof. Prange und Dr. Proe-
frock aus dem Helmholtz-Zentrum
Geesthacht in Zusammenarbeit mit
der Universitit Oviedo in Spanien.
Herr Dutschke konnte eindrucksvoll
den Einsatz einer zentrifugalen Feld-
flussfraktionierung (FFF) beschrei-
ben, die direkt mit einem ICP-MS/MS
gekoppelt wurde, um Titan storungs-
frei als Ammoniumaddukt zur Cha-
rakterisierung von TiO, Nanoparti-
keln zu bestimmen. Der letzte Beitrag
zur Trennung und Charakterisierung
von Nanopartikeln wurde von Prof.
Engelhardt, Universitdt Siegen, vor-
gestellt. Prof. Engelhardt zeigte, dass
eine Charakterisierung auch ohne
FFF mittels Kapillarelektrophorese di-
rekt an ICP-MS gekoppelt durchge-
fiihrt werden kann. Wichtig ist, dass
eine Trennung von geldstem Silber
und AgNPs moglich ist, um so den
storenden Untergrund fiir die Einzel-
partikel ICP-MS (spICP-MS) zu elimi-
nieren.

Die letzten beiden Beitrdge widme-
ten sich den schweren Elementen.

Die Problematik bei der Analyse
von radioaktiven Aktiniden wurde
dem Publikum durch einen engagier-
ten Vortrag von Dr. Krachler, Europdi-
sche Kommission, Institut fiir Trans-
urane, Karlsruhe, ndher gebracht. Dr.
Krachler zeigte, dass es in diesem Fall
besonders wichtig ist, den Analyten
nicht in ein Messinstrument einzu-
fithren, da sich sonst Entsorgungs-
schwierigkeiten ergeben. Aus diesem
Grund hat Dr. Krachler Methoden
entwickelt, die sich auf den Einsatz
optischer Methoden beschrianken.
Nicht nur die Bestimmung der Kon-
zentration, sondern auch die Ermitt-
lung der Isotopenzusammensetzung
eines Neptuniumstandards konnte
mittels ICP-OES erfolgreich durchge-
fiihrt werden. Der letzte Beitrag, der
sich mit der Bestimmung von schnel-
lequilibrierenden Spezies des Uran
beschaftigte, wurde von Dr. Drobot
vom Helmholtz Zentrum Dresden
Rossendorf vorgetragen. Hier wurde
dargestellt, dass mit Hilfe von theore-
tischen Methoden wie der zeitaufge-

losten DFT (Dichtefunktionaltheo-
rie-)Modellierung, Experimentalme-
thoden wie die Kontinuumwellen und
zeitaufgeloste laserinduzierte Fluo-
reszenzspektroskopie (TRLFS) Spe-
zies wie [UO,(H20)s]** identifiziert
werden konnen. Ein spannender
Nachmittag, der die Vielfalt der Spe-
ziesanalytik widerspiegelte, ging zu
Ende.

Prof. Dr. J. Feldmann

Pharmazeutische und
klinische Analytik

I Die Session iiber pharmazeutische
und klinische Analytik wurde von
Victor Weiss und Giinter Allmaier
(beide Technische Universitdt Wien)
geleitet. Auch am letzten Tag zog es
wieder eine grofle Zahl an interessier-
ten Zuhorern in die Aula.

Eroffnet wurde die Session von
Giinter Allmaier (Technische Univer-
sitdit Wien) mit seinem Hauptvortrag
zur personalisierten oder individuali-
sierten Medizin mittels Intact Cell
Mass Spectrometry (ICMS). Einlei-
tend wurde auf die Problematik des
Konzepts ,One-dose-fits-all“ einge-
gangen. Je nach Patient und Genotyp
zeigt sich dabei eine unterschiedliche
Wirksamkeit der angewandten The-
rapie. Um eine individualisierte Me-
dizin umzusetzen, stellte Giinter All-
maier ICMS als proteomischen An-
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satz vor. Bei der ICMS werden bei-
spielsweise Mikroorganismen mittels
MALDI-ToF-MS analysiert, um ein
charakteristisches ~ IC-Massenspek-
trum zur Spezieszuordnung zu erhal-
ten.

Im zweiten Vortrag berichtete Uwe
Karst (Universitat Miinster) iiber die
Diagnose der nephrogenen systemi-
schen Fibrose (NSF) mittels Speziati-
on und Element-Bioimaging. NSF
kann bei Patienten mit einer Nieren-
erkrankung auftreten, die mit einem
gadoliniumhaltigen Rontgenkontrast-
mittel behandelt wurden. Dabei zei-
gen sich als Symptome Hautverhdr-
tungen speziell an den Extremitdten
der betroffenen Personen. Am Bei-
spiel einer Fallstudie wurde Gadolini-
um in dem Hautgewebe einer Patien-
tin  mittels Laserablation-ICP-MS
nachgewiesen und verschiedene Ga-
doliniumspezies in der Haut mithilfe
von HILIC-ICP-MS bestimmt.

Herbert Oberacher (Medizinische
Universitit Innsbruck) prasentierte
die systematische toxikologische
Analyse (STA) in der forensischen To-
xikologie. Dabei stellt die Detektion
und Identifizierung aller potentiell
toxischen Verbindungen in biologi-
schen Proben die sprichwortliche Su-
che nach der Nadel im Heuhaufen
dar. Fiir eine umfassende STA wurde
der komplementadre Einsatz von GC-
MS und LC-MS/MS vorgestellt. Auf
diese Weise konnen moglichst viele
Substanzklassen abgedeckt werden.

‘Gd

157.25
Gadolinum
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Die Untersuchung von lebenden
und toten Bakterien mittels oberfld-
chenverstdarkter Ramanspektroskopie
(SERS) wurde von Christoph Haisch
(Technische Universitit Miinchen)
thematisiert. Als sinnvoller Ansatz
wurde die Bildung von Metallkolloi-
den auf der Oberfliche der Mikroor-
ganismen beschrieben. Da die Kolloi-
de nicht auf der Oberfldche von abge-
toteten Bakterien gebildet werden
konnen, besteht die Moglichkeit, den
Einfluss verschiedener Antibiotika
auf die Bakterien zu untersuchen.

Die Prdsentation von Mandy Grof3-
garten (Universitdt Miinster) beinhal-
tete das Element-Bioimaging von Ti-
tan in Lungengewebe von Ratten, de-
nen zuvor Nanopartikel, bestehend
aus Al,0;, ZrO, und TiO,, in die Lun-
ge instilliert wurden. Einen ersten
Uberblick iiber die Elementverteilung
von Titan und Aluminium lieferte die
Untersuchung mittels Mikrorontgen-
fluoreszenzanalyse. Im
Schritt konnte Titan mittels Laserab-
lations-ICP-MS quantifiziert werden.
Auf diese Weise wurde die Cleareance
der Lungen visualisiert.

Christoph Seger (Universitdtsklini-
ken/ LKH Innsbruck) stellte Ergeb-
nisse zur Steroidanalytik in der klini-
schen Routine vor. Da Immunoassays
aufgrund von Kreuzreaktionen oder
maskierter Analyte fehlerbehaftet
sind, stellt die LC-MS eine sinnvolle
Alternative in der Diagnostik dar.
Auch bei der LC-MS konnen jedoch
verschiedene Fehlerquellen wie Ma-
trixeffekte oder isobare Interferenzen
auftreten, sodass auch hier weitere
Verbesserungen notwendig sind.

Zum Abschluss der Session folgte
der Hauptvortrag von Victor Weiss
zum FEinsatz der molecular beacon-
Technologie und der lab-on-a-chip
Elektrophorese zur Untersuchung der
RNA-Freisetzung des humanen Rhino-
virus. Molecular beacons sind Hybri-
disierungssonden, die durch Bindung
an ein Zielmolekiil zu einer Fluores-
zenz fiihren. Mittels Elektrophorese
und dem Einsatz der Hybridisierungs-
sonde konnte die Freisetzung der Vi-
rus-RNA erfolgreich detektiert werden.

zZweiten

Barbara Crone
Oliver Hachméller
Universitat Miinster
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Tagungen

48. DGMS-Jahrestagung in Wuppertal

Der DGMS-Vorsitzende Michael Linscheid (Humboldt-Universitdt Berlin) dankt Cathy
Costello (Boston University, MA) fiir den Wolfgang-Paul-Vortrag.

Rund 360 Massenspektrometrike-
rInnen trafen sich zur 48. Jahresta-
gung der Deutschen Gesellschaft fiir
Massenspektrometrie (DGMS) vom 1.
bis 4. Mdrz 2015 an der Bergischen
Universitdat Wuppertal, um sich an-
hand von 130 Postern und 80 einge-
reichten Vortrdgen iiber ihr Fachge-
biet auszutauschen. Dazu informier-
ten 22 Firmen iiber bewdhrte und
brandneue Produkte. Sieben Plenar-
vortrdge bildeten den Rahmen der Ta-
gung, in den sich Preisverleihungen
und die Mitgliederversammlung der
DGMS einfiigten. Um die zahlreichen
Vortrdge im Programm unterzubrin-
gen, wurden dafiir drei Parallelsessi-
ons abgehalten. Uber Mittag wurden
montags und dienstags sieben Fir-
men-Lunchseminare angeboten. Zum
ersten Mal war auch eine Tagungs-
App fiir die Generation Smartphone
verfiigbar.

In Wuppertal wurden sonntags un-
mittelbar vor der Tagung wieder die
gerne besuchten dreistiindigen Work-
shops angeboten. Die Themen dieser
Veranstaltungen waren ,lonisation
unter Atmosphdrendruck“ (Hendrik
Kersten, Thorsten Benter, beide von
der Bergischen Universitdt Wuppertal
und Tiina Kauppila, Universitdt Hel-
sinki) sowie ,Lipidomics und Lipid-
analytik“ (Robert Ahrends, ISAS Dort-
mund, und Dominik Schwudke, For-
schungszentrum Borstel).

Die Tagung wurde durch den
DGMS-Vorsitzenden Michael Lin-

scheid (Humboldt-Universitdt Berlin),
Michael Scheffel (Prorektor der Bergi-
schen Universitdt Wuppertal) und die
lokalen Tagungsorganisatoren eroff-
net. Gemeinsam hatten Thorsten Ben-
ter (Bergische Universitdt Wuppertal)
und Wolfgang Schrader (MPI fiir Koh-
lenforschung, Miilheim an der Ruhr)
die 48. DGMS-Jahrestagung organi-
siert. Gleich zu Beginn dankten sie
ihrem fleifigen Team, das schon bei
in der Vorbereitungsphase wesentlich
zum Gelingen der Tagung beigetragen
hatte.

Wolfgang-Paul-Vortrag

Der erste wissenschaftliche Vortrag
wurde von Cathy Costello (Boston
University, Boston, MA) in der Reihe
der Wolfgang-Paul-Vortrage gehalten.
Die DGMS spricht die Einladung zur
dieser Vortragsreihe als eine Ehrung
fiir den Redner aus. Costello reihte
sich als Neunzehnte in die Liste der
seit 1997 eingeladenen Wolfgang-
Paul-Vortragenden ein. Das wissen-
schaftliche Werk von Cathy Costello
ist umfassend. Ihre Arbeit konzen-
triert sich auf die Methodenentwick-
lung fiir neue Anwendungen in der
Glycobiologie. Seit Sommer 2014 ist
Costello auch Prdsidentin der Interna-
tional Mass Spectrometry Foundation
(IMSF), dem Zusammenschluss der
nationalen MS-Gesellschaften. In ih-
rem Vortrag ,Midwinter reflections
on the progress of biological mass
spectrometry” bot Costello einen



Uberblick iiber die aktuellen Metho-
den zur Bestimmung von bioaktiven
Peptiden in einzelnen Patienten, Top-
down Sequenzierung zur Erkennung
mehrfacher posttranslationaler Modi-
fikationen von Proteinen und An-
wendungen der Ionenmobilitdtsspek-
trometrie-MS zur Unterscheidung
von Glycoformen. Sie ging auf die
Moglichkeiten  Ultrahochauflésung
fiir die Zuordnung von Peaks in be-
sonders signalreichen Spektren ein
und streifte MALDI-Imaging als Me-
thode zur Untersuchung der ortli-
chen Verteilung von Komponenten in
biologischem Geweben.

Plenarvortrage

Von den sieben Plenarvortragen
der Wuppertaler Tagung widmeten
sich fiinf der MS. Andries Bruins
(Universitdt Groningen, Niederlande)
sprach iiber ,lonization at atmosphe-
ric pressure: why and how“. Damit
bediente er den wissenschaftlichen
Schwerpunkt der Wuppertaler Ar-
beitsgruppe und rundete zugleich
den API-Workshop vom Vortag in-
haltlich ab.

Yury O. Tsybin (Ecole Polytechni-
que Fédérale de Lausanne, Lausanne,
Schweiz) zeigte die aktuellen Gren-
zen der FT-basierten MS und fiihrte
seinen Zuhorern das immense Poten-
tial noch zu entwickelnder FT-Tech-
niken vor Augen. Der Titel ,,How to
speed up high-performance mass
spectrometry“ war daher nicht als
Frage sondern als konkretes Konzept
zu verstehen, denn, so Tsybin, die
hohere spektrale Information existie-
re bereits in den Rohdaten und miisse
nur routinemdflig fassbar gemacht
werden.

Jos Oomens (Radboud University
Nijmegen) zeigte in seinem Vortrag
,Merging mass spectrometry and IR
spectroscopy”, wie man mit einem in
der Frequenz stimmbaren Hochleis-
tungslaser (FELIX) und einem FT-
ICR-Massenspektrometer IR-Spektren
von Ionen und Anregungsenergien
von Ionenfragmentierungen bestim-
men kann.

Bernhard Kiister (Technische Uni-
versitdit Miinchen) sprach tiber ,,Hu-
man proteomes: from basic science to
understanding drug action“. Dabei

betonte er, dass der Unterschied im
Proteom verschiedener Gewebe vor
allem in der {iiber viele Groflenord-
nungen variierenden Konzentration
der Proteine liege. Er plant, eine um-
fassende Datenbank des menschli-
chen Proteoms mit moglichst welt-
weiter Verfiigbarkeit zu erstellen.

Peter O’Connor (University of War-
wick) trug iiber ,, Analysis of protein
binding to anticancer metallodrugs“
vor. O’Connor erorterte die Komplexi-
tdt der Lokalisierung von Bindungs-
stellen, an denen gdngige Pt-, Ru-
und Os-basierte Mittel fiir die Chemo-
therapie im Organismus angreifen.
Auch fiir diese Analytik spielt FT-ICR-
MS/MS eine entscheidende Rolle.

Von den Plenarvortrigen waren
zwei bewusst nicht in der MS ange-
siedelt. Uwe Schneidewind (Wupper-
tal Institut fiir Klima, Umwelt, Ener-
gie) sprach iiber den Weg wissen-
schaftlicher Erkenntnisse in die Poli-
tik und untersuchte die Frage, wie
Wissenschaft wirksam werden kann.
Aus der Sicht des Wirtschaftswissen-
schaftlers machte er sich Gedanken
iiber die Wirkung von Wissenschaft
auf die gesellschaftliche Entwick-
lung. Er betonte dabei, dass es we-
sentlich auf die optimale Kommuni-
kation der Wissenschaftler mit Politi-
kern ankomme, wenn wissenschaftli-
che Erkenntnis in politisches Han-
deln miinden solle.

Zum Ausklang der Tagung zeigte
Achim von Keudell (Ruhr-Universitat
Bochum) bei seinem Vortrag ,,Plasma
in Hollywood“ wie unterschiedlich
Physiker und Hollywood-Filmteams
mit dem Begriff des Plasmas umge-
hen. Am Beispiel einiger Filmszenen
aus Blockbustern wie ,Spider Man“

Achim von Keudell (Ruhr-Universitdt
Bochum) blickt kritisch aber immer
wohlwollend humorvoll auf ,,Plasma in
Hollywood

oder ,, The Core“ nahm er die eigen-
willigen Interpretationen der Physik
durch amerikanische Filmemacher
aufs Korn. Deren Ziel ist es, sich dem
iiberschaubaren intellektuellen Ni-
veau ihrer wichtigsten Kunden, US-
Teenagern, anzupassen und natiirlich
Effekte fiirs Auge zu liefern. Den
Wissenden kann es ob solch absurder
Antiphysik schon mal aus dem Kino-
sessel hauen - aber diese Opfer
nimmt man fiir volle Kinos in Kauf.

Wolfgang-Paul-Preise

In diesem Jahr wurden nur die mit
je 5000 Euro dotierten Wolfgang-
Paul-Preise fiir Dissertationen verge-
ben. Die Preise erhielten Sonja Klee
(Dissertation bei Thorsten Benter,
Wuppertal, jetzt bei Tofwerk AG,
Schweiz) fiir Ihre Arbeit zum Thema
,Charakterisierung und Optimierung
von Corona-Mikroplasma initiierten
Ionisationsprozessen zur Anwen-
dung in der Atmosphdrendruckioni-
sations-Massenspektrometrie“  und
Lukas Fiebig (Dissertation bei Mathi-

Die Wolfgang-Paul-Preise sind verliehen. Von links stehen der Jury-Vorsitzende
Michael Mormann, Preistrdager Lukas Fiebig, Simon Lauter (Bruker Daltonik),
Preistrdgerin Sonja Klee und Michael Linscheid.
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Konferenz-Dinner im Wuppertaler Brauhaus, das in einem ehemaligen Hallenbad

seinen Platz gefunden hat. Der blau umrandete Bereich unten war einst das Becken.

as Schdfer, Universitdt zu Koln, jetzt
bei Boehringer Ingelheim Pharma)
fiir seine Dissertation ,Mechanisti-
sche Studien zur Mizoroki-Heck- und
zur Kobalt(I)-katalysierten Diels-Al-
der-Reaktion mithilfe massenspektro-
metrischer Methoden“. Beiden Preis-
trdgern gratulierten herzlich Simon
Lauter im Namen der Stifterfirma
Bruker Daltonik und der Jury-Vorsit-
zende Michael Mormann (Universitdt
Miinster). Anschlieffend stellten die
Preistrdger ihre ausgezeichneten Ar-
beiten in einem Kurzvortrag vor.

Agilent Research Summer

Der Agilent Research Summer
dient der Forderung einer Doktorar-
beit, indem er einen etwa zweimona-
tigen Aufenthalt in den Applikations-
laboren der Stifterfirma ermoglicht.
Dort konnen dann Gerdte genutzt
werden, die fiir das Projekt wichtig
wdren, jedoch im eigenen Arbeits-
kreis nicht verfiigbar sind. Fiir den
Preis 2015 hatte die Jury beachtliche
13 Bewerbungen zu bewerten. Jury-
Mitglied Wolfgang Schrader (MPI fiir
Kohleforschung, Miihlheim) {iber-
reichte die Urkunde an den diesjahri-
gen Preistrdger, Sascha Lege (Univer-
sitdit Tiibingen). Lege plant die
Durchfiihrung von Messungen bei
Agilent fiir sein Projekt ,Kopplung
von 2D-Fliissigchromatographie und
Ionenmobilitdatsspektrometrie fiir das
Screening mit hochauflosender Mas-
senspektrometrie”. Die Preistrdgerin
2014, Wiebke Nadler (DKFZ Heidel-
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berg), stellte im Anschluss an die
Preisverleihung ihre im vergangenen
Sommer durchgefiihrte Arbeit ,,N-Ma-
leoyl amino acids as novel alkylating
agents for mass spectrometric detecti-
on of cysteine-containing peptides - a
complex comparison for complex pro-
teomics® vor.

Mattauch-Herzog-Forderpreis
Konrad Koszinowski (Universitdt
Gottingen) wurde mit dem Mattauch-
Herzog-Forderpreis 2015 ausgezeich-
net. Der Preis wird von der DGMS an
Wissenschaftler unter 40 Jahren ver-
geben, die mit eigenen Arbeiten mar-
kante Beitrdge zur Entwicklung der
Massenspektrometrie leisten. Koszi-
nowski erhielt die Auszeichnung fiir
seine Arbeiten zum Einsatz der ESI-
MS zur Charakterisierung kurzlebiger
Organo-Metall-Verbindungen wie bei-
spielsweise von Grignard-Reagenz
oder Organo-Cupraten sowie von
Ubergangsmetallkatalysatoren.  Der
Mattauch-Herzog-Forderpreis ist mit
12500 Euro dotiert, die Thermo Fis-
her Scientific zur Verfiigung stellt.

Preis fiir Massenspektrometrie in
den Biowissenschaften

Gemeinsam wurden Martin von
Bergen (Helmholtz Zentrum fiir Um-
weltforschung, Leipzig) und Jana Sei-
fert (Universitit Hohenheim) mit
dem ,,Preis fiir Massenspektrometrie
in den Biowissenschaften“ ausge-
zeichnet. Der ,Preis fiir Massenspek-
trometrie in den Biowissenschaften“

Posterdiskussion am spdten Nachmit-
tag.

ist ein Vorschlagspreis und wird von
Waters mit 5000 Euro dotiert. Der
Preis wurde Jana Seifert und Martin
von Bergen fiir ihre Arbeiten {iiber
,Stable isotope labelling and mass
spectrometric analysis of peptides al-
lows tracking of isotopic flux in mi-
crobial communities“ verliehen. Der
Jury-Vorsitzende Wolf-Dieter Leh-
mann (DKFZ Heidelberg) iiberreichte
Urkunden und Schecks gemeinsam
mit Michael Desor (Waters).

Konferenz-Dinner

Zum Konferenz-Dinner trafen sich
die Tagungsbesucher im Wuppertaler
Brauhaus, das ein ehemals alt-ehr-
wiirdiges Hallenbad in seinen Brau-
und Gastraum umfunktioniert hat. Im
friilheren Schwimmbecken gibt es
nun eine Tanzfliche, die spdter am
Abend von einem Teil der Besucher
zu Live-Musik auch intensiv genutzt
wurde.

49. DGMS-Tagung in Hamburg
Zur 49. Jahrestagung der DGMS
lud Hartmut Schliiter (Universitatskli-
nikum Hamburg-Eppendorf) in den
Norden Deutschlands nach Hamburg
ein, wo die ndchste Jahrestagung
vom 28. Februar bis 2. Marz 2016 an
der Universitat stattfinden wird.
Weitere Bilder von der 48. DGMS-
Tagung finden Sie in der Bildergalerie
auf der Website der DGMS (www.
dgms-online.de).
Text und Bilder:
Jiirgen H. Gross, Universitdt Heidelberg



CE-Forum in Marburg

As a continuation of the successful
meetings in Marburg (2009), Jiilich
(2010), Regensburg (2011), Aalen
(2012), and Jena (2013), this year
(2014), the 6th CE-Forum has retur-
ned to its first station, Marburg. The
meeting was organized the 29th and
30th of September 2014 at the Depart-
ment of Chemistry at the University
of Marburg by Prof. Ute Pyell and her
co-workers. Discussions about the
fundamentals, current developments
and new applications of capillary
electromigration separation methods
were the main focus of this meeting.

The familiar and informal atmo-
sphere of the meeting allowed an ex-
tensive exchange of experiences and
scientific information in the field of
capillary electrophoresis and related
techniques. The scientific meeting
consisted of 12 lectures and 16 pos-
ters. On the 1st day, the use of capilla-
ry electrophoresis in organic synthe-
sis, carbohydrate analysis and in the
biosciences in addition to coupling of
CE to mass spectrometry and detecti-
on principles were the focal points of
the given lectures. These included a
demonstration of the utility of CE in
monitoring reaction kinetics, in de-
termining the substituent distribution
in glucans, and in determining the
activities of methionine sulfoxide re-
ductase. Further lectures reported the
identification and quantitation of hin-
dered amine light stabilizers, the in-
vestigation of the involved reaction
mechanisms in the direct UV detecti-
on of saccharides, and the identifica-
tion of low-molecular-mass adducts
of a fluorescent cisplatin analogue by
either CE-MS and/or CE/LIF. The se-
cond day started with a tutorial on

Participants of the CE-Forum

the role of isoelectric focusing in the
diagnosis of inflammations of the
central nervous system. Topics of the
second day covered the use of CE in
environmental analysis, forensics,
and in the biosciences besides 2D-se-
parations and lab-on-a chip systems.
Under these divisions, applications of
CE/LIF or CE/LED in the analysis of
antibiotics in surface water samples
or the quantitation of flavins in diffe-
rent cell lines, in addition to profiling
of different drugs of abuse by CE/ESI-
MS were presented. Moreover, the hy-
phenation of ion-chromatography
with capillary electrophoresis em-
ploying a modulator based on the
principle of capillary batch injection,
the monitoring of enzyme-catalyzed
reactions of cytochrome P450 with a
lab-on-a-chip system, and the role of
chiral microchip electrophoresis in
the investigation of cell-based enan-
tioselective reactions were discussed.
A similar broad spectrum of topics
was covered by the poster presentati-
ons. The areas of presented articles
involved the determination of organic
acids, of drugs and of nucleosides
employing CE, the application of affi-
nity CE for the investigation of inter-
actions with different metal cations,
the optimization of CE/MS for the
analysis of glycopeptides and amino
acids, the 2D-separation of proteins
employing SAX/CGE, the develop-
ment of in-line SPE-CE-MS for the
analysis of peptides and proteins, and
the use of CE in combination with
TDA in the investigation of hydrophi-
lic coated gold nanoparticles. All the
lectures and posters were thoroughly
discussed.

The cultural program on Monday
began with a visit of the painted as-
sembly hall and a guided city tour

through the picturesque historic cen-
tre of Marburg starting from the fore-
court of the Old University with a
description of the history of the city
of Marburg and the “Philipps-Univer-
sitdat”, providing a wealth of informa-
tion on the origin of several historic
buildings within the city against the
background of those people who for-
med the history of the city such as
the princess and landgravine Eliza-
beth of Hungary. The tour ended with
a group dinner. Next year the CE-Fo-
rum will be organized by Prof. Caro-
lin Huhn and her co-workers, there-
fore all who are interested in capilla-
ry electromigration separation techni-
ques are invited to join the next sym-
posium in 2015 in Tiibingen.

Azza Rageh
Marburg University

European Winter
Conference on Plasma
Spectrochemistry 2015

22.02-26.02.2015 in Miinster

Die Winter Conference on Plasma
Spectrochemistry wurde erstmals
1980 in Puerto Rico ausgetragen und
findet seit 1985 im jdhrlichen Wech-
sel zwischen Europa und den USA
statt. Mit in diesem Jahr iiber 700
Teilnehmern aus 45 Landern, iiber
170 Vortrdgen (davon 9 Plenary bzw.
Keynote Lectures) sowie mehr als 260
Posterbeitrdgen ist sie eine der etab-
lierten Tagungen im Bereich der plas-
mabasierten spektroskopischen Ver-
fahren. Austragungsort war in diesem
Jahr Miinster, wo Prof. Dr. Uwe Karst
(Westfdlische =~ Wilhelms-Universitat
Miinster) den Konferenzvorsitz inne
hatte. Details zur Konferenz stehen
auf https://www.ewcps2015.org/in
dex.html zur Verfiigung.

Vor der offiziellen Eroffnung der
Konferenz wurden sechs Short Cour-
ses von renommierten Wissenschaft-
lerinnen und Wissenschaftlern zu
den Bereichen ,Fundamentals of ICP
spectrometry“ (R.M. Barnes, Hadley,
USA), ,,Glow discharges“ (G.M. Hieft-
je, Indiana, USA), ,Direct analysis
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with ambient mass spectrometry
(J.T. Shelley, Kent, USA, und C. En-
gelhard, Siegen, Deutschland),
,Practical consiterations of elemental
bioimaging by laser ablation inducti-
vely coupled plasma mass spectrome-
try” (P. Doble, Sydney, Australia),
,New applications of ICP-MS in bioa-
nalysis“ (M. Montes-Bayon, Oviedo,
Spanien) und ,Isotopic analysis using
ICP-MS for beginners“ (F. Vanhaecke,
Ghent, Belgien) angeboten. Hier
konnten sich insbesondere die Nach-
wuchswissenschaftler mit verhaltnis-
mafig geringem Aufwand einen tie-
fen Einblick in die jeweilige Thematik
verschaffen. Aber auch so mancher
erfahrene Analytiker nutzte die Gele-
genheit, um hier seinen analytisch-
wissenschaftlichen Horizont effizient
Zu erweitern.

Am ersten Abend erdffnete G.M.
Hieftje die Tagung mit einem Plenar-
vortrag zum Thema ,,Advances in and
alternatives to the ICP for atomic
emission spectrometry“ gefolgt von ei-
nem Vortrag von U. Karst mit dem Ti-
tel ,,Speciation analysis and elemental
bioimaging in biomedical and clinical
analysis“. In diesem Vortrag wurden
verschiedene Kalibrierstrategien fiir
biologische Proben wie beispielsweise
die Kalibrierung mit Hilfe des Cross-
over-points der Beobachtungshohe bei
der ICP-OES vorgestellt.

Der Vortragsteil der Konferenz glie-
derte sich in 12 Themenschwerpunk-
te wie beispielsweise Speciation Ana-
lysis, Energy & Fules, Isotopes und
Fundamentals, wobei die Konferenz-
tage jeweils durch Plenary bzw. Key-
note Lectures eingeleitet und abge-
schlossen wurden. Da die Konferenz
thematisch sehr breit aufgestellt war,
gab es an jedem Tag vier parallele
Sessions, wobei von den Chair Per-
sons stets sehr genau darauf geachtet
wurde, dass die Vortragszeiten einge-
halten wurden, sodass es durchaus
moglich war, von einer Session zur
ndchsten zu wechseln. Der zweite
Konferenztag wurde durch einen Ple-
narvortag von A. Bogaerts (Antwer-
pen, Belgien) mit dem Thema ,,Mode-
ling for ICP-MS: Recent progress and
future prospects® eroffnet. In diesem
Vortrag hat Frau Bogaerts einen Ein-
blick {iiber Simulationsrechnungen
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Der Chairman der European Winter Conference on Plasma Spectrochemistry 2015
(EWCPS 2015) Prof. Dr. Uwe Karst, Universitdt Miinster, diskutiert mit dem eingela-
denen Experten fiir Arsen-Speziations-Analytik Prof. Dr. Jorg Feldmann von der

Universitdt Aberdeen in Schottland im Anschluss an dessen Plenarvortrag

zum ICP gegeben und deren Notwen-
digkeit herausgearbeitet. Dieser Kon-
ferenztag stand unter den Themen-
schwerpunkten ,Speciation Analy-
sis“, ,Nanoparticles“, ,Fundamen-
tals“, ,,Metallomics“ und , Alternative
Plasmas®“. Durch den Plenarvortrag
von J. Szpunar (Pau, Frankreich)
zum Thema ,,ICP MS in metallomics
— state-of-the-art and perspectives”
wurde der wissenschaftliche Teil die-
ses Tages abgerundet. Anschliefiend
wurden alle Teilnehmer mit Bussen
zum ,Allwetter Zoo Miinster” ge-
bracht, in welchem das diesjdhrige
Konferenzdinner stattfand. Das Din-
ner konnte im Aquarium in Anwesen-
heit exotischer Fischarten in einer
ganz besonderen Atmosphdre einge-
nommen werden. Anschlieffend bot
sich dann ein Besuch der anderen
Zoo-Tiere an, wobei der Hohepunkt
vermutlich die Cocktailbar im Elefan-
tengehege war, wo neben den Dick-
hdutern ein Pinguin die Wissen-
schaftler begeisterte und sie zu Strei-
cheleinheiten animierte. Als beson-
ders gelungen wurde der regelmaflige
Standortwechsel im Zoo empfunden,
wodurch sich immer wieder neue
Konstellationen der Konferenzteil-
nehmer ergaben. Dieser Mischungsef-
fekt wurde durch verschiedene Fiih-
rungen wie etwa im Westfdlischen
Pferdemuseum zusdtzlich verstarkt.
Der dritte Konferenztag wurde eroff-
net durch einen Plenarvortrag zum
Thema ,Science and applications of
measuring every element on the peri-

odic chart simultaneously using laser
ablation with LIBS and ICP-MS“ von
R.E. Russo (Berkeley, USA). Anschlie-
flend wurden die Themenschwer-
punkte ,Laser Ablation/LIBS“, , Metro-
logy“, ,Isotopes“ und , Energy & Fuels“
in jeweils eigenen Sessions behandelt.
Der Tag wurde abgerundet mit der Ver-
gabe des ,,European Award for Plasma
Spectrochemistry”, welcher dieses
Jahr Jorg Feldmann (Aberdeen, Grof3-
britannien) erhielt. In seinem Preisvor-
trag mit dem Titel ,Organoarsenic -
the wolf in sheepskin?“ ging Herr Feld-
mann besonders auf die Problematik
organischer Arsenverbindungen ein,
welche durch den Verzehr von Algen
eventuell im Korper aufgenommen
werden und dort schadlich sein konn-
ten. Er beleuchtete in seinem sehr un-
terhaltsam gehaltenen Vortrag die Pro-
bleme, welche sich bei der Untersu-
chung des Aufnahmemechanismus
und der Probennahme ergeben. Im
Anschluss daran wurde den Konfe-
renzteilnehmern eine interessante
Stadtfiihrung durch Miinster geboten,
bei der es viel Spannendes iiber die
Geschichte dieser mehr als 1200 Jahre
alten Stadt zu erfahren gab.

M. Montes-Bayon (Oviedo, Spa-
nien) hielt am Mittwoch einen Plenar-
vortrag mit dem Titel ,Plasma mass
spectrometry, a tool for genomic bio-
marker analysis in cancer studies“ auf
den dann in den anschliefenden vier
parallelen Sessions die Themen ,,Spe-
ciation“, ,Nanoparticles“, ,Instru-
mentation“, ,Environmental Analy-



sis“, ,,Bioimaging“ und , Metallomics“
ndher diskutiert wurden. An diesem
Tag wurde der wissenschaftliche Teil
der EWCPS mit einem Plenarvortrag
von P. Doble (Sydney, Australien) mit
dem Titel , Trends in bioimaging“ ab-
geschlossen. Anschliefend fand die
,Hot Plasma Party“, welche dieses
Jahr von der Firma Teledyne CETAC
gesponsert wurde, im Café Uferlos
statt. Hier gab es neben sehr leckerem
Essen auch die Gelegenheit, sich mit
den anderen Konferenzteilnehmern
bis tief in die Nacht zu unterhalten
und/oder ausgelassen zu tanzen.

Der letzte Tag wurde durch einen
Vortrag von F. Vanhaecke (Ghent,
Belgien) mit dem Titel ,ICP-mass
spectrometry as an emerging tool for
medical diagnosis“ gehalten. An-
schlieflend wurden ebenfalls in vier
parallelen Sessions die Themen ,,Me-
tallomics“, ,Nanoparticles“, ,Instru-
mentation“ und ,Glow discharges”
behandelt. Der abschlieflende Plenar-
vortrag zum Thema ,Running the
mass-spectral gamut: Atmospheric-
pressure plasma for biological, mole-
cular, and atomic mass spectrometry“
wurde gehalten von J.T. Shelley
(Kent, USA). In diesem Vortrag ging
J.T. Shelley auf eine relativ neue Ioni-
sationsquelle (FAPA) ein und zeigte
verschiedene Bauarten dieser Quelle
mit ihren Vor- und Nachteilen auf.
Anschliefiend wurden die jeweils drei
besten Posterbeitrdge pro Konferenz-
tag ausgezeichnet, wobei alle Gewin-
ner gleichberechtigt waren. Die Prei-
se fiir die drei besten Posterprdsenta-
tionen pro Konferenztag wurden fiir
den ersten Konferenztag im Themen-
bereich ,Fundamentals“ an Monika
Winkler (TU Graz, Osterreich), ,,Spe-
ciation“ an Talke Marschall (Univer-
sitdt Potsdam, Deutschland) und fiir
den Themenbereich ,Nanoparticles“
an Bastian Franze (Universitit Miins-
ter, Deutschland) vergeben. Fiir die
Postersession am Dienstag wurde im
Bereich ,Laser Ablation“ der Poster-
preis an Andreas Zitek, (BOKU Wien,
Osterreich), fiir den Themenschwer-
punkt ,Sample Preparation“ an Mar-
cia F. Mesko (Universitidt von Pelotas,
Brasilien) und fiir den Bereich ,,Spe-
ciation“ an Silvia Queipo (Universitat
von Oviedo, Spanien) verliehen. Fiir

die dritte und letzte Postersession
wurde im Bereich ,Instrumention“
Tim Elseberg (Universitdit Miinster,
Deutschland), im Themenschwer-
punkt ,,Food“ Christine Opper (BOKU
Wien, Osterreich) und im Bereich
,Nanoparticles* Karen = Murphy
(NIST, USA) ausgezeichnet.

Neben dem sehr guten wissen-
schaftlichen Programm der diesjahri-
gen European Winter Conference on
Plasma Spectrochemistry mit qualita-
tiv hochwertigen Vortrdgen und Pos-
terbeitragen wurde im Rahmen der
beiden ,,Social Events“ — Hot Plasma
Party sowie Konferenzdinner - von
den Organisatoren eine Plattform
zum weiteren Austausch in unge-
zwungener Atmosphdre geschaffen.
Ebenso war in den Pausen vorbildlich
fiir das leibliche Wohl der Konferenz-
teilnehmer gesorgt. An dieser Stelle
sei den Ausrichtern und Organisato-
ren sowie deren zahlreichen Helfern
fiir eine sehr gelungene Konferenz
gedankt!

Die ndchste Winter Conference on
Plasma Spectrochemistry wird vom
10.-16.01.2016 in Tucson, Arizona
(USA) stattfinden. Chairman der
Konferenz ist, wie immer im Falle der
amerikanischen Winter Conference,
Ramon M. Barnes (Universtity of
Massachusetts, USA). Nadhere Infor-
mationen zur amerikanischen Winter
Conference sowie zur Anmeldung
sind auf folgender Homepage zu fin-
den: http://icpinformation.org/Win-
ter_Conference.html

Als Austragungsort fiir die nachste
European Winter Conference on Plas-
ma Spectrochemistry wurde auf Vor-
schlag von Thomas Prohaskas (BOKU
Wien, Osterreich) St. Anton (Arlberg,
Osterreich), ausgewahlt, was mit Si-
cherheit durch seine Skipisten ab-
wechslungsreiche Moglichkeiten zur
Freizeitgestaltung neben dem wissen-
schaftlichen Teil der Konferenz
bringt. Bei einer geplanten Konfe-
renzteilnahme im Februar 2017 sollte
jedoch friihzeitig eine Unterkunft ge-
bucht werden, da St. Anton durch
seinen ausgeprdgten Skitourismus
auch zur Zeit der EWCPS stark be-
sucht sein diirfte.

Dorothée Iffland
Johannes Gutenberg-Universitdt Mainz

9. Interdisziplinires
Doktorandenseminar

22.-24. Februar 2015 in Berlin

Das interdisziplindre Doktoranden-
seminar, das unter den Teilnehmerin-
nen und Teilnehmern mittlerweile als
echter Geheimtipp gehandelt wird,
startete dieses Mal gleich in medias
res mit einem Design-Thinking-
Workshop zum Thema , Prozessana-
Iytik fiir Industrie 4.0 Das Thema ist
derzeit in aller Munde, erfihrt eine
eigene Dynamik und es wird hierzu-
lande krdftig an Roadmaps und Whi-
te Papers gestrickt. So kam aus Fach-
kreisen der VDI/GMA und NAMUR
der Vorschlag, die Generation der zu-
kiinftigen Kolleginnen und Kollegen
zu dem Thema zu befragen, die die
heute verbrochenen Konzepte zu-
kiinftig ausbaden miissen. Kein Pro-
blem fiir die wirklich interdisziplina-
ren Expertinnen und Experten des
Doktorandenseminars: Nach einem
Impulsvortrag ,Prozessanalytik fiir
Industrie 4.0 von Dr.-Ing. Michael
Deilmann  (Krohne  Messtechnik
GmbH, Duisburg) ging es unter Mo-
deration von Dr. Tobias Merz (Lonza
AG, Visp/CH) gleich an die mehrstu-
fige Konzeptgestaltung der drei
Schwerpunktthemen: ,Netzwerk de
Sensoren”, ,Intelligente Prozesse“
und ,Kommunikation zwischen
Mensch und Maschine® Zuletzt wur-
den die drei Konzepte in greifbare
Prototypen realisiert und beim ge-
meinsamen Abendbuffet mit Bier und
Wein ausgiebig diskutiert. Die Orga-
nisatoren hatten bei der Beschaffung
des Bastelmaterials vom Tigerfell
zum Bierdeckel bereits vorab sehr
viel Spaf. Mangels Getrankenach-
schubs wurde die besonders ausfiihr-
liche Diskussion kurzerhand in die
Berliner Lokalszene verlegt.

,Das Netzwerk der Sensoren“ war
ein kompliziert verschachteltes Gebil-
de aus Pfeifenputzern und Biiroklam-
mern als Messkette, das das Zusam-
menwirken und die Fusion von Sen-
sordaten sowie weltweiten Wissens
aus der ,Cloud”“ darstellte, um zu-
kiinftig den Weg vom Rohstoff zum
Produkt entlang der Wertschopfungs-
kette zu begleiten. Sensoren ohne
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Teilnehmerinnen und Teilnehmer des 9. Doktorandenseminars in

Berlin 2015

,wichtige“ Information wurden auto-
matische durch Sensoren mit relevan-
ten Prozessinformationen ersetzt. Die
Gruppe , Intelligente Prozesse“ stellte
ganz dhnlich eine intelligente Pro-
zessanlage zur Erzeugung von Bier
dar, die mit den Rezepturdaten, der
Rohstofflogistik und allen Produktda-
ten in einer Cloud verbunden ist. Die
Steuerung erfolgt iiber Regler zur
Vorgabe von Produkteigenschaften
und vor allem iiber das direkte Feed-
back der Kunden bzw. Konsumenten
in die Cloud. Die besten Rezepte
konnten anschliefend tiber das
Socialnetwork mit der Welt geteilt
werden. Eine ,,brennende Fabrik“ war
das Kernstiick des Prototyps der
Gruppe ,Kommunikation zwischen
Mensch und Maschine“: Wahrend
sich das Personal aus der Leitwarte
anderen Aufgaben zuwenden kann -
in diesem Fall im Liegestuhl am Meer
- besteht eine stindige Verbindung
zwischen automatischer, modulari-
sierter Anlagensteuerung und dem
(Not-)Einsatzpersonal vor Ort. Als In-
terfaces stehen Virtualisierungsbrille
(im Tigerfell-Look), Touch-Watch,
Smartphone und Tablett zur Verfii-
gung. Eine variable Informationstiefe
wurde iiber ein holografisches Dis-
play dem jeweiligen User zur Verfii-
gung gestellt.

Die Vortrage der ndchsten beiden
Tage umfassten wieder ein sehr brei-
tes und interdisziplinares Themen-,
Methoden- und Anwendungsspek-
trum. Neben lumineszenten Tempera-
tursensoren in Mikrochipreaktoren,
Mikromischer NMR-Detektion und in
Arbeitsschutzkleidung integrierte
Chemosensorik folgten einige Vortra-
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Preistrdger des 9. Doktorandenseminars 2015 in Berlin

(v.L.n.t.): Simon A. Pfeiffer, Verena Muhr, Anna-Maria

Domke, Alexander Brdcher

ge zu Verbesserungen und neuen
Konzepten von Biosensoren sowie fiir
Immuno-Micorarray-Verfahren. Die
ebenfalls diskutierten Identifizie-
rungs- und Quantifizierungsverfah-
ren reichten von der Kokskohle bis
zur Arzneitablette. Desweiteren wur-
de der Bogen von lumineszenten Na-
nopartikeln zu Kalibrationsstandards
fiir Triibungssonden gespannt. Neben
dem Erzeugen der Daten ist ein intel-
ligentes Datenmanagement notwen-
dig um die Informationen auch zu
verarbeiten und entsprechend dem
User zu prdsentieren.

Das gemeinsame Rahmenpro-
gramm: ,,Aufbruch in der westlichen
City: Zoo, Bikini, hohe Tiirme“ lief3
die Teilnehmerinnen und Teilnehmer
Berlin entdecken, wie es nicht in je-
dem Reisefiihrer steht. Traditionell
war die Teamtour - obwohl sonst
sehr sonnig - von kaltem und feuch-
tem Februarwetter begleitet, so dass
auf dem Weg ein besonderes Interesse
an den warmen Innenrdumen Dbe-
stand. Schliefilich wurde der vom
Vorabend noch offene Diskussionsbe-
darf gestillt, und zwar rekordverddch-
tig lange und in dieser Hinsicht kaum
von zukiinftigen Teilnehmerkreisen
zu iiberbieten (?). Zum Ausbildungs-
programm der Doktorandentagung
gehort eben auch dieses harte Assess-
ment in Vorbereitung auf die Realitdt
der Arbeitswelt dazu.

Die interdisziplindre Ausrichtung
und Vielfalt der verschiedenen For-
schungsbereiche spiegelte sich auch
in den Postersession wider. Die The-
men umfassten etwa Softsensoren fiir
die Regelung von CHO-Zellkultivie-
rungen, Prozessanalytik fiir die Reak-

tivabsorption von CO, aus industriel-
len Gasstromen oder Alkoholmarker
in menschlichem Haar, um nur einige
Zu nennen.

Den Abschluss der Tagung bildete
der Abschlussvortrag von Dr. Wilfried
Weigel, SCIENION AG, Berlin mit
dem Titel ,,Microarrays als Technolo-
gieplattform fiir die miniaturisierte
Hochdurchsatz-Analytik, Entwick-
lung - Produktion — QC* Die Preistra-
gerinnen und Preistrager in diesem
Jahr waren Verena Mubhr, Institut fiir
Analytische Chemie, Chemo- und
Biosensorik, Universitdt Regensburg
mit ,,Surface Modification of Upcon-
verting Luminescent Nanoparticles*
(1. Vortragspreis), Anna-Maria Dom-
ke, Technologie und Innovation -
Chemie, ThyssenKrupp Steel Europe
AG mit ,Identification of coking coals
after pyrolysis gas chromatography
mass spectrometry“ (2. Vortrags-
preis), Simon A. Pfeiffer, Institut fiir
Analytische Chemie, Universitdt Leip-
zig mit ,,Optische photothermale Ab-
sorbanzdetektion in Mikrochipreak-
toren mit integrierten lumineszenten
Temperatursensoren (3. Vortrags-
preis) sowie Alexander Bracher, Lehr-
stuhl fiir Thermodynamik, Uni Kai-
serslautern mit ,Kopplung von Mi-
kro-Reaktionstechnologie und On-
line-NMR-Spektroskopie: ein neuer
Weg zur Untersuchung schneller Re-
aktionskinetiken in technischen Sys-
temen“ (Posterpreis).

Die Tagung wurde wie immer orga-
nisiert von den Arbeitskreisen Pro-
zessanalytik und Chemo- und Biosen-
soren der GDCh-Fachgruppe Analyti-
sche Chemie in Kooperation mit den
kreativen jungen Verfahrensingenieu-



ren (kjVIs). Den lokalen Organisato-
ren Dr. Michael Maiwald und Grit
Ostermann von der BAM Bundesan-
stalt fiir Materialforschung und -prii-
fung sowie Nicole Biirger von der
GDCh, die alle Faden im Hintergrund
in der Hand halt, wurde herzlich ge-
dankt. Ebenso gebiihrt der Dank al-
len Sponsoren, der Fachgruppe Ana-
lytische Chemie der GDCh sowie dem
Arbeitskreis Prozessanalytik fiir die
Finanzierung.
Michael Deilmann,
Michael Maiwald,
Tobias Merz,
Michael Steinwand

ISC 2014 in Salzburg

Das 30. Internationale Symposium
fiir Chromatographie (ISC) fand vom
14.-18. September 2014 in Salzburg
statt, wobei das zentral gelegene Con-
gress Center als Austragungsort dien-
te. Das Hauptaugenmerk der Tagung
lag auf den aktuellen Entwicklungen
und Anwendungen im Bereich der
Gaschromatographie wund Fliissig-
chromatographie, aber auch der Ka-
pillarelektrophorese. In den zahlrei-
chen Beitrdgen in Form von 8 Plenar-
vortrdgen, 27 Keynote Vortrdagen, 81
Kurzvortrdgen, 11 Tutorials und 571
Postern wurden von den Grundlagen
der Chromatographie iiber neue in-
strumentelle Entwicklungen bis hin
zu deren vielfdltigen Anwendungen
alle wichtigen Themenbereiche auf
dem Arbeitsfeld der Chromatographie
abgedeckt.

Die Konferenz wurde am Sonntag-
vormittag mit drei parallel abgehalte-
nen Short Courses eroffnet. Im ersten
Short Course wurde iiber aktuelle
Trends zur Aufreinigung von biologi-
schen Proben fiir die Analyse von
kleinen Molekiilen referiert. Ein wei-
terer Short Course beschaftigte sich
mit der Methodenentwicklung von
(U)HPLC Trennungen. Gerard Hopf-
gartner (Genf, Schweiz) prasentierte
in seinem Short Course die Grundla-
gen und neuesten Trends in der Mas-
senspektrometrie. Sowohl in diesem
Short Course als auch in einer Viel-
zahl weiterer Vortrige wdhrend der
ISC wurde deutlich, welche grofle Be-

deutung der massenspektrometri-
schen Detektion nach chromatogra-
phischer Trennung in den verschiede-
nen Anwendungsgebieten zukommt.
Die offizielle Eroffnung der Tagung
fand am Sonntagabend statt. Im An-
schluss wurde Pat Sandra (Kortrijk,
Belgien) mit der Fritz-Pregl-Medaille
der Osterreichischen Gesellschaft fiir
Analytische Chemie ausgezeichnet
und prdsentierte die neuesten Ent-
wicklungen in der biopharmazeuti-
schen Analytik im Rahmen des ers-
ten Plenarvortrags. Der zweite Ple-
narvortrag mit dem Titel ,Meeting
the analytical challenges of systems
medicine and molecular phenoty-
ping“ wurde von Jeremy Nicholson
(London, Grofibritannien) gehalten.
Im Anschluss fand in der Ausstel-
lungsflache der zahlreich vertretenen
Firmen die Welcome Reception bei
Wein, Bier und Snacks statt.

Der zweite Tag startete mit einer
weiteren Preisverleihung und zwei
Plenarvortragen. Unter der Leitung
von Frantisek Svec (Berkeley, USA)
und Wolfgang Buchberger (Linz, Os-
terreich) wurde zunddchst Nobuo Ta-
naka (Iruma/Saitama, Japan) mit
dem CASSS Award der ,Californian
Separation Science Society“ ausge-
zeichnet. Im anschlieffenden Preis-
vortrag wurden verschiedene Sdulen-
materialien bei unterschiedlichen Be-
dingungen verglichen, wobei vor al-
lem die Unterschiede monolithischer
und partikularer Phasen herausge-
stellt wurden. Die Plenarsession wur-
de abgerundet mit einem weiteren
Plenarvortrag. Hans H. Maurer
(Homburg) referierte iiber die Kopp-
lung von hochauflésender Massen-
spektrometrie mit chromatographi-
schen Trenntechniken in der Kklini-

schen und forensischen Toxikologie.
Als Hauptvorteile der hochauflésen-
den Massenspektrometrie wurden
hier unter anderem die Bestimmung
der empirischen Summenformel auf
Grundlage der exakten Massen, die
Unterscheidung von isobaren Verbin-
dungen und die Moglichkeit der
Identifizierung von Proteinen nach
enzymatischem Verdau aufgefiihrt.
Nach einer Kaffeepause ging es mit
den ersten drei parallelen Vortrags-
sessions der insgesamt 27 Sessions
weiter. Die einzelnen Sessions, in de-
nen es jeweils einen Keynote Vortrag
eines eingeladenen Experten auf dem
jeweiligen Gebiet und drei Kurzvor-
trige gab, wurden von zwei Chair-
men geleitet. Neben Sessions zur
neuesten Entwicklung von stationd-
ren Phasen und zur Grundlagen der
Chromatographie, leiteten Uwe Karst
(Miinster) und Hans H. Maurer eine
Session zur Kklinischen Analytik. Er-
offnet wurde diese Session mit einem
Keynote Vortrag von Gyorgy Marko-
Varga vom Protein Sequencing Center
aus Lund (Schweden). AnschliefSend
stellten Herbert Oberacher (Inns-
bruck, Osterreich) die komplementa-
re Nutzung von GC/MS und LC/MS
in toxikologischen Untersuchen, An-
dreas Thomas (Koln) die Bestim-
mung von Insulin in humanem Plas-
ma mit Hilfe eines hochauflésenden
Ionenmobilitdtsmassenspektrometers
und Theresa Kristl (Salzburg, Oster-
reich) die Charakterisierung von Na-
nopartikel-Protein-Interaktionen vor.
Im Anschluss fanden iiber die Mit-
tagszeit Vendor Seminare statt, die
den Herstellern die Moglichkeit zur
Vorstellung ihrer neuesten Produkte
und entsprechender Applikationen
ermoglichten. Nachmittags wurden

Gut gefiillter Horsaal wdhrend eines interessanten Plenarvortrages.
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Blick auf die schone Altstadt von Salzburg.

drei Parallelsessions mit Vortragen
abgehalten. Den wissenschaftlichen
Abschluss des Montags bildete die
erste Postersession der Tagung, in der
vor allem Doktoranden die Moglich-
keit hatten, ihre Arbeiten zu diversen
Themengebieten vorzustellen. Insge-
samt fanden im Laufe der Tagung
drei Postersessions statt, wobei die
besten 15 Poster von einer Jury aus-
gewdhlt wurden und den Autoren der
jeweiligen Poster die Moglichkeit ge-
geben wurde, am letzten Tagungstag
den Inhalt ihrer Poster in einem fiinf-
miniitigen Kurzvortrag vorzustellen.
Der Montagabend fand einen stim-
mungsvollen Ausklang im Rahmen
eines Klassikkonzertes in der Salz-
burger Residenz, welches in der Ge-
burtsstadt von Wolfgang Amadeus
Mozart nicht fehlen durfte.

Am Dienstag fanden insgesamt
drei Vortragsreihen mit jeweils drei
parallelen Sessions statt. In der Sessi-
on ,Electrodriven Methods“, welche
von Liang Li (Alberta, Kanada) und
Hanno Stutz (Salzburg, Osterreich)
geleitet wurde, hatte der Preistrdger
des besten Vortrags auf dem Dokto-
randenseminar des AK Separation
Science in Hohenroda des Jahres
2014, Christian Benz (Leipzig), die
Moglichkeit seine Ergebnisse im Rah-
men eines Vortrags vorzustellen. Da-
bei wurde die Entwicklung einer mi-
krofluidischen Freifeld Elektrophore-
se Massenspektrometrie Kopplung
zur Uberwachung von Reaktionen,
wie beispielsweise der Mannich-Re-
aktion, beschrieben. Neben zahlrei-
chen weiteren Vortragen zu den The-
men Probenvorbereitung, Lebensmit-
telchemie, Elektrophorese, Biophar-
mazeutika, Grundlagen, Massen-
spektrometrie und chirale Trennun-
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gen, fanden parallel Tutorials statt, in
denen bestimmte Themenbereiche
ausfiihrlich behandelt und diskutiert
wurden. Oliver Schmitz (Essen) hielt
beispielsweise ein Tutorial iiber die
Photo- und chemische Ionisierung
unter Atmosphdrendruck (APPI/AP-
CI) bei Verwendung von massenspek-
trometrischen Methoden. Neben den
Grundprinzipien und den generellen
Vor- und Nachteilen der beiden Ioni-
sierungsmechanismen, lag der Fokus
des Tutorials auf der Kopplung von
chromatographischen = Trenntechni-
ken mit APPI-MS bzw. APCI-MS. Am
Ende des Tutorials wurde noch auf
weitere Ionisierungsverfahren unter
Atmosphdrendruck eingegangen, wo-
bei auch eine Reihe neu entwickelter
Techniken vorgestellt wurden. Im
Laufe der Tagung gab es zahlreiche
weitere Tutorials, wie beispielsweise
zur zweidimensionalen Gaschroma-
tographie gekoppelt mit Massenspek-
trometrie, iiberkritischen Fluidchro-
matographie, Kapillarelektrophorese
oder zum Einsatz von Trenntechni-
ken in der Bioanalytik.

Auch der Mittwoch war geprdgt
von Vortragen mit interessanten Bei-
trdgen zu den Themengebieten multi-
dimensionale Techniken, Anwendun-
gen im Bereich der ,,Omics“ Diszipli-
nen, Trennmaterialien, pharmazeuti-
schen Analytik, Probenvorbereitung,
tiberkritischen Fluidchromatographie
und Umweltanalytik. Nach der ab-
schlieflenden Postersession berichtete
Daniel Armstrong (Arlington, USA)
in einem Plenarvortrag iiber den Ein-
satz von ionischen Fliissigkeiten in
Trenntechniken gekoppelt mit der
Massenspektrometrie. Im Anschluss
hieran wurde im Rahmen einer Ple-
nardiskussion iiber das Potential des

universellen Einsatzes der tiberkriti-
schen Fluidchromatographie disku-
tiert. Am Abend fand schlieflich in
der Salzburger Altstadt das Konfe-
renzdinner im Stieglkeller statt, wel-
ches ganz im Zeichen des Oktober-
fests stand. Es gab neben einer Brot-
zeit als Vorspeise, ein Buffet mit ty-
pisch oOsterreichischer Kiiche sowie
Oktoberfestbier. Im Rahmen dieser
schonen Veranstaltung bestand die
Moglichkeit, in gemiitlichem Rahmen
alte Kollegen und Bekannte wieder zu
treffen, aber auch neue Kontakte zu
kniipfen. Der letzte Konferenztag
startete mit den Kurzvortrdgen der 15
besten Poster, welche wiederum von
einer Jury bewertet wurden. Die bes-
ten acht Kurzvortrdge durften sich
iiber den mit 500 Euro dotieren ,,Gen-
zo Shimadzu Best Poster Award“ freu-
en. Die Gewinner dieses Preises wa-
ren: Lorenz Stock (University of Salz-
burg), Kaia-Liisa Habicht (Tallinn
University), Lars Biiter (University of
Miinster), Stephan Brox (Helmholtz
Centre for Enviromental Research
Leipzig), Karin Krone (University of
Leipzig), Heike Gerhardt (University
of Tiibingen) Jan Soukup (University
of Pardubice) und Ingrid Hinterstei-
ner (University of Linz).

Nachdem die letzten drei paralle-
len Vortragsessions beendet waren,
referierten Jonas Bergquist (Uppsala,
Schweden), Govert W. Somsen (Ams-
terdam, Niederlande) und Gerard
Hopfgartner im Rahmen von drei Ple-
narvortragen tiiber ihre aktuellste For-
schung im Bereich der chromatogra-
phischen Trenntechniken. Weiterhin
wurde Michael Limmerhofer (Tiibin-
gen) mit der Jubilee Medal 2014 der
chromatographischen  Gesellschaft
und Frantisek Svec (Berkeley, USA)
und Wolfgang Lindner (Wien, Oster-
reich) mit dem Nernst-Tswett Award
2014 der europdischen Gesellschaft
fiir Trenntechniken (EuSSS) ausge-
zeichnet. Abschlieflend verabschie-
dete der Honorary Chair Wolfgang
Lindner die Tagungsbesucher, dankte
fiir die zahlreichen und interessanten
Vortrage, Poster und Diskussionen
und sprach die Einladung zur ISC
2016 am University College in Cork
(Irland) aus.

Lars Biiter, Universitdt Miinster



JCF-Frithjahrssymposi-
um 2015

Interessant und vielfiltig

Vom 25.-28.03.15 begriifite das
JungChemikerForum Miinster knapp
350 Teilnehmerinnen und Teilnehmer
aus ganz Europa und dariiber hinaus
zum diesjdhrigen JCF-Friihjahrssym-
posium.

Ein eindrucksvoller Empfang, ge-
sponsert von Lanxess, wurde den Teil-
nehmerinnen und Teilnehmern am
ersten Konferenztag im Schloss der
Westfdlischen ~ Wilhelms-Universitat
Miinster bereitet: Bunt leuchtende Rea-
genzgldser und Fraunhofer Spektren
zwischen Sdulen aus Marmor schufen
ganz im Zeichen des Jahres des Lichts
eine besondere Atmosphdre - eine At-
mosphdre die auch die folgenden Tage
des Symposiums pragen sollte.

Am darauf folgenden Tag begriif’-
ten Maria Viehoff, Vorsitzende des
JCF Miinster, Prof. Dr. Lindhorst, Vi-
zeprdsidentin der GDCh, Prof. Dr. Dr.
h.c. Jorg Becker, Prorektor der Uni-
versitit Miinster, Prof. Dr. Andreas
Heuer, Dekan des Fachbereichs Che-
mie und Pharmazie, und Michael
Linden, Bundesvorsitzender der
JungChemikerForen Deutschland, die
Teilnehmerinnen und Teilnehmer.

Es folgten spannende Vortrage und
Prasentationen zum aktuellen Stand
der Forschung. Den Zuhorern und
Zuhorerinnen wurden faszinierende
Ergebnisse  verschiedenster  For-
schungsrichtungen vorgestellt, wobei
eine breit geficherte Themenauswahl
angeboten wurde. So diskutierte bei-
spielsweise Prof. Dr. Ferdi Schiith, Di-
rektor des Max-Planck-Instituts fiir
Kohlenforschung in Miilheim an der
Ruhr, in seinem Vortrag Visionen zur
Energieversorgung der Zukunft und
mogliche Beitrage der Chemie in die-
sem Bereich. Prof. Dr. Matthias Mann
gab mit seinem Vortrag iiber Proteo-
mics einen sehr beeindruckenden
Einblick in diesen Bereich der Bio-
chemie und analytischen Chemie. Er
erlduterte unter anderem mogliche
Diagnosehilfen zur Heilung nierenbe-
zogener Erkrankungen. Einblicke in
die organische Chemie vermittelte

Prof. Dr. Erick M. Carreira, ETH-Zii-
rich, der Ergebnisse zu enantioselek-
tiver Iridiumkatalyse prdsentierte.

Des Weiteren freute sich das Jung-
ChemikerForum auch zwei Habilitan-
ten der Universitdt Miinster, Dr. Wal-
ler und Dr. Dielmann, sowie einen
ehemaligen Habilitanten der Univer-
sitdit, Herrn Prof. Dr. Besenius, als
Redner begriiflen zu diirfen und dass
somit auch aktuelle Forschung der
Universitdt Miinster prdsentiert wer-
den konnte.

Ein besonderes Highlight stellten
die zwei Postersessions dar: 230 Che-
mikerinnen und Chemiker prdsentie-
ren in diesem Rahmen ihre For-
schungsergebnisse im Schloss. Die
beeindruckende Vielfalt der For-
schungsergebnisse erfuhr eine beson-
dere Wertschdtzung, durch die Teil-
nahme von Young Professionals aus
der Industrie (Evonik Industries und
Lanxess), die den Studierenden und
Doktoranden wertvolle Tipps beziig-
lich ihrer Prdsentation mit auf den
Weg geben konnten. Die Teilnehmer
und Teilnehmerinnen selbst durften
tiber die Vergabe von Preisen fiir be-
sonders herausragende Poster und
Vortrage abstimmen.

Zwischen den Vortrdgen gab es die
Moglichkeit, sich bei zahlreichen
Sponsoren des JCF-Friihjahrssympo-
siums aus der chemischen und che-
mienahen Industrie tiber Praktikums-
stellen sowie den Jobeinstieg bei ver-
schiedenen Unternehmen zu infor-
mieren.

Sorgsam ausgewadhlte Social Acti-
vities durchaus origineller Art bilde-
ten den Rahmen fiir das wissen-
schaftliche Programm. So wurde das
ndchtliche Miinster den Teilnehmern
und Teilnehmerinnen von einem
Nachtwdchter gezeigt. Eine spannen-
de Stadtfiihrung durch die , Krimist-
adt Miinster“ zeigte eine besondere
und unheimliche Facette der westfali-
schen Stadt. Auferdem konnten die
Teilnehmerinnen und Teilnehmer im
ChiuZ-Storylab mehr iiber wissen-
schaftliches Schreiben lernen. Ein
Museumsbesuch und eine Besichti-
gung der Burg Hiilshoff rundeten das
breite Angebot ab.

Das Conference Dinner am Freitag-
abend bot eine festliche Atmosphare

mit ausgefallener Dekoration, einer
Jazzcombo und einem vielfdltigen
Buffet. Zur Unterhaltung gab es sogar
eine Jonglage eines Miinsteraner
Kiinstlertrios. Bei der anschliefRenden
Conference Party lieflen die Teilneh-
merlnnen das Symposiums gemein-
sam ausklingen.

Zum Abschluss am Samstag ge-
wdhrte Dr. Michael Grof, freier Wis-
senschaftsjournalist in Oxford, auf-
schlussreiche Einblicke in ein The-
ma, das fiir die Naturwissenschaften
von besonderer Relevanz ist: das
Kommunizieren wissenschaftlicher
Ergebnisse und komplexer Zusam-
menhdnge. Einen besonderen Fokus
legte er auf die Entwicklung der Be-
richterstattung im Laufe der vergan-
genen Jahrzehnte.

Die gelungene Veranstaltung, die
vielen in guter Erinnerung bleiben
wird, wurde organisiert von Maria
Viehoff, Georg Bieker, Benedict Kem-
per, Kim Taupitz, Joshua Fuchs und
Tobias Gensch. Zahlreiche weitere
Mitglieder des JCF Miinster unterstiit-
zen dieses Organisationsteam. Dem
JCF Miinster war es eine grofe Freude
diese Veranstaltung auszurichten.
Danken mochte es den Sponsoren und
Spendern, insbesondere auch dem
Verband der Chemischen Industrie
und der Universitdtsgesellschaft
Miinster e.V., fiir die grofiziigige Un-
terstiitzung. Gedankt sei auch den
Vortragenden und allen Teilnehmerin-
nen und Teilnehmern, die diese Veran-
staltung so besonders gemacht haben.

Marabel Riesmeier

Chemiedozententagung
2015

Was tut sich Neues in Forschung
und Lehre in der Chemie? Vom 2. bis
4. Mirz trafen Hochschullehrerinnen
und Hochschullehrer der Fakultdten
fiir Chemie aus Deutschland und dem
benachbarten Ausland an der Univer-
sitdit Regensburg zur Chemiedozen-
tentagung 2015 zusammen. Ausrich-
ter war die Arbeitsgemeinschaft Deut-
scher Universitdtsprofessoren und
-professorinnen fiir Chemie (ADUC)
der Gesellschaft Deutscher Chemiker
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(GDCh). Neben den fachlichen Vor-
trdgen und Diskussionen wurden
wichtige Preise verliehen: Der Carl-
Duisberg-Geddchtnispreis ging an
den indischen Chemiker Dr. Kallol
Ray, Humboldt-Universitdt Berlin,
und Prof. F. Dean Toste, University of
California (UC), Berkeley, wurde mit
dem Horst-Pracejus-Preis ausgezeich-
net. Weitere drei Nachwuchswissen-
schaftler erhielten ADUC-Habilitan-
den-Preise.

Die Arbeiten von Kallol Ray aus
der biomimetischen Anorganik, ins-
besondere zu bioinspirierten Kataly-
satoren, heben sich durch Kreativitat
und Interdisziplinaritdt hervor und
werden mit dem Carl-Duisberg-Ge-
ddchtnispreis gewlirdigt. Nach sei-
nem Studium am Indian Institute of
Technology in Kanpur habilitierte
sich Ray an der Ruhr-Universitdt Bo-
chum. Es folgten zwei Post-Doc-Auf-
enthalte in Miilheim und in Minneso-
ta, seit 2009 leitet er die Arbeitsgrup-
pe ,Bioanorganische Chemie“ an der
Humboldt-Universitdt zu Berlin. Mit-
hilfe von Grundlagenforschung iiber
enzymatische Reaktionsmechanis-
men in der Natur entwickelt das
Team synthetische Modellverbindun-
gen fiir enzymatische Systeme.

Dean Toste wurde mit dem Horst-
Pracejus-Preis fiir fundamentale Fort-
schritte in der enantioselektiven Syn-
these unter Einsatz neuartiger chira-
ler Katalysatoren geehrt. Er entdeckte
Goldkomplexe als enantioselektive
Katalysatoren in der modernen orga-
nischen Synthese — vor allem fiir Iso-
merisierungs-, Additions- und Umla-
gerungsreaktionen sowie oxidative
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Funktionalisierungen. Seine Arbeiten
erstrecken sich bis hin zur katalyti-
schen Umwandlung von Biomasse in
Chemikalien und Brennstoffe. Toste
studierte Chemie an der Universitdt
Toronto, absolvierte Post-Doc-Aufent-
halte am California Institute of Tech-
nology sowie der Stanford University
und wurde nach Assistenz- und au-
Rerordentlicher Professur 2009 zum
Professor an die University of Berke-
ley berufen.

Dieses Jahr wurden von der ADUC
drei Habilitanden aus verschiedenen
Gebieten der Chemie fiir besonders
originelle und wissenschaftlich be-
deutende Publikationen ausgezeich-
net: Dr. Tanja Gaich, Leibniz Univer-
sitdt Hannover, wurde fiir ihre Arbei-
ten auf dem Gebiet der Totalsynthese
polyzyklischer Naturstoffe geehrt. Dr.
Viktoria H. Ddschlein-Gefiner, Uni-
versitdt Wiirzburg, erhielt die Aus-
zeichnung in Anerkennung ihrer Ar-
beiten zur elektronischen Struktur
und Anwendung Methandiid-basier-
ter Carbenkomplexe. Und Dr. Michael
Sommer, Universitdt Freiburg, erhielt
den Preis in Anerkennung seiner Ar-
beiten zur Synthese und Defektanaly-
se konjugierter Polymere.

Die Themen der Konferenz umfass-
ten sowohl neueste Erkenntnisse und
Forschungsergebnisse aus allen Fel-
dern der Chemie als auch didaktische
Entwicklungen sowie neue Herange-
hensweisen zur Vermittlung komple-
xer Sachverhalte in der Hochschul-
lehre.

Quelle: GDCh
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Archdaometrie und Denk-
malpflege 2015

Eine analytische Tagung

Eineinhalb Jahre nach Weimar tra-
fen sich ca. 150 Archdometer in
Mainz um sich iiber die neusten For-
schungsschwerpunkte auszutau-
schen. Die Chemiker, Mineralogen,
Restauratoren, Archdologen uvm.
sind es gewohnt, die Grenzen zwi-
schen den Disziplinen zu iiberwin-
den. Vielfdltige Themen spiegelten
sich auch im piinktlich erschienenen
Tagungsband als Sonderheft der Me-
talla-Reihe wider. Die Anwendung
neuester Analysetechniken auf Kul-
turobjekte vereint alle Forschungs-
gruppen, immer unter Einbeziehung
relevanter Schriften und im ge-
schichtlichen Kontext. Traditionell ist
die kritische Betrachtung von bereits
publizierten oder eigenen Ergebnis-
sen im Tagungsverlauf spiirbar.

Gerade die lebhaften Diskussionen
bringen neue Impulse fiir den Vortra-
genden und die zuhorenden Nach-
wuchswissenschaftler. Die Verbin-
dung von Restaurierung und Archdo-
metrie wurde dieses Jahr besonders
forciert. Damit ldsst sich einerseits
ein Restaurierungserfolg sicherstellen
und andererseits wird die einmalige
Chance genutzt, unverfdlschte Mes-
sungen zu garantieren.

Alle Eindriicke konnten bei der ab-
schlieffenden Exkursion in eine Au-
RRenstelle des Romisch-Germanischen
Zentralmuseums rekapituliert wer-
den. Neben der spannenden experi-
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mentellen Archdologie brachte die
Ausgrabungsstdtte eines rémischen
Bergwerks die Teilnehmer zum Stau-
nen. Alles in allem legten die Main-
zer eine starke Vorlage fiir die ndchs-
te Tagung im September 2016 in Got-
tingen unter der Leitung der Deut-
schen Mineralogischen Gesellschaft.
Daniel Fellenger

Ankiindigung

Wissenschaftsforum
2015: ,Analytik
verbindet*

30.8.-2.9.2015 in Dresden

Die Fachgruppe Analytische Che-
mie der GDCh gestaltet im Rahmen
des Wissenschaftsforums 2015 in
Dresden am Dienstag, den 1. Septem-
ber 2015 die Session der Analytik un-
ter dem Motto ,,Analytik verbindet®.
Dabei wird die Schliisselrolle der
Analytik in unterschiedlichen wis-
senschaftlichen Forschungs- und An-
wendungsfeldern aufgezeigt und ihre
Bedeutung zur Zielerreichung in die-
sen Aufgabengebieten verdeutlicht.

Die Querschnittsfunktion der Ana-
lytik zur Biologie wird durch die Be-
handlung bioanalytischer Fragestel-
lungen (Prof. Boris Mizaikoff, Institut
fir Analytische und Bioanalytische
Chemie, Universitat Ulm, ,, Analytical
Chemistry Connects: Next-Generation
Mid-Infrared Sensors — From Breath
Analysis to Plume Tracking®) und An-
wendungen in der Biomedizin (Prof.
Jiirgen Popp, Institut fiir Physikali-
sche Chemie und Abbe Center of Pho-
tonics, Friedrich-Schiller-Universitat
Jena, Leibniz-Institut fiir Photonische
Technologien e.V., Jena, ,Moderne
Biomedizinische Analytik mittels Ra-
man-Spektroskopie“) verdeutlicht.

Designerdrogen sind heute in aller
Munde und fiihren oft zu folgen-
schweren Gesundheitsschdaden bis
hin zu Todesfdllen. Zur Aufklirung
und Prdvention leistet die Analytik
einen essenziellen Beitrag (Michael
Piitz, Bundeskriminalamt, Kriminal-
technisches Institut, KT 34 - Toxiko-
logie, Wiesbaden, ,Rduchermischun-
gen, Badesalze und Raumlufterfri-

scher - Herausforderungen fiir die in-
strumentelle Analytik im Designer-
drogen-Dschungel”).

Drogen sind verbotene Leistungs-
forderer im Spitzensport und riicken
immer mehr ins Bewusstsein der Of-
fentlichkeit und der Sportjustiz. Oh-
ne eine leistungsfihige Analytik ka-
me man den Ubeltitern nicht auf die
Spur (Dr. Detlef Thieme, Institut fiir
Dopinganalytik und Sportbiochemie
(IDAS), Kreischa, ,,Aktuelle analyti-
sche und administrative Anforderun-
gen an die Dopinganalytik®).

Die Aufkldrung krimineller Ma-
chenschaften und Verbrechen mit Hil-
fe hochexplosiver Stoffe ist u.a. die
Aufgabe der forensischen Analytik.
Nur sie kann den Ermittlern z.B. des
BKA wertvolle Hinweise zur Verbre-
chungsbekdmpfung liefern (Dr. Sandra
Merten, Bundeskriminalamt Wiesba-
den, ,Erst der Knall, dann das Vergnii-
gen? — Explosivstoffen auf der Spur!).

Die Highlights kommen diesmal
zweifelsfrei aus dem Weltall. Die
kontrollierte Landung im Rahmen
der Rosetta-Mission ist ein grofarti-
ger Erfolg der europdischen und ins-
besondere der deutschen Raumfahrt.
Auch wenn das Aufsetzen des Lande-
gerdtes Philae auf dem Kometen nicht
perfekt war, liegen sehr viele wertvol-
le analytische Daten vor, die in dieser
Session erstmalig prdsentiert werden
(Prof. Dr. Uwe J. Meierhenrich, Uni-
versité Nice Sophia Antipolis, Institut
de Chimie de Nice, UMR 7272 CNRS,
Nice, ,,Kometenmission Rosetta: Ana-
lytisch-Chemische Experimente auf
dem Kern eines Kometen®).

Der Bogen der Weltraumanalytik
schliefit durch einen Vortrag iiber die
Analyse von Sternenstaub, der sich in
Jahrtausenden auf der Erde angesam-
melt hat und im Meeresboden der
Tiefsee radioanalytisch nachgewie-
sen werden kann (Dr. Jenny Feige,
Universitat Wien, , Tiefseeastronomie
— Chemie mit Sternenstaub®).

Die Fachgruppe Analytische Che-
mie bietet in ihrer Session ein hoch-
interessantes Programm, das interdis-
ziplindr und fachiibergreifend alle
wissenschaftlich Interessierten anlo-
cken wird.

Prof. Dr. Klaus-Peter Jickel,
Chairman der Analytik-Session

Preise & Stipendien

Elise Dennis mit dem
ABC Best Paper Award
2014 ausgezeichnet

Junge Chemikerin erhdlt den Preis
fiir ihre herausragende Forschung
im Bereich Zoom-Flugzeitmassen-
spektrometrie

Elise Dennis (27) wurde von der
Springer-Fachzeitschrift ~ Analytical
and Bioanalytical Chemistry (ABC)
mit dem Best Paper Award 2014 aus-
gezeichnet. In einem in der Wissen-
schaftszeitschrift ABC erschienenen
Beitrag prdsentieren die Hauptautorin
Dennis und ihre Kollegen die Leis-
tungsfahigkeit eines neuen Konzepts
mit der Bezeichnung Zoom-Flugzeit-
massenspektrometrie (Zoom-TOFMS
[zoom-time-of-flight mass spectrome-
try]). Die mit 1.500 Euro dotierte Aus-
zeichnung vergibt Springer an talen-
tierte junge Wissenschaftler zur Un-
terstiitzung ihrer Karriere. Der ABC
Best Paper Award wird seit 2005 ver-
geben.

Die Studie von Elise Dennis zeigt
die einzigartigen Vorteile des Wech-

Zufriedene Gesichter bei der Verleihung des Best
Paper Award 2014 durch ABC Herausgeber Dr.

Stephen Wise an Elise Dennis.
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sels zwischen der konstant-Moment-
beschleunigung und der konventio-
nellen  konstant-Energiebeschleuni-
gung, wozu die Verbesserung der
Massenauflosung ohne Verlust der
Gerdteempfindlichkeit gehoren. Das
neue Verfahren konnte sich mogli-
cherweise fiir die Nachriistung bei be-
stehenden Flugzeitmassenspektrome-
tern eignen.

Elise Dennis erhielt ihren B.S. mit
Auszeichnung vom College of Wil-
liam and Mary (USA) und sie ist zur
Zeit Doktorandin im Bereich analyti-
sche Chemie an der Indiana Universi-
ty Bloomington (USA) im Arbeits-
kreis von Prof. Gary Hieftje. Thre Ar-
beit im Bereich der Studien {iiber die
Auswirkungen der konstant-Moment-
beschleunigung auf den Prozess der
Massentrennung erweitert die Gren-
zen der Flugzeitmassenspektrome-
trie.

Professor Klaus Heumann, Heraus-
geber von ABC, sagt: ,Dies ist ein
ausgezeichneter Beitrag zur weiteren
Entwicklung von TOFMS-Gerdten, bei
dem ein neues Konzept fiir Massen-
spektrometer gezeigt wurde. Durch
die Kombination von zwei TOFMS-
Verfahren (Zoom-TOFMS und
DOFMS) wird eine vollstandige Abde-
ckung iiber den gesamten Massenbe-
reich sowie eine verbesserte Auflo-
sung erzielt, was ein absolutes High-
light fiir die Massenspektrometrie be-
deutet.“

Analytical and Bioanalytical Che-
mistry ist ein renommiertes Forum
fiir die ziigige Veroffentlichung exzel-
lenter und relevanter Forschungsbei-
trdge iiber grundlegende und ange-
wandte Themen der analytischen und
bioanalytischen Wissenschaft. Die
Beitrdge umfassen den gesamten Be-
reich der analytischen und bioanaly-
tischen Forschung und fordert inter-
disziplindre Problemlosungen. ABC
zdhlt zu den fiihrenden Fachjourna-
len in seinem Wissenschaftsbereich.
Die Zeitschrift wird von acht angese-
henen chemischen Fachgesellschaf-
ten gemeinsam herausgegeben.

Quelle: Springer
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Paul T. Anastas ist Preis-
trager der Emanuel-
Merck-Vorlesung 2015

Der US-amerikanische Chemiker
Professor Doktor Paul T. Anastas ist
diesjdhriger Preistrdger der Emanuel-
Merck-Vorlesung: Anastas prdgte in
den 90er-Jahren den Begriff der ,,Grii-
nen Chemie“ und damit eine nachhal-
tigere Ausrichtung der chemischen
Wertschopfungsketten. Die Idee des
Visiondrs: den gesamten Lebenszy-
klus von Chemikalien zu betrachten
und darauf aufbauend den besten, am
wenigsten schadlichen und sichersten
Herstellungsprozess zu entwickeln.

,Paul Anastas hat uns mit seinen
zwolf Prinzipien der ,Griinen Che-
mie’ den Weg fiir eine moderne Che-
mie mit dem Nachhaltigkeitsprinzip
als wichtigster Leitplanke aufgezeigt.
Die chemische und pharmazeutische
Industrie wird diese Prinzipien in Zu-
kunft verstarkt beriicksichtigen. Ich
freue mich sehr, ihn als Preistrager
der Emanuel-Merck-Vorlesung ge-
meinsam mit der Technischen Uni-
versitit Darmstadt auszuzeichnen®,
sagt Thomas Geelhaar, Chief Techno-
logy Officer Chemicals von Merck
und Prdsident der Gesellschaft Deut-
scher Chemiker.

Der mit 10.000 Euro dotierte Preis
wird Anastas beim offentlichen Fest-
vortrag am Montag, 11. Mai 2015, an
der Technischen Universitdit Darm-
stadt verliehen. Der Preistrager wird
ab 17:00 Uhr im Kekulé-Horsaal des
Fachbereichs Chemie zum Thema
,Green Chemistry: Origins, Accom-
plishments, and Future Directions*
referieren. Am Folgetag sind zwei
weitere Vortrdge des Preistragers an
der TU Darmstadt geplant.

Der amerikanische Prdsident Ba-
rack Obama wiirdigte bereits Anastas’
Pionierrolle, indem er ihn 2009 zum
Forschungsleiter der amerikanischen
Umweltschutzbehdrde EPA ernannte.
Anastas war spdter Mitarbeiter im Bii-
ro fiir Wissenschafts- und Technolo-
giepolitik der US-Regierung sowie Di-
rektor des Green Chemistry Instituts
der American Chemical Society in
Washington DC. Seit 2007 lehrt Paul
Anastas an der Yale University in

Paul T. Anastas ist Preistrdger der
Emanuel-Merck-Vorlesung 2015.

New Haven und wurde fiinf Jahre
spdter zum Direktor des Zentrums fiir
Green Chemistry und Green Enginee-
ring berufen.

Vor fast einem Vierteljahrhundert
hielten viele Menschen die Idee der
,Griinen Chemie“ noch eher fiir ab-
wegig. Inzwischen findet sie immer
mehr Beachtung. Die Aufgabenstel-
lung dabei ist, Reaktionsabldufe und
Produkte so zu gestalten, dass bei
Herstellung, Gebrauch und Entsor-
gung moglichst wenig Abfall ent-
steht, der zudem mdglichst unbe-
denklich sein soll. Vermeiden ist bes-
ser als entsorgen, so Anastas’ Maxi-
me.

Merck und die TU Darmstadt
zeichnen mit dieser Vorlesung seit 22
Jahren weltweit angesehene Natur-
wissenschaftler aus, die exzellente
Beitrdge zur chemischen und phar-
mazeutischen Forschung geleistet ha-
ben. Uber Auswahl und Preistrdger
entscheidet der Fachbereich Chemie
der TU Darmstadt. Der Preis wurde
1992 gestiftet und seit 1993 nun be-
reits zum 13. Mal vergeben.

Quelle: Merck
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Nachruf: Prof. Dr. Erich F. Paulus

Prof. Erich F. Paulus, der langjdhri-
ge Vorsitzende des GDCh-Arbeitskrei-
ses KSAM (Kristallstrukturanalyse
von Molekiilverbindungen, heute
ChemKrist), ist am 16. Januar 2015
im Alter von 77 Jahren von uns ge-
gangen. Er war bis zu seiner Pensio-
nierung der Leiter der Gruppe fiir
Rontgenstrukturanalyse bei Hoechst,
und anschlieffend Honorarprofessor
an der Goethe-Universitdt in Frank-
furt.

Erich Paulus wurde am 9.10.1937
in Franken auf einem Bauernhof bei
Neustadt an der Aisch geboren. Nach
dem Abitur begann er sein Chemie-
Studium in Erlangen, wechselte aber
bald an die Ludwig-Maximilians-Uni-
versitdt Miinchen. Zu seinen akade-
mischen Lehrern gehorten Walter
Hoppe, Heinz Peter Fritz und vor al-
lem Ernst Otto Fischer, der 1973 den
Chemie-Nobelpreis erhielt. Dem Ein-
fluss dieser Lehrer ist es zuzuschrei-
ben, dass sich Erich Paulus schon
frith der Rontgenstrukturanalyse wid-
mete, und spdter iiber 50 Jahre lang
Einkristallstrukturanalysen durch-
fiihrte.

Erich Paulus promovierte 1965
iiber die Rontgenstrukturanalyse von
Kobalt- und Rhodium-Cyclooctatetra-
en-Komplexen; die Strukturen mit je-
weils sechs symmetrieunabhangigen
Schweratomen konnte er mit grofRem
Aufwand durch Pattersonsynthese 16-
sen. AnschlieRend ging er, zusam-
men mit seiner frisch angetrauten
Gattin Sabine, fiir ein Jahr als Post-
Doc zu O. S. Mills an die Universitat
Manchester und forschte dort weiter
auf seinem Arbeitsgebiet. Nach seiner
Riickkehr nach Miinchen arbeitete er
ein weiteres Jahr als Post-Doc in den
Arbeitskreisen von W. Hoppe, H. P.
Fritz und E. O. Fischer.

Die Hoechst AG, die stets an den
aktuellen wissenschaftlichen Ent-
wicklungen interessiert war, hatte
bereits Mitte der 60er Jahre Auftrage
zur Rontgenstrukturanalyse von
Kristallen nach extern vergeben.

Dann erkannte man, dass eigene Ak-
tivitaten erforderlich waren, und so
wurde Erich Paulus am 1.9.1967 bei
der Hoechst AG eingestellt. Er kam in
die Abteilung ,Angewandte Physik®
Diese Abteilung stand unter der Lei-
tung von Prof. Leopold Kiichler, der
als Mitautor des 5-bandigen Werkes
iiber Chemische Technologie
(»Winnacker-Kiichler) bekannt ge-
worden ist.

Das erste Diffraktometer von Erich
Paulus war ein ,automatisches Ein-
kristall-Diffraktometer“ (AED) der
Bauart von Walter Hoppe. Es wurde
von einem PDP8-Computer gesteuert,
der die Messergebnisse auf Papier-
streifen lochte, die dann waschkorbe-
weise zum Grofirechner (Siemens
4004-46) gebracht wurden. Fiir die
Auswertung der gemessenen Ront-
genbeugungsdaten gab es damals
kaum Computerprogramme; Herr
Paulus entwickelte daher, zusammen
mit dem begabten Hoechster Mathe-
matiker Dieter Kobelt, ein eigenes
Programmsystem zur Losung und
Verfeinerung von Kristallstrukturen.
Erst Anfang der 80er Jahre wurde die-
ses Programmsystem durch die
SHELX-Programme von George Shel-
drick ersetzt. Erich Paulus pflegte
seitdem eine gute Freundschaft zu
George Sheldrick.

Die Arbeiten des Labors von Erich
Paulus beschrankten sich nicht nur
auf Einkristallstrukturanalyse, son-
dern umfassten auch die Kristallziich-
tung, und die — weniger spektakuldre,
aber sehr niitzliche und gefragte -
Rontgenpulverdiffraktometrie, zur
Phasenbestimmung u.a. von Kerami-
ken, Kunstdiingern, Hochtemperatur-
supraleitern, organischen Pigmenten
und pharmazeutischen Wirkstoffen.
In manchen Jahren wurden iiber
2000 Rontgenpulverdiagramme auf-
genommen und interpretiert. Das La-
bor war stets nach dem aktuellen
Stand der Technik ausgeriistet. Auch
auf der Einkristallseite wurde immer
gemadfd dem Stand der Technik ,,aufge-

Prof. Erich F. Paulus

riistet”. Beispielsweise war Herr Pau-
lus 1993 der erste, der ein funktions-
fdhiges Siemens-Diffraktometer mit
Drehanode und CCD-Fldchenzdhler
betrieb.

Die wissenschaftlichen Arbeiten
fanden innerhalb der Hoechst AG ho-
he Anerkennung. Dies zeigt sich u.a.
darin, dass auf der Titelseite des Ge-
schaftsberichts der Hoechst AG 1980
ein handgefertigtes Kristallstruktur-
modell aus dem Labor von Erich Pau-
lus abgebildet war. Dieser Wertschat-
zung mag es zu verdanken sein, dass
Erich Paulus es schaffte, sein Labor
durch alle Umorganisationen und
Wirrungen der Hoechst AG und ihrer
Nachfolgefirmen hindurch zu mané-
vrieren. Der wissenschaftliche An-
spruch von Herrn Paulus stief aller-
dings in den 90er Jahren bei den Fiih-
rungsetagen der Hoechst AG und ih-
rer Nachfolgefirmen, die nur den
»Shareholder value“ (Aktienkurs) im
Blick hatten, immer weniger auf Ge-
genliebe, und so wurde Erich Paulus
Ende 1998 pensioniert.

Seit den 70er Jahren hat Erich Pau-
lus - damals mit wohlwollender Zu-
stimmung der Hoechst AG - mit dem
kristallographischen Institut der Uni-
versitdt Frankfurt zusammengearbei-
tet; seit 1983 hatte er dort einen Lehr-
auftrag. Auch mit anderen Wissen-
schaftlern innerhalb und aufierhalb
der Hoechst AG kooperiert er gerne
und war stets fiir wissenschaftliche
Fragestellungen offen. Sein Motto
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lautete: ,,Unsere Aufgabe ist es, den
Kollegen zu helfen“ Seinen Vorge-
setzten sagte er oft offen seine Mei-
nung; aber gegeniiber seinen Mitar-
beitern war er selbstlos, hilfsbereit
und fiirsorgend.

Im Jahr 2000 wurde Erich Paulus
vom Fachbereich Geowissenschaften
der Goethe-Universitdt Frankfurt we-
gen seiner wissenschaftlichen Ver-
dienste zum Honorarprofessor er-
nannt. Bis fast zu seinem Tode arbei-
tete er regelmafiig an seinem Schreib-
tisch im Institut fiir Mineralogie und
Kristallographie in Frankfurt-Ried-
berg. Von den iiber 200 Veroffentli-
chungen, die Erich Paulus geschrie-
ben hatte, entstanden iiber 50 nach
seiner Pensionierung.

Erich Paulus war von 1992 bis
2000 Vorsitzender des GDCh-Arbeits-
kreises KSAM (Kristallstrukturanaly-
se von Molekiilverbindungen), der
heute als ChemKrist (Chemische Kris-
tallographie) firmiert.

Abgesehen von seiner Leiden-
schaft, der Kristallographie, befasst

sich Erich Paulus mit Philosophie,
Religion, Musik, Literatur und Kunst.
Haufig unternahm er zusammen mit
seiner Frau Sabine weite Fahrten zu
Kunstausstellungen. Auflerdem kiim-
merte er sich mit viel Liebe um seine
Enkel.

Am 16. Januar 2015 ist er nach
kurzer schwerer Krankheit gestor-
ben. Er hinterldsst eine Frau und
zwei Kinder.

Wir verlieren mit ihm einen be-
geisterten Kristallographen, einen
Wissenschaftler, der immer ein offe-
nes Ohr fiir seine Kollegen hatte, und
einen gutmiitigen, fiirsorglichen und
liebevollen Menschen.

Prof. Dr. Martin U. Schmidt
(Goethe-Universitdt Frankfurt)

Geburtstage

Wir gratulieren unseren Mitgliedern, die im dritten Quartal 2015 einen runden
Geburtstag feiern und wiinschen alles Gute:
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GDCh-
Fortbildungsprogramm

Nahere Informationen stehen lhnen un-
ter www.gdch.de/fortbildung zur Verfu-
gung. Gerne konnen Sie sich direkt an
das GDCh-Fortbildungsteam (fb@gdch.
de, Tel.: 069 7917—-364) wenden.

14. — 16. September 2015, Rheinbach
(bei Bonn)

GLP-Intensivtraining mit QS-Ubungs-
aufgaben: Methodenvalidierung und
Geratequalifizierung unter GLP — mit
Praxisteil, Kursmodul zum Gepriiften
Qualitatsexperten GxP (GDCh) (Kurs
536/15) Leitung: Prof. Dr. Jirgen Pomp

16.—17.September 2015, Rheinbach
Einsatz der Pyrolyse-GC/MS und
2D-Pyrolyse-GC/MS zur Charakterisie-
rung von Kunststoffen, Praxisorien-
tierter Kurs fiir Einsteiger (Kurs
353/15) Leitung: Prof. Dr. Gerd Knupp

17.—19. September 2015, Rheinbach

GLP-Intensivtraining mit QS-Ubungs-
aufgaben: Methodenvalidierung und
Geratequalifizierung unter GLP — mit
Praxisteil, Kursmodul zum Gepriiften
Qualitidtsexperten GxP (GDCh) (Kurs
546/15)Leitung: Prof. Dr. Jirgen Pomp

21.—25. September 2015, KoIn

Einfiihrung in die massenspektrometri-
sche Mess- und Interpretationstechnik,
Die chemischen und methodischen
Grundlagen der Massenspektrometrie
— fiiir Einsteiger und Routiniers, Anwen-
der und Entwickler (Kurs 319/15)
Leitung: PD Dr. Mathias Schafer

22.-24. September 2015, Essen
Schwingungsspektroskopie fiir die
chemische Qualitats- und Prozesskon-
trolle, Theorie, Instrumentation und
Applikationen fiir die Raman-, Mittel-
Infrarot- und Nah-Infrarot-Spektrosko-
pie (Kurs 503/15)

Leitung: Prof. Dr. Sebastian Schlticker

28. September — 1. Oktober 2015,
Frankfurt am Main
NMR-Spektrenauswertung und Struk-
turaufkldrung, Fortgeschrittenenkurs
(Kurs 506/15)

Leitung: PD Dr. Reinhard Meusinger



Tagungen 2015

06.-08.07.2015, Wien/AT: 18. Tagung Festkérperanaly-
tik, Kontakt: http://fkal8.at

30.08.-02.09.2015, Dresden/D: GDCh-Wissenschaftsfo-
rum Chemie, Kontakt: www.wifo2015.de

30.08.-03.09.2015, Figueira de Foss (PT): CSI XXXIX, Kon-
takt:

06.-09.09.2015, Freiburg/D: Eurosensors 2015, Kontakt:
www.eurosensors2015.org

06.-10.09.2015, Bordeaux/FR: XVIII euroANALYSIS, Kon-
takt: www.euchems.eu

20.-25.092015, Leipzig/D: ICCE 2015 — 5th EuCheMS In-
ternational Conference on Chemistry and the Environ-
ment, Kontakt: www.icce2015.org

26.-30.09.2015, Regensburg/D: 11th BBMEC Biosensors
and Bioanalytical MicroTechiques for Environmental,
Food and Clinical Analysis, Kontakt: www.bbmec.
org/11

01.-02.12.2015, Wien/AT: 11. Kolloquium des AK Pro-
zessanalytik, Kontakt: wwwyvt.tuwien.ac.at/biochemi
cal_engineering/ 11 _kolloquium_fuer_prozessanalytik

Tagungen 2016

10.-16.01.2016, Tucson/US: Winter Conference on Plas-
ma Spectroscopy, Kontakt: www.icpinformation.org/
winter_conference

28.02.-02.03.2016, Hamburg/D: 49. DGMS Jahresta-
gung

10.-13.05.2016, Miinchen/D: analytica & analytica
Conference, Kontakt: www.analytica.de

GDCh
~—~

GESELLSCHAFT DEUTSCHER CHEMIKER

Fortbildung

Unverzichtbare
Bausteine
lhrer Karriere

lhre Vorteile bei GDCh-Fortbildungskursen sind

e kompetente Referenten aus Industrie, Hochschule
oder Forschungsinstituten

e Einblicke in neueste Forschungsergebnisse sowie
in moderne Methoden und Verfahren

e Foren fur Informations- und Erfahrungsaustausch
auf hohem fachlichen Niveau

e limitierte Teilnehmerzahlen als Garant fUr effektive
Schulungen

e GDCh-Zertifikat nach erfolgreichem Abschluss

Nutzen Sie unser Know-how und gestalten Sie
aktiv lhre berufliche Zukunft!

Wir stehen lhnen ebenfalls als erfahrener Anbieter
von Inhouse-Kursen zur Seite.

Gesellschaft Deutscher Chemiker e.\V.
Fortbildung

Postfach 90 04 40

60444 Frankfurt am Main

Telefon: +49 69 7917-364
E-Mail: fb@gdch.de

www.gdch.de/fortbildung
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