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Physics of Biological Function -

Multicellular Systems
484. WE-Heraeus-Seminar

Nachdem 2009 bereits ein WE-Heraeus-
Seminar ,,Physics of Biological Function®
stattgefunden hat, in dem das Zusammen-
spiel von physikalischen Mechanismen
und biologischer Funktion in einem
breiten Spektrum von Systemen diskutiert
wurde, folgte vom 11. - 15. Dezember 2011
ein starker fokussiertes Seminar, das die
biologische Physik von multizelluldren
Systemen intensiv behandeln sollte. Der
Zielsetzung entsprechend war auch das
Format angepasst, mit dem Charakter
einer ,,Schule®, also weniger eingeladenen
Sprechern, einer Vortragszeit von 90
Minuten und viel Zeit fiir Fragen und
Diskussion. Die physikalische Sichtweise
erforderte die Betrachtung verschiedener
biologischer Systeme, um zugrundelie-
gende Prinzipien sichtbar zu machen.
So ging es um interagierende Mikro-
organismen (Michael Cates, Ernst-Ludwig
Florin, Jiandong Huang, Melanie Miiller),
die frithe Entwicklung des Zebrafisches
(Julian Lewis, Luis Morelli) und um das
Wechselspiel von Mechanik und Bioche-
mie in der Entwicklung (Stephan Grill)
und der Regeneration (Eva-Maria Schotz)
von Wiirmern. Auflerdem wurden
grundlegende Fragen beleuchtet wie die
Koordination des Zellwachstums (Frank
Jilicher), die selbstorganisierte Dynamik
von wechselwirkenden Proteinen (Petra
Schwille) und die physikalische Basis der
Positionsinformation in der frithen Ent-
wicklung von multizelluliren Organismen
(Pieter Rein ten Wolde, Gasper Tkacik).
Eine grofie Bereicherung fiir das Seminar
waren exzellente ,,contributed talks“ von
teilnehmenden Wissenschaftlern (Nils
Becker, Curtis Callan, Christian Fleck,
Chinlin Guo) und die Posterbeitriage, von
denen drei mit einem Posterpreis ausge-
zeichnet wurden. Zusammenfassend ist
das Seminar seinem Titel gerecht gewor-
den: Wihrend in der Physik die Wechsel-
wirkungen von Materie Gesetzen folgen,
dienen sie in der Biologie meist auch einer
Funktion. Dieser fiir die Physik neuartige
Aspekt wurde in dem Seminar anhand
von vielfiltigen Beispielen deutlich. Eben-
falls zeigte sich, wie physikalische Gesetze
die molekulare Implementierungen von
biologischer Funktion beeinflussen und
begrenzen kénnen. Das Physikzentrum in
Bad Honnef schuf eine ideale Atmosphare
fiir den wissenschaftlichen Dialog zwi-
schen Physik und Biologie. Wir danken
der Wilhelm und Else Heraeus-Stiftung
fiir die grof3ziigige Forderung dieses
Seminars und die hervorragende organi-
satorische Unterstiitzung bei der Durch-
fithrung.

Ulrich Gerland und Erwin Frey
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Innovative Nuclear Powerina

Closed Fuel Cycle Scenario
494. WE-Heraeus-Seminar

Vom 5. bis 8. Dezember 2011 fand im
Physikzentrum Bad Honnef das 494.
WE-Heraeus-Seminar statt, das sich mit
der aktuellen Forschung zur Entwicklung
der nachhaltigen Kernenergie befasste.
Im Mittelpunkt dieser Forschung stehen
die Sicherheit, die Wirtschaftlichkeit, die
Abfallminimierung, die Optimierung der
Ressourcenausschopfung und die Redu-
zierung des Proliferationsrisikos durch
Entwicklung innovativer Brennstoffkreis-
laufe. Mehr als zwanzig international
anerkannte Referenten aus Europa, USA
und Japan haben zum Stand der Ent-
wicklung innovativer, d. h. geschlossener
Brennstoffzyklen vorgetragen und mit 60
Teilnehmern diskutiert. Die fachiibergrei-
fenden Vortrége und die zahlreichen Dis-
kussionen haben gezeigt, dass ein ,,schnel-
les“ Neutronenspektrum die flexibelste
Variante ist, um Aktiniden zu briiten oder
zu ,verbrennen® Die Abtrennung von Ak-
tiniden aus abgebrannten Brennstoffen,
die Entwicklung neuer Materialien und
Werkstoffe sowie die Entwicklung und
Validierung neuer physikalischer Modelle
und numerischer Methoden in den Be-
reichen der Reaktorphysik und Thermo-
hydraulik wurden ebenfalls thematisiert.

Die Vortragsreihe hat gezeigt, dass
diese neuen Ansitze die Endlagerung der
nuklearen Abfille nicht ausschlieft. Die
Endlagerung in tiefen geologischen For-
mationen ist der sicherste Weg, den hoch-
radioaktiven Abfall von der Biosphire zu
isolieren. Dennoch kann das mehrfache
Rezyklieren der Aktiniden in den neuen
Systemen, das Volumen, die Radiotoxizi-
tat und die Warmeentwicklung der Abfil-
le stark reduzieren und die Belastung auf
ein Endlager verringern.

Eine lebhafte Diskussion hat der The-
menkomplex zu den strategischen und
wirtschaftlichen Aspekten der Kernener-
gie hervorgerufen. Der endliche Bestand
fossiler Energietriger und die Risiken des
Klimawandels haben viele Lander dazu
gebracht, die Kernenergie unter neuen
Perspektiven zu betrachten. Trotz abneh-
mender Akzeptanz bleibt die Kernenergie
fiir viele Lander ein wichtiger Bestandteil
der Energieversorgung. Deswegen muss
die Forschung zur Nachhaltigkeit der
Kernenergie auf Fragen zu hochstmog-
lichen Sicherheitsstandards und zur si-
cheren Entsorgung priorisiert werden.

Das fachiibergreifende Seminar hat
einen konstruktiven Austausch zwischen
Experten und Nachwuchswissenschaftlern
ermoglicht und Ideen fiir die eigenen Ar-
beit erzeugt. Dieser Erfolg ist nicht zuletzt
der grofiziigigen finanziellen Unterstiit-
zung durch die Wilhelm und Else Herae-
us-Stiftung und der exzellenten Organisa-
tion des Physikzentrum zu verdanken.

Concetta Fazio
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Frontiers in Biomolecular Simu-
lation — Modeling Processes on a
Large Scale

495. WE-Heraeus-Seminar

Inhalt dieses Seminars waren die in den
letzten Jahren deutlich weiterentwickelten
Methoden zur Beschreibung grof3er bio-
chemischer Systeme mithilfe von Com-
putersimulationen. Durch die Teilnahme
vieler weltweit fithrender Wissenschaftler
aus diesem Bereich erhielten Doktoran-
den und junge Wissenschaftler einen
ausgezeichneten Uberblick iiber den aktu-
ellen Stand der Forschung und konnten in
ungezwungener Atmosphire mit Exper-
ten diskutieren. Das zentrale Thema vieler
Beitrage war die Weiterentwicklung klas-
sischer Molekiildynamik-Simulationen

zu nicht-atomistischen Coarse Grained-
Modellen, also Beschreibungen mit einer
reduzierten Dimensionalitat. Verschie-
dene Aspekte dieser Entwicklung wurden
in vier Arbeitssitzungen bearbeitet.

Im ersten Teilbereich wurde eine
besonders populdre Anwendung fiir
membrangebundene Biomolekiile behan-
delt, das MARTINI-Kraftfeld von Mar-
rink et al. Mehrere Redner beleuchteten
die Stérken und Grenzen dieses Ansatzes
im Hinblick auf thermodynamische und
strukturelle Eigenschaften von Lipiden im
Vergleich zu experimentellen Daten und
atomistischen Referenzsimulationen. Ein
immer wiederkehrendes Thema war die
Notwendigkeit einer korrekten Beschrei-
bung der Struktur fliissigen Wassers.

Das erste Coarse Grained-Wassermodell
wurde als defizitir erkannt und verschie-
dene Vorschlage vorgestellt, es durch
polarisierbare Alternativen zu ersetzen.
Kontroverse Diskussionen zu diesem
Thema vermittelten allen Teilnehmern
einen guten Eindruck dieses noch weitge-
hend ungel6sten Problems. Grundsitzlich
bleibt die Schwierigkeit, strukturelle
Wassermolekiile zu behandeln, die fiir die
Bildung von Membranporen wichtig sind.

Die zweite Arbeitssitzung zur Simu-
lation von Membranen beschiftigte sich
mit der Einbettung von Peptiden und
Proteinen in Biomembranen. In diesem
Arbeitsfeld sind in den letzten Jahren
grof3e Fortschritte gelungen, die es heute
erlauben, die Bildung von Membranporen
und -defekten theoretisch gut zu beschrei-
ben und die Struktur und Verteilung von
membrangebundenen Peptiden vorher-
zusagen. Die Bedeutung der Kooperation
mit Experimentatoren, speziell wegen der
ausgezeichneten Komplementaritit von
NMR-Spektroskopie und Dynamiksimu-
lationen, wurde herausgestellt.

In der Arbeitssitzung zur Modellierung
flichig ausgedehnter quantenmecha-
nischer Systeme lag der Schwerpunkt auf
der Beschreibung photosynthetischer Pro-
zesse. In dieser Sitzung zeigten die Red-
ner, wie durch die Kombination quanten-



chemischer Rechnungen mit klassischen
Dynamikmodellen die Beschreibung von
Anregungs-, Energie- und Ladungstrans-
port auch in sehr groflen Biomolekiilen
wie Lichtsammelkomplexen und DNA-
Oligomeren moglich ist.

Die abschlieflende Arbeitssitzung zu
Multiskalenmodellen beschaftigte sich
mit noch gréfleren Systemdimensionen
als die bisher diskutierten Coarse Grained
Modelle. Die Beispiele zu Anwendungen
stochastischer Brownscher Dynamik-
simulationen und moderner Hochleis-
tungsrechner zur Simulation extrem lan-
ger Molekiildynamiken konnten zeigen,
dass auch komplexe zelluldre Prozesse
heute durch Simulationen beschreibbar
sind und damit ein seit langem erstreb-
tes Ziel erreicht ist.

Trotz der weit gestreuten Arbeitsge-
biete beteiligten sich alle Teilnehmer
intensiv an den Diskussionen zu jedem
Vortrag. Das beinahe einhellige Fazit
war der auch von vielen Rednern aufge-
griffene Punkt, dass die in den letzten
Jahren deutlich gesteigerte Aussagekraft
von Modellen es Theoretikern heute
erlaubt, durchaus selbstbewusst experi-
mentelle Daten erkldren oder anzwei-
feln zu konnen. Die Organisatoren und
alle Teilnehmer danken der Wilhelm
und Else Heraeus-Stiftung vielmals fiir
die Finanzierung und Unterstiitzung
bei der Organisation des Seminars.

Thomas Steinbrecher

Astrophysics with modern

small-scale accelerators
496. WE-Heraeus-Seminar

Im Rahmen des 496. WE-Heraeus-
Seminars trafen sich Experten zu allen
Bereichen der nuklearen Astrophysik
aus Europa und Ubersee im Physik-
zentrum in Bad Honnef. Insbesondere
das Interesse an Experimenten mit
kleineren Beschleunigern, wie sie an
Universitéten zu finden sind, vereinte
die Teilnehmer. In Ubersichtsvortrigen
zu allgemeinen Themen (z. B. neutro-
neninduzierte Reaktionen) oder beson-
deren Problemen (z. B. die Entwicklung
zukiinftiger Datenaufnahmesysteme)
wurden die unterschiedlichen Arbeits-
gebiete und -methoden des Felds vorge-
stellt und in Spezialvortrigen vertieft.
So erhielten die zahlreich teilneh-
menden Nachwuchswissenschaftler in
der Promotions- und frithen Postdoc-
Phase einen guten Einblick in die Még-
lichkeiten und Herausforderungen, wie
sie an kleineren Beschleunigeranlagen
zu finden sind. Dass die nukleare As-
trophysik gerade auch im Nachwuchs-
bereich zu hervorragenden Leistungen
motiviert, unterstrichen die fachlich
und gestalterisch duflerst anspruchs-
vollen Posterbeitrige. Jedes Poster wur-

de in einem kurzen dreiminiitigen Vor-
trag vorgestellt, der Lust auf mehr machte,
sodass bei beiden Postersitzungen rege
diskutiert wurde. Die Beitrige von Jenny
Feige (Universitit Wien), Jan Glorius und
Kathrin Gobel (beide Goethe-Universitit
Frankfurt) setzten sich besonders ab

und wurden dafiir mit einem Posterpreis
geehrt.

Zum Ende des Seminars diskutierten
die Teilnehmer die verschiedenen Mog-
lichkeiten der nationalen und europa-
ischen Forderlinien, fiir die sich die Arbeit
an kleineren Beschleunigern im Bereich
der nuklearen Astrophysik anbietet. Um
effizient und flichendeckend Fordermittel
einzuwerben, ist es notwendig - so die
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einhellige Meinung -, die Sichtbarkeit des
Feldes zu erhohen und seine Eigenstédn-
digkeit sowohl gegeniiber der Kernphysik
als auch gegeniiber der Astrophysik/
Astronomie zu betonen. Auf nationaler
Ebene soll dies zukiinftig erreicht werden,
indem man sich bei der Deutschen For-
schungsgemeinschaft um die Einrichtung
eines Forschungsschwerpunkts bemiiht.
Die wissenschaftlichen Organisatoren
mochten sich personlich, aber auch im
Namen aller Teilnehmer, an dieser Stelle
noch einmal herzlich bei der Wilhelm
und Else Heraeus-Stiftung bedanken!
René Reifarth, Kerstin Sonnabend,
Daniel Bemmerer und Andreas Zilges
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