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1. In eigener Sache

Liebe Mitglieder der DGfB!

Wie Sie alle wissen, haben wir auf der letzten Mitgliederversammlung in Berlin den
neuen Vorstand und damit auch einen neuen Vorsitzenden der Gesellschaft, Ul
Nienhaus, gewahlt. Ich méchte mich daher an dieser Stelle recht herzlich bei dem
scheidenden Vorsitzenden, Klaus Peter Hofmann, fiur die Zusammenarbeit in den
letzen beiden Jahren bedanken, die mir immer viel Spal3 gemacht hat. Seine ,,Quo
vadis Biophysik“ - Beitrdge haben entscheidend zur Standortbestimmung der
Biophysik beigetragen.

Ich mochte hier die Gelegenheit auch kurz nutzen, den Ausrichterinnen der
Sektionstagungen ,Gomadingen 2008“ und ,Hunfeld 2007¢ zu danken. Beide
Tagungen waren wieder sehr gut besucht. In diesem Zusammenhang mdchte ich
auch dem Ausrichter der Jahrestagung 2008, Holger Dau, ganz herzlich fir sein
Engagement bei der erfolgreichen Organisation der Jahrestagung danken.

Besonders stolz bin ich darauf, dass es uns gelungen ist, im Zuge der Jahrestagung
Uber 50 neue Mitglieder zu werben. Vor allem das Interesse aus der Gruppe der
jungeren Wissenschaftler und Doktoranden zeugt davon, dass die Biophysik
weiterhin ein offensichtlich spannendes und attraktives Gebiet ist.

In diesem Sinne winsche ich lhnen personlich alle Gute fur 2009 sowie eine
erfolgreiche Forschung, mit viel Spafd und neuen Erkenntnissen!

Mit den besten GrilRen

Ulrike Alexiev
-Sekretar der DGfB-



2. GrufRwort des Vorsitzenden der DGfB, Prof. Dr. Klaus Peter Hofmann

Biophysik — einige Gedanken zur Rolle und Férderung des Faches

Klaus Peter Hofmann (kph@charite.de)

In meinem Versuch einer Standortbestimmung der Biophysik (nachzulesen unter
http://www.dgfb.org/german/german_neu_aktuelles.html#2 oder
http://www.vbio.de/der_vbio/fachgesellschaften/dgfb_biophysik/index_ger.html) habe
ich im letzten Jahr bereits darauf hingewiesen, dass die Bewilligungsquote flr
biophysikalische Projekte im DFG-Normalverfahren bei Uber 30% liegt. Sie ist
inzwischen noch hoher geworden. Dies ist zunachst gut fur uns, denn das
Normalverfahren mit seiner mehrstufigen sorgfaltigen Begutachtungsprozedur ist fur
uns in Zeiten, in denen allzu oft das Offensichtliche, Konsensfahige, jedermann
Vermittelbare im Vordergrund steht, aul3erst wichtig. Die Biophysik steht ja gerade
fur das manchmal Schwierige, oft auch Neue und Unerwartete. Die an sich so
gunstigen Forderquoten im Normalverfahren bergen aber auch eine grol3e Gefahr.
Sie bedeuten néamlich letzten Endes, dass zu wenig beantragt wird. Die Verteilung
der Mittel in der DFG auf die verschiedenen Fachkollegien ist keine Naturkonstante,
sondern regelt sich langfristig durch die Zahl und Qualitdt der im jeweiligen Panel
gestellten Antrage. Fruher oder spater wird z. B. dann, wenn die Forderquoten im
Fachkollegium ,Philosophie* niedriger sind (der sog. Antragsdruck also héher ist),
mehr Geld dorthin flie3en. In der Folge wird das fir uns u. a. relevante Kollegium
,Grundlagen der Biologie und Medizin“ weniger Geld bekommen. Und eine
Reduktion ist sehr schwer wieder rickgéngig zu machen.

Wie ich gehort habe, ist auch der Mittelabruf aus laufenden Projekten des
Normalverfahrens z. T. sehr schleppend. Da Mittel hier ins jeweils nachste Jahr
Ubertragen werden kénnen, tendiert man dazu, sich eine Sparkasse anzulegen. Eine
solche Praxis bringt aber die DFG gegeniber den Geldgebern in Schwierigkeiten
und sollte vermieden werden.

Und noch ein Gedanke zur Rolle der Biophysik: das Fach wird gern als Wirze in
Verbundprojekte mit eingebunden, ist aber regelmafdig bei den ,gefahrdeten Arten®,
wenn es z. B. um die Widmung von Lehrstihlen geht. Es ist also besonders wichtig,
den Stellenwert unseres Faches mindestens zu erhalten, oder besser noch zu
steigern. Nach meinen Beobachtungen haben sich dabei einige einfache Rezepte
bewéhrt:

¢ in einigen (sinnvollen) Gremien prasent sein -

e junge Leute auch in interdisziplindren Milieus von Anfang an entschlossen an
die biophysikalische Denkweise heranfuhren, so dass sie sehen, welches
Privileg es ist, ein biologisches Problem mit all seinen quantitativen
Implikationen zu lésen -

e selbst Forschergruppen oder Sonderforschungsbereiche griinden -
interdisziplinar aber mit quantitativem Anspruch - es geht besser als man
denkt, und Mut wird belohnt: ein SFB behélt seinen Wert Gber viele Jahre -

e auf moglichst hohem Niveau publizieren - nur entsprechende Sichtbarkeit flhrt
dazu, dass sich Kollegen mit biophysikalischer Ausrichtung gegentiber noch
nicht festgelegten Kommissionen bei der Stellenbesetzung durchsetzen.
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Ich werde in diesem Jahr 65 Jahre alt; obwohl noch weiter aktiv, werde ich nicht fur
eine zweite Amtszeit kandidieren, sondern als 2. Vorsitzender dem neuen
1. Vorsitzenden Uli Nienhaus, der ab 01. Januar 2009 das Amt Ubernimmt,
zuarbeiten. Ich danke allen Kollegen der DGfB fiir eine schéne und anregende Zeit

als Vorsitzender der DGTB.

KPH



3. Protokoll der Mitgliederversammlung 2008

Protokoll der 37. Ordentlichen Mitgliederversammlung

Montag, 29. September 2008 um 19.00 Uhr
im GrofRen Horsaal, Arnimallee 22, Berlin

Teilnehmer gem. Anwesenheitsliste: 58

TOP 1 Eroffnung und BegriBung durch
den 1. Vorsitzenden
Feststellung der Tagesordnung

Der Vorsitzende der Deutschen Gesellschaft flr Biophysik, Herr Prof. Dr. Klaus-Peter
Hofmann, erdffnet die Sitzung und begruf3t die anwesenden Mitglieder. Ferner dankt
er den Organisatoren aus Berlin fir die hervorragende Ausrichtung dieser
Jahrestagung.

Zur Tagesordnung gibt es keine Einwande oder Ergé&nzungen, so dass der
Vorsitzende die Tagesordnung als genehmigt feststellt.

TOP 2 Protokoll der 36. Ordentlichen
Mitgliederversammlung in Mainz

Das Protokoll ist den Mitgliedern der Gesellschaft mit der Einladung zur

Mitgliederversammlung zugegangen. Es gibt keine Einwande oder Erganzungen, so
dass das Protokoll einstimmig angenommen wird.

TOP 3 Berichte des 1.Vorsitzenden, des
Sekretdrs und des Kassenfluhrers

Bericht des Vorsitzenden

Der derzeitige Vorsitzende berichtete Uber den Zeitraum seit seinem Amtsantritt am
01.01.2007. Zu Beginn seines Berichtes hob er den Erfolg der Sektionstagungen,
sowie den erfreulichen Verlauf der Jahrestagung hervor, und brachte seine Freude
Uber die vielen neuen Mitglieder der Gesellschaft zum Ausdruck.

Er berichtete dann von folgenden Aktivitaten:

1. Vorschlage fur die DFG-Gutachterausschiisse

Die DGfB war aufgerufen, Vorschlage zur Wahl der neuen Mitglieder der
Gutachterausschiisse fur das DFG-Normalverfahren zu machen. Die meisten
Vorschlage wurden mit anderen vorschlagsberechtigten Fachgesellschaften und
Kollegen abgestimmt. Der Vorsitzende war im Namen der DGfB und im
Einvernehmen mit dem Vorstand fir folgende Facher vorschlagsberechtigt:



201-02 Biophysik 5 Vorschlage (bei 4 Kollegiaten)
201-04 Strukturbiologie 5 Vorschlage (bei 4 Kollegiaten)
202-05 Biochemie und Biophysik der Pflanzen 3 Vorschlage (bei 2 Kollegiaten)

Die meisten der von der DGfB vorgeschlagenen Kollegen wurden gewahlt. Die
Interessen der Gesellschaft sind also in den Gutachterausschissen gut vertreten.

2. Preis der European Biological Societies Association (EBSA)

Fir diesen Preis wurde vom 1. Vorsitzenden im Namen der DGfB Marc Baldus,
Gottingen vorgeschlagen. Er hat den Preis erhalten. Die DGfB gratuliert ihm herzlich.

3. Dachgesellschaften

IUPAB - Das Joint Meeting der International Union ofor Pure and Applied Biophysics
(IUPAB) und der US Biophysical Society fand vom 2-6 Januar 2008 in Long Beach,
USA statt. Dieser Kongress ist die bedeutendeste Aktivitat der IUPAB. Er findet alle
drei Jahre statt, im Jahr 2005 war er in Montpellier (Frankreich), 2008 in Long Beach,
und 2011 wird er in in Peking, China sein. In Long Beach nahmen 5500 Kollegen aus
54 Landern teil, davon 50% aus den USA. Wahrend des Kongresses traten das
Executive Committee, zwei Councils und die Generalversammlung zusammen.

Gerd Ulrich Nienhaus wurde vom 1. Vorsitzenden der DGfB als Council Member
nominiert und bei der Generalversammlung gewahlt. Als Vertreter der DGfB waren
bei dieser Fritz Parak, Uli Nienhaus und Klaus Peter Hofmann anwesend. Der
Vorsitzende gratuliert Uli Nienhaus zur Wahl und dankt Fritz Parak fur die geleistete
Arbeit.

VBIO - Die DGfB ist eine der Fachgesellschaften des VBIO. Der Verband Biologie,
Biowissenschaften und Biomedizin ist das gemeinsame Dach fir alle, die in den
Bereichen Biologie, Biowissenschaften und Biomedizin tatig sind: in Hochschule,
Schule, Industrie, Verwaltung, Selbststandigkeit oder Forschung. Die Mitglieder des
VBIO vertreten das gesamte Spektrum der Biowissenschaften; von der molekularen,
zellularen oder der am Organismus orientierten Herangehensweise bis hin zur
Biomedizin. Die Einzelmitglieder setzen sich etwa wie folgt zusammen: 30%
Hochschulangehérige, 30% Lehrer, 10% sonstige.

Der Verband Biologie, Biowissenschaften und Biomedizin (VBIO e. V.) entstand 2007
durch den Zusammenschluss des Verbandes Deutscher Biologen und
biowissenschaftlicher Fachgesellschaften (vdbiol e. V.) und des Verbundes
biowissenschaftlicher und biomedizinischer Gesellschaften (vbbm e. V.). Im VBIO
sind erstmals 5.000 individuelle Mitglieder, Uber 30.000 Mitglieder in den
Fachgesellschaften sowie Uber 80 Firmen wund Institutionen unter einem
gemeinsamen Dach vereint. Prof. R. Balling ist erster, Prof. R. Paulsen zweiter
Vorsitzender. Ein Jahresbericht findet sich unter www.vbio.de. Die 1.
Bundesdelegiertenversammlung des VBIO am fand 14. Juni in Berlin-Buch statt. Der
1. Vorsitzende hat die DGfB bei dieser Versammlung vertreten.

Als Aufgaben des VBIO wurden genannt und diskutiert:

Bildung, Ausbildung, Beruf foérdern - Forschungsbedingungen verbessern - Politische
Entscheidungsprozesse mitgestalten - Verstandnis fur Biowissenschaften und Dialog
Wissenschaft/ Offentlichkeit starken.

Die Zeitschrift Biologie in unserer Zeit (BIUZ) ist nunmehr Verbandsorgan. Biologen
heute wird fortgeflhrt. Beziglich der Gehaltsentwicklung von in der Biologie tatigen
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Wissenschaftlern wurde eine Angleichung an die vom Marburger Bund fiir Arzte
erreichten Verbesserungen diskutiert. Diskutierte Ideen fur Aktivitditen des VBIO
waren eine ,Biologie Olympiade” und eine Sommerakademie.

Es wurde angeregt, dass mdglichst viele Mitglieder von Fachgesellschaften auch
personliche Mitglieder im VBIO werden sollten.

GBM Der Vorsitzende der Sektion Biophysikalische Chemie Claus Seidel nahm an
unserer Vorstandssitzung teil. Es wurde eine engere Zusammenarbeit, insbesondere
bei der Jahrestagung der DGfB, vereinbart.

DPG Uli Nienhaus ist stellv. Vorsitzender der DPG und der DGIB. Aus dieser
Personalunion ergeben sich sehr gute Chancen der Zusammenarbeit zwischen den
Gesellschaften.

4. Ein besonderes Anliegen

Der 1. Vorsitzende trug zum Abschluss seines Berichtes einige Gedanken zur Rolle
und Forderung der Biophysik vor, die in dem diesjahrigen Rundschreiben als Teil des
GrulRwortes abgedruckt sind.

5. Beendigung der Amtszeit

Der 1. Vorsitzende gab bekannt, dass er nicht fir eine weitere Amtszeit kandidieren
werde. Satzungsgemal wird er damit einer der beiden 2. Vorsitzenden. Er wird in
dieser Rolle dem neuen 1. Vorsitzenden zuarbeiten. Er dankte zum Abschluss allen,
insbesondere den Kollegen im Vorstand fir die harmonische und gedeihliche
Zusammenarbeit.

Bericht des Sekretars

Mitgliederzahlen:

Die Mitgliederzahl betragt aktuell 465. Es wurden Anfang des Jahres an alle
Mitglieder Mitgliedsnummer ausgegeben.

Auch im Zuge der Anmeldung zur Jahrestagung sind 55 neue Aufnahmeantrage
eingegangen. Es gab keine Einwande gegen die Aufnahme der 55 neuen Mitglieder.

Tagungen/Reisestipendien

Mitglieder des Vorstandes haben an der EBSA Tagung (Alexiev) in London und an
der IUPAB Tagung (Hofmann, Nienhaus) in Long Beach teilgenommen.

Die DGfB hat an 8 Nachwuchswissenschaftler Reisestipendien in Hohe von je 300 €
zur Konferenzteilnahme an der EBSA Tagung in London 2007 vergeben:



Barbara Windschiegl Dipl.-Chemikerin, |JAG Steinem,

bwindsc@uni-goettingen.de Doktorandin Gottingen

Anna-Lena Idzko [Diplomandin AG Schneider,

Anna-Lena.ldzko@physik.uni- |(Physik) Augsburg

augsburg.de

Teresa Neumaier Dipl.-Physikerin |AG Thalhammer,

teresa.neumaier@physik.uni-  |Doktorandin IMlinchen

augsburg.de

Julia Holterhus Dipl.-Physikerin |AG Steinhoff,

j.holterh@uos.de Doktorandin Osnabrick

Jennifer Angerer [Diplomandin AG Schneider,
(Physik) Augsburg

Beate Griepernau Dipl.-Physikerin |JAG Béckmann,

b.griepernau@bioinformatik.uni-Doktorandin Saarbricken

saarland.de

Ingo Mey Dipl.-Chemiker, |AG Janshoff, Mainz

Ingo.mey@uni-mainz.de Doktorand

Matthias Elgeti Dipl.-Physiker AG Bartl, Berlin

Matthias.Elgeti@charite.de Doktorand

Der 1. Posterpreis wurde an Teresa Neumaier verliehen und ein weiterer

weiterer Posterpreis ging an Beate Griepernau. Beiden Preistragern wurde durch
das DGfB-Reisestipendium die Teilnahme an der EBSA-Tagung ermdglicht.

Der Sekretar gratuliert.

Die nachste gemeinsame Tagung ,7th European Biophysics Congress” findet vom
11.-15.07. 2009 in Genua statt. Informationen finden sich unter www.ebsa2009.org

Weitere EBSA-Aktivitdten:

Das Treffen der nationalen Reprasentaten mit dem EBSA Executive committee fand
am 11. Januar 2008 in Genua statt.

Es wurden folgende Arbeitsgruppen gebildet:
Promotion of the European Biophysics Journal
Encyclopaedia of Biophysics
Development of Biophysics Courses ,EBSA Courses”
Exchange of joung biophysisists across europe

Mitglieder der DGfB koennen Uber das Springer-Portal: www.springer.com/ebsa
30% Diskount fiir alle Springer Bicher mit DGfB Springer Token:
acR8GazaqD5aFWh (gultig bis 31. Dezember 2009) erhalten.
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Bericht des Kassenwartes

Geschiftskonto der Deutschen Gesellschaft fiir Biophysik
Geschiftsjahr 2006 - Dresdn. Bank - Kto 915684700, BLZ 51 380040

Einnahmen- und Ausgabenrechnung - 01.01.-31.12.2006

Einnahmen

Mitgliedsbeitrége durch Uberweisungen
Mitgliedsbeitrage durch Lastschrifteneinzug

Fehlbuchungen
Spenden

Riickzahlung, Tagung Gomadingen

SUMME

Ausgaben

Rundschreiben DGFB, Erstellung, Kopien

Biromaterial
Webpage
VBBM-Beitrag 2006

EBSA Beitrag 2005/2006

Posterpreise

Unterstiitzung Tagung Freiburg 2004
Unterstiitzung Tagung Gomadingen 2006
Reisekosten Vorstand, Mainz, Vorstandssitzung
Retour Lastschrift wg. Konto erloschen

Fehlbuchung 2006

Dresd.-Bank - Kontoabschluss

SUMME

Kontostand  31.12.2005

Einnahmen 2006
insgesamt
Ausgaben 2006

Kontostand 31.12.2006

Termingeld Kontostand 11.12.06
Girokonto Kontostand 31.12.06

Hypo-Bank Kto-Nr. 6702117400
Hypo-Bank Kto-Nr. 6700211744

22590 €
8.229,00 €
180,00 €
2.500,00 €
591,54 €

11.726,44 €

143431 €
26,22 €
60,00 €

842,00 €
1.710,50 €
600,00 €
581,00 €
3.300,00 €
1.096,35 €
487,08 €
160,00 €
306,48 €

10.603,94 €

25.290,19 €

11.72644 €
37.016,63 €

10.603,94 €
26.41269€

—————————

31.499.4
76,52 €
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Geschiftskonto der Deutschen Gesellschaft flr Biophysik

Einnahmen- und Ausgabenrechnung - 01.01.-31.12.2007

Geschéftsjahr 2007 - Dresdn. Bank - Kto 915684700, BLZ 51380040

Einnahmen g
Mitgliedsbeitrage durch Uberweisungen 120,90 €
Mitgliedsbeitrage durch Lastschrifteneinzug 7.986,00 €
Riickiiberweisung Reisestip. wg. falscher Kto-Nr, 300,00 €
Riickzahlung Tagung Hiinfeld 2005 2.000,00 €
Riickzahlung Tagung Mainz 2006 6.000,00 €
SUMME 16.406,90 €
Ausgaben
Rundschreiben DGfB, Erstellung, Kopien 1.547,25 €
Portokosten 86,92€
Vereinsregister-Anmeldung 26,68 €
Unterstiitzung Tagung Hiinfeld 2007 2.000,00 €
Unterstiitzung Physikerinnen -Tagung DPG 2007 500,00 €
Reisestipendien EBSA London 2.700,00 €
Reisekosten Vorstand, EBSA, Vorstandssitzungen 1.888,89 €
Retour Lastschrift wg. Konto erloschen 203,16 €
Dresd.- Bank - Kontoabschluss 202,41€
SUMME 9.335,31 €
Kontostand 31.12.2006 26.41269€
" Einnahmen 2007 13:?::;}:
insgesamt 9-335-31 -
Ausgaben 2007 33. ) -
Kontostand 31.12.2007 ==434 9
Termingeld Kontostand 17.12.2007 Hypo-Bank Kto-Nr. 6702117400 32.527 g; €
Girokonto Kontostand 31.12.2007 Hypo-Bank Kto-Nr. 6700211744 7652 €

Die Kassenpriufer haben die die Bilanz geprift und keine Beanstandungen.
Der Kassenfuhrer schlagt vor, den Betrag von Euro 32.527,41 als Rucklage zur

Absicherung der finanziellen Risiken der kommenden Jahrestagung zu verwenden.
Dieser Vorschlag wird ohne Gegenstimmen angenommen.

TOP 4 Berichte aus den Sektionen

Sektion 1 Molekulare Biophysik (Sprecher: Prof. Dr. P. Hellwig)
Die Tagung der Sektion Molekulare Biophysik fand im Geistlichen Zentrum des
Klosters St. Bonifatius vom 17.-20. Mai 2007 statt. Ca. 70 Teilnehmer aus dem In-

und Ausland trafen sich zum Thema , Time and space resolved methods in molecular
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biophysics®”. Die Beitrdge zu dieser Tagung haben aktuelle Fragestellungen der
molekularen Biophysik mit Zeit- und Ortsaufgelosten Methoden, einschlie3lich
theoretischer Ansatze, aufgegriffen. Aus der groRen Fragestellung zur Struktur-
Funktions- und Dynamik-Beziehung, sind Beitrage zur Protein-Protein und Protein-
Ligand Wechselwirkung, SignalUbertragung, Assemblierung und Regulation
eingegangen. Weiterhin wurden methodische Aspekte diskutiert.

Es beteiligte sich die Ungarische Biophysikalische Gesellschaft. Die Tagungskosten
konnten mittels eines DFG Projektes, sowie durch die finanzielle Unterstitzung durch
die DGfB, niedrig gehalten werden. Nachwuchswissenschaftler wurden finanziell
stark entlastet. In der der Mitgliederversammlung vorangegangenen Sektionssitzung
wurde die jetzige Stellvertretende Sektionssprecherin PD Dr. N. Hellmann als
zuklnftige Sektionssprecherin und der zukinftige Stellvertetende Sprecher Dr.
Rainer Bockmann ohne Gegenstimmen bestatigt.

Sektion 2 Sektion Membranen, Zellen, Netzwerke (Sprecher: Prof. Dr. C.
Steinem)

Wie traditionsgemalR alle zwei Jahre fand auch in diesem Jahr vom 31.03.-
02.04.2008 der Workshop der Sektion: ,Membranen, Zellen, Netzwerke“ in
Gomadingen statt. Das diesjahrige Thema: “Mechanical and Electrical Properties of
Artificial and Cellular Membranes* brachte rund 100 Wissenschatftler aus dem In- und
Ausland zusammen. Der Workshop war organisiert in zwei Abendvortragen, die von
Herrn Prof. Antonov (Moskau, Russland) und Herrn Prof. Chernomordik (Bethesda,
USA) gehalten wurden, sowie sieben thematischen Blécken mit jeweils einem
Hauptvortragenden und drei Kurzvortragen, die aus den eingereichten Abstracts
ausgewahlt wurden. Das reichhaltige @ Programm  umfal3te  folgende
Themenschwerpunkte:

Elektrische und mechanische Eigenschaften von Membranen

Neue Methoden zur Untersuchung mechanischer und elektrischer Eigenschaften von
Membranen

Experimentelle und theoretische Ansatze zu Membrandeformationen
Membranmechanik zellularer Systeme

Membranen an Grenzflachen

Dabei kamen auch die Postersessions bei Bier und Wein an beiden Abenden nicht
zu kurz. Inspiriert durch die anregenden wissenschatftlichen Gesprache wurde der
zweite Abend zudem durch eine kontroverse Diskussionsrunde bereichert. Den
korperlichen Ausgleich schaffte die etwa dreistindige Wanderung rund um das
Feriendorf Gomadingen.

Die Teilnahme am Workshop wurde auch in diesem Jahr durch eine subventionierte
Tagungsgebuhr erleichtert. Dies war nur durch grofdzigige externe Sponsoren
(Belltec, JPK, Nanion, Nima,) sowie durch eine Unterstitzung durch die DFG und
den Fonds der Chemischen Industrie mdglich, wofir wir uns im Namen aller
Teilnehmer nochmals herzlich bedanken mochten. So war der Workshop in
Gomadingen wieder ein besonderes Erlebnis.

Etablierung einer neuen Sektion 3
Nach einer langen und intensiven Diskussion Gber den Namen und Sinn einer neuen
Sektion 3 ,Medizinische Biophysik“ wurde das Thema ,Biophysik der Zellen und

Organe* vorgeschlagen. Nach Austritt aus der Tagungsordnung auf Antrag von G.U.
Nienhaus, wurde ein Tagesordnungspunkt 4a zur Abstimmung Uber die Grindung
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einer neuen Sektion 3 vorgeschlagen und angenommen. Die Griindung einer neuen
Sektion 3 wurde mehrheitlich beschlossen. Es wurden Peter Pohl und Oliver P. Ernst
von der Mitgliederversammlung beauftragt, als kommissarische Sprecher die neue
Sektion mit Leben erflillen und ein thematisches Konzept auszuarbeiten.

TOP 5 Entlastung des Vorstandes

Paul Tavan beantragt auf Grund der Berichte und der vorgelegten Bilanz den
Vorstand zu entlasten. Der Antrag wird einstimmig angenommen. Der Vorstand ist
somit entlastet.

TOP 6 Wahl des neuen Vorstandes (01. 01. 2009 - 31. 12. 2010) und der
Sektionssprecher

Der Wahlleiter Paul Tavan erlautert, dass ein neuer Vorstand gewahlt werden mul3.
Nach der Satzung ist der bisherige Vorsitzende satzungsgemald Stellvertreter, so
dass ein neuer 1.Vorsitzender, ein weiterer Stellvertreter und ein Kassenwart gewahlt
werden mul3. Der Vorsitzende erlautert den Vorschlag des Vorstandes und bittet um
weitere Vorschlage. Da diese nicht vorliegen, stehen nachfolgende Mitglieder zur
Wahl:

* Vorsitzender: G.U.Nienhaus (Ulm)
» Stellvertreter: H.J. Galla (Munster)
e Kassenflhrer: D. Huster (Halle)

Die schriftliche und geheime Wabhl ergibt folgendes Ergebnis

e U. Nienhaus 41 ja 2E
« H.J. Galla 41 ja 1E 1nein
e D. Huster 42 ja 1lnein

Der neue Vorstand wird zum 01.01.2009 seine Aufgaben Ubernehmen. Der
Wabhlleiter und der Vorsitzende gratulieren dem neuen Vorstand zu seiner Wahl und
dankt den ausscheidenden Mitgliedern fur ihre Arbeit.

Auf Vorschlag der Sektionen werden folgende Sprecherinnen/Sprecher einstimmig
gewabhilt:

Sektion 1 - Molekulare Biophysik (Bisherige Sprecherin: Petra Hellwig, Strassburg)
Sprecherin Nadja Hellmann (Mainz) fur die Jahre 2009-2010
stellvertr. Sprecherin Rainer Bockmann (Saarbriicken) fir die Jahre 2009-2012
Sektion 2 - Membranen, Zellen, Netzwerke (bisherigere Sprecherin: Claudia
Steinem, Gottingen)

Sprecher: Matthias Schneider (Augsburg) fir die Jahre 2009-2010
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stellv.Sprecher: Thomas Gutsmann (Borstel) fur die Jahre 2009-2012

TOP 7 Jahrestagung 2010, 7thEuropean Biophysics Congress 2009
Genua

Es wird um Vorschlage fur die Jahrestagung der DGfB 2010 gebeten. Prof. Gerwert
aus Bochum erklart sich grundsatzlich bereit, diese Aufgabe zu Gbernehmen.

Es wird zum Abschluss noch einmal auf die Européische Biophysik-Tagung 2009 in
Genua hingewiesen, die im zweijahrigen Rythmus, abwechselnd zur DGfB
Jahrestagung stattfindet.

Berlin, den 18. Dezember 2008

Prof. Dr. Klaus-Peter Hofmann Prof. Dr. Ulrike Alexiev
1. Vorsitzender Sekretar

4. Tagungsberichte: Jahrestagung 2008 in Berlin

Die Jahrestagung 2008 fand vom 28. September bis 1. Oktober 2008 in Berlin statt.
Uber 300 Teilnehmer, sowie 54 Vortrage und liber 200 Posterprasentationen in den
Bereichen ,Biological function at the atomic level®; ,Membranes, cells,
nanobiophysics, forces”; und ,Theoretical biophysics* trugen zu einer anregenden
Tagungsatmosphére bei.

Sechs Posterpreise wurden ausgelobt, die an die Poster von Oliver Hucke, Martin
Linke, Patrick Scheerer, Jennifer Angerer, Andrea Grafmuller und Alexandre
Tkatschenko vergeben wurden:

Herzlichen Glickwunsch!
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On the function of reaction center bound cytoc
photosynthetic bacteria

Introduction

Heme cofactors are ubiquitous in enzymes. Their redox capability plays a key role in enzymatic reactions, but ale as
electron carrier and in mediating electron transfex (ET) processes. The fure tional role of tetraheme cytochrome ¢ (CC)
fizmely attached o bacterial reation centers (RC) in anoxygenic phobsythesis is welear, Pholosyntle e bavteria that
deploy CytC are siill capable of growing photosynihetivally if the gene codirg for CyiC! (pufC) is knoeled out, However,
exgession of CyiC increases the local eleotron consentration when environmental elec bon donors e sarce, Furthermore,
the use of the “rollez conster” ET chain conserved inall tetrahems (i still remains a riddle after decacks of research [Fig.
1]. This study tries o shed e w light on the role of CyC in pugle bacterial reaction centers:

Methods

Homobogy modeling

The sequence of the BT polypeptidss fiom Rsh. demifrificans aze clossly telated fo the ssquezces of RC's
with knowm thase-dirensional ¥-1ay stmchnes (ses Table 1). Bassd on thess structures and the high
sequerce identity a structuzal mods] of the RC from Rsh. derifrificans was caloulated by means of
compazative modeling wirg the software package MODELLER. [3]. It contained fow mrolein subunits, 13
cofactors and 47 corssrved water wolesules

Sbmits . slentiti
Crystal strwtures of B with e tetzsheme eytachmome ¢ are solved 1o atomic resohution for Blasforhlorss (Bl wiridis [1] Orgaisi | Table L: Sequence ilentities (%) of the
and Thermoe hromatium (Teh) tapidiem, oul midpoint potentials of the hemes wers only specifisd for Ble. vinidis. For C|H|L]|M [HM|CHM]| differentsubunits of the reaction center
Rosacbacter (Rsb.) denitrificans the hems midpoint yotentials wers dstermined experimentallyby Garcia et al. [ but no R phasroides | - | o | 70| = | 61 | - t""‘ﬁ:’ “”K]’f"”’s with those of
thee-dire nsioral structure of the R is availdale for this arganism. Toh g | 20 |30 |88 | 57 | 35 | @ |
In this work we irvestiaated enssgetios and Kinstics of ET in fhe tshahss cyochiome ¢ (CyiC) finasly attached o
hactetial reaction centers for two species: Ble. viridis where a crystal structure is availahle and Rsb. densérifieans where the Blcvindis 29 |37 62| @ 49 44
strusturs was modllsd

slectron Follar cpastar
HL 0 low

H2 l%:{:’-mgh
i (A

Figwe 1: X-ray strurture of the RC from
Ble. viridis,

Under physiological condifions the fwo high
potantial hemes (FE, H3) hold an elactron

while the two low pofenial hemes (HI, F4)
are in the oxidized state

ETIR difference pertroscopy
FTIR diffesence spectoscopy of isolated RCs (T = 700 & 02 °C, H = 7.0) was petforrasd with a Brukey
IFS 66 (5, The Light-mimus-dark FTIR. differnce spectnun (lght sowve: frequency dovbled Nd: VAG, A
= 532 un) of the charge separation betweenthe primary donor P and the sscondary quinone Qp (=fered to
as POy PO FTIR diffsmuce spectrum) exclusively shows the ahsombance changes resulfing from the
electron transfer from P*o Oy and the response of the protein,

Function of cytochrome ¢ : why four hemes ?

Rk e

" amiae € Amiae 1 L sao®

e e h e
Wi \VFHTME FES (o)

Figure 2: Verification of the homology model

The light-induced PO/ PO, FTIR difference spactrum of RCs from Rsh
denstrificans comctdes with that of Rba. sphasroides indicating that the

FINr—

intaractions betwean the primary donor and the protein are very similar. Changes

in the spectrum can be rationalized with mufations in the RC tructure of
b dentrificans.

Fhorontsngrats
il

=

Figure 4: Electron transfer rates.
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Continuum elec irostatic s

We computed heme midpoint potentials E,, fiom electmstatic energies solvirg the linearized Foisson-
Bol tmnann equation (LFEE). This method was applied in the past o simulate a wide vazisty of systems [4
6] obtaiting very good agres rent with e xys rivsnts

Heme action poientials

ET processes typically ocowr urder non-squilibrinm conditions. Herce, the here chage states deviating
from equiliorinm reay be relevant fox an appropriste descripfion of  partieular ET mocess. BT relevant
redox patentials whose valtes deviate from the equilbrium valwe E, are denoted a5 “action potextials”.

Eleciron iransfer Jinetics

Herus action potertials wets ranslated into free enstgy diffsrences whichcan be elated with ET rates by
applying 2 sitple Warous theory and using an apyropriats value for the reorganization energy (0.7 &¥) [7]

Results and Discussion

aquilibrium canditions: H1+ H39 H4* H39 PO

&0 ‘exparimental values in rad
o

Figure 3: Heme coupling and action potentials for the four hemes in
Bic. viridis and Fsb. denitrificans.

-100
Using the model stuctire of the (YiC from Rsb.deniificans, the
—_—1510 ) 0 deviation befwaen theory and expeviment is shightly higher with =33
L 53 - = ml compared to previous resulfs on Ble. viridis obtaimed by Voigt and
T\ o 1% Knapp (8. We accomplished the ass grment of the expevimental vales
sop  fo the different hemes in fhe siructure of Reb. denitrificans.
Gl === 2020
o I \:53 300 The midpoint potential of @ henw 15 qffected By the redox dafe of the
Twe o887 surrounding hemes and the primary domor.
P ond oll othar | 00 Gragn: Action potential of He with IR inifs oxidized siate
300 | hemesoxidizad | PF° Magenta: Action potential of FR with the primary donor and all other
X3 - hemes in the oridiced siate
. W D, GERETESNE ()
A B ¢
Jro—
e o O,
e wome
. A
o 2o
- = sotas [Ba
P Fir

Figure 5: The “roller coaster* electron transfer chain

W ypothastes that the temahame (iCis @ Suo-slociran redox pem under physiological condiions becauss 1) anorpgenic photognthess
tnvolves the fransport of two slectrons per phofogycle and 2) fhe low redox potentils of Hi and HA suggest them to be onidiaed. The spatial
arvangement of HI-H4 gives rise to an altemating order of high and low redox potentials along the ET chai

A- Inthe dark adapted sats, (YiC holds two elactrons and quickly replenishas the electron hol on the special pair affer photoosidation

B Elsctron rangfer from 0, to {y requires several which map cause charge batwean P and Phe, at
ligh light infensifias (gremn arrow). The fow potential heme Fit enzures that the secondelsctran stored tn CptCis hold backuntf 1,
is omdized.

- Wi the low potential heme Fid missing, fhe possbility of charge recombination between Pand Pha would be blocked by the immediate
dativery of the second slectron from CHC. Double reduction of O, would then becom likely and subsequerd protonation of 0,7 would
irraversiblp inacivats fhe RC.

We conclude that the core issue of this “roller couster™ is the endergonic ET siep hetween H2 and H3 which significanily delays ET of the
second elecironstored in CytC and whichmight therefore he imrolved inprotec tion fromphotooxidative damage at high light miensities.
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Determination of the 3D orientation of electronic transition dipole

moments and conformations of molecules in solution by polarization
resolved femtosecond VIS pump - IR probe spectroscopy

Freie Universitat
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CRYSTAL STRUCTURE OF OPSININITS

G-Protein-Interacting Conformation
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Introduction
G-protein-coupled receptors (GPCRs) are the largest superfamily of plasma
membrane receptors [1]. Binding of extracellular ligands to GPCRs modulates

their capacity to catalyse GDP-GTP exchange in heterotrimeric G proteins (Gufy),

thereby regulating the intracellular level of secondary messengers. Opsin, the
ligand-free form of the G-protein-coupled receptor rhodopsin, at low pH adopts a
conformationally distinct, active G-protein-binding state known as Ops” [2.3].

A synthetic peptide derived from the main binding site of the heterotrimeric

G protein — the C terminus of the a-subunit (GaCT) —stabilizes Ops®, Here we
present the 3.2 A crystal structure of the bovine Ops*~GuCT peplide complex [4].
GaCT binds to a site in opsin that is opened by an d tilt of t brane
helix (TM) 6, a pairing of TM5 and TME, and a restructurad TM7-helix 8 kink.

Experimental methods

Crystalization of Ops*=GuCT peptide complex containing 3.2 M ammonium sulphate in 0,1 M MES or
sodium citrate buffer (pH 6.0) as precipitating agents was only successful. Tha Ops® T crystals balong
ohedral Space group HIZ (8 = 238.02 A, b= Z38.02 A, o= 109,13 A, a = i = 807, y = 120°).

ata collection, molecular replacement (with PDB eniry: ICAP} and crystallographic refinement was finaly
carmied oul using a data sel (beamling BL 14.2 at BESSY(Berlin, Germany]) al 3.2 A resclution, yielding final
agreement factors R_, = 21.3% and R_ = 24 8%, a, 2Fo - Fc electron densily map (blue) contoured a1 126
of the Opa"-GaCT complex and crystal packing. b, Fo - Fe simulated annealing «weighted omit map (red)
calculated at 3.2 A resolution for the omitted GeCT peptide and Arg 135 of Ops*, and contoured at 2.0

Results

Figure 2alb: | Comparison of Ops*-GuCT [4] and dark-state c
rhedopsin [5.6] structuras. a, View from the cytoplasm af
Ops*-GaCT. Ops® is shown in ribbon/surface representation
(orangeigrey) and the GaCT peptide (Ga,(340-350)K341L;
ILENLKDCGLF) as a ribbon/stick model {blue). b, View from

the cylop of : g

superposed GuCT (blue).The scheme indicates differences

in the arrangement of TM1-TM7 between Ops"-GaCT

{Ops”, orange; GaCT, blue) and rhodopsin (green)

L1
Gl 134

Gy
=adurms

- "
Ty Me_Lpne 313
.
3

x
3
O,

Figure 2eidle: | Interactions of Arg 135 of the conserved E(D)RY motil.

¢, In dark-state rhadopsin (PDB entry: 1U19), Arg 135 of the conserved E(DIRY motif interacts willh
Glu 134 and links TM3 with TME by Glu 247 and Thr 251 The TM7-HE kink is stabllized by
elecirostatic interaction batween Tyr 306 and Phe 313, d, In opsin (PDB entry: 3CAP), Tyr 223
(TMS} intaracts with Arg 135, which |s released from Glu 124. Tyr 306 is rotaled to face into the
helical bundla. e, In Ops*-GaCT (POB entry: 3D0B8; Ops®, orange; GaCT, blue), Arg 135 and

Tyr 223 interact with the ma banyl of GaCT residue Cys 347, In addition 1o the rotated
Tyr 306 side chain. Phe 313 shows a differant rotamer conformation

References

Prominent features in Ops*~GuCT complex structure
Figure 3aibic | Gut-derived
G-terminal peptides in the receptor
bound conformation. a, GaCT paplide

$"=GuCT structure shown
with 2Fo - Fc electron density map
2o ble, Superpesition
plide in the Ops"~GaCT
slrugture with the transfer nuclear
Overhauser ffect NMR structure of
peptide Gu(340-350)K34 1RICIATS
ib. groan) [T] or poplide G, {340-350)
(e, aranga)[B) raspactivaly, in tha light-
activated rhodapsin-bound state. Upen
racaptor binding, all paptides fold up fo
torm the same o, -type C-cap motil

Figure 4a/blc/d | Stabilizing effocts of GaCT on Ops®. a, Pairing of the cyloplasmic parts of TMS and
TMB in Ops® exposes hydrophobic side chains for van der Waals interaction with GaCT, which adopts a
rear-ideal o-helix lerminated by an o -type C-cap. b, The hydrogen-bonded network linking GaCT
peplide with the two conserved E(DIRY (Arg 135) and NPxxY(x)s.sF {GIn 312/Asn 310) regions of Ops”.

€, Long-range effects of GaCT binding lead to stablilizatien of the Lys 296 side chain in a potential network
of weak interactions comprising Lys 296 in TM7, Ser 186 and Glu 181 in loop E2, and Tyr 268 in TME
Adirect stabilizing effect on Lys 296 by Glu 113 is negligible owing to a large distance. d, The view of the
retinal binding pocket from the extracellular side is shown. 11-cis-retinal was suparimposed from
rhodopsin (POB entry: 1U19} 1o iliustrate the ampty retinal binding site. The side chains of Tyr 268 and
Trip 265 moved into the space filled by retinal in rhad opsin,

Conclusions
- Opsin adopts an active (ops®) conformation (compare with Ref. [2])
- Movement of transmembrane helix 6 is y for GaCT bi g
- Subtle but distinct structural changes occur in the receptor upon GaCT binding
- X-ray crystallography and NMR yield almost identical conformations of the
receptor-bound GuCT peptide
- GaCT binding induces long-range stabilization effects into the ligand

binding site
b s

Conceptual model

1) The Ops*-bound GuCT peptide (left figure (a), blue)
can be elongated (red) to reconstruct the «5 helix
of the Ga-subunit

2) Complementing of the reconstructed a5 helix
with the remainder of the G protein
(PDB entry: 1GOT) would result in a clash of
Gafly with the lipid bilayer (left figure{a))

3) To avoid such a clash, the o5 helix and the
remainder of the G protein are tiled by =407
relative to each other (right figure (b))

4} For GDP release, a tilt of the rigid a5 helix
relative to the G protein upon receptor
binding was previously proposed from
EPR experiments [9,10]

[1] Pierce KL, Premont RT & Lefkowilz RJ (2002) Nature Rev Mol Cell Bio! 3, 639-850. [2] Park JH, Scheerer P, Hofmann KP, Choe H-W & Ernst OP (2008) Nalure, 454, 183-187. [3] Voge| R & Sicbert F (2001)
J Biol Chem 276, 38487-38493. [4) Scheerer P, Park JH, Hildebrand PW, Kim ¥.J, Kraul N, Chos H-W, Hofmann KP & Ernst OF (2008) Nature, 455, 437-502. [5] Palczewski K, et al. (2000) Science 289, 735-745
6] Okada T, Sugihara M, Bondar AN, Elstner M, Entel P, & Buss V (2004) J Mol Blol 342, 571-583, [T] Koenig BW, et al, (2002) J Mol Biol 322, 441-461, [8] Kisselev OG, et al. (1998) Proc Natl Acad Sci USA 95,
4270-4275, [9] Oldham WM, Van Eps N, Preininger AM, Hubbell W L & Hamm HE (2006) Nature Struct Mol Biol 13, 772=777. [10] Oldham WM & Hamm HE (2008) Nature Rev Mal Cell Biol 9, 60-71,
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Abstract:
To elucidate the WWWF membrane adhesion process we prepared artificial phospholipid membranes to investigate the generic interactions

{electrostatic, hydrophobic) of vWWF and specific membranes by means of AFM Force Spedroscopy, Differential Scanning Calometry (DSC) and
Fluorescence Microscopy

Motivation Mechanically Stretched Protein
+ Von-Willebrand-Factor (vWAF) is the crucial protein for the initial step of blood coagulation
* lts conformation is strongly related to the shear flow mediated by the surrounding medium
= Only the unrolled form is physiclogically/ haemostatically active
* The bound WWF is responsible for the fation of platelets out of the blood stream and
therefore finally for wound healing.
The actual binding behaviour of the vINF molecule to the endothelial cell wall is still
NOT understood.

AFM Force Spectroscopy Adhesion under Shear Flow

WWWE bound to membranes by means of a specifically modified immunostaining
method. The membranes are |abelled with T-Red (thodamin} and wWWF with NED
L (fitc) respectively. This enables us to display the localisation of the protein on the
certain surfaces membrane domain structure {picture below)

WwWAWE Molecules are chemically bound to the
AFM tip to measure the interaction forces of

| DO PC/DSPL-Bilaver (in PHS+
[

prokin

PP oklr o

The images | -1V, show the membrane on the left and the ¥WWF molecules on the

right side, respectively. To elucidate the role of the binding process we used

neutral (DSPC, DOPC), positively (DOTAP) and negatively (DOPA) charged

phospholipids for membrane preparation. The bright phase corresponds to the

fluid part of the membrane (DOPC, DOTAP, DOPA). The bright phase of the
l related protein images is associated to WWWF

T 2 2 g * preferred adhesion to fluid phase independent of charge

£ o J"".m.'...

Unbinding Forge [pN]

Enhanced number of binding events and unbinding forces of vWE with a
fluid (OCWIPC) rather than with a gel (DSPC) like membrane

Mo charge dependence +  Electrostatic interaction play a minor role compared to
Amount of binding sites increased dramatically when unrolling the tip bound hydrophobic forces

WA

Conclusion

vWF favours to bind either to the fluid phase or to the
Differential Scanning Calometry phase boundaries, but not to the gel phase

oo Impurities added to small unilamellar Adhesion depends on the conformation
I e e WESIClES (SIUVS) shift the phase transition
i | of the membrang proportional to the
| amaount of impurities. Protein binding to

the membrane has the same effect [1] Schnsider et al, BBRC 363 {2y, 507-512 (2008)

Roughly spoken this means: The more [2] Schneider et al, PMAS 104 (19), 7899-7903 (2007)

protein adhesion to the membrane the [3] Katz et al, PRD 97 {12), 138101 (2008)
bigger the chift of the phase transition
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Dissipative Particle Dynamics - (DPD) Fusion Time Distributions

Caontrol Parameter:

1) Soft Potential " b d=15nm

2) Thermestated by the combination 1 Tension | 5
random and dissipative Force

& O ryt=1.55
Forces: 3 2 i f 3 AINr "= 1.55

F a]%r

P oea Wil Jad, ) : 1000 2000 3000 4000 5000
o q-w‘{(!)[i,-v‘)'. . : [ ] fusion time (ns)

* Pairmise

Totsl Force: A/Nr =150

) « Equal 4 Cppents T T = veeo
CERE | 5
» convarved

£
fusion time (ns)

U, = k[t - cos{o -a,)|

AfNe =150
w fusion time (ns)
The Fusion Pathway

AfNry'=1.45

The simulated fusicn pathway for all successful fusion events goes through the same
sequance of steps. Individual events differ mainly in the duration of each sub process,

fusien time (ns) fusien time (ns)

AfNry?=1.45 Afry*

fusion time (ns)
o0 mee W w00 8000 1300 AlNeg'=1.35

fusion time (ns)

At Low Tensions : slonger fusion times =T 1000 2000 3000 4000 5000
fusion time {ns)

sbroader distributions

+ b . The differ
tensions in the planar membrane. At lower tensions, the distribution become wider and shift to longer fusion times, Very long
fusion to wesiches in stable adhesion. Th. are cut off by the time limit of 20 4=

Each successhul fusion event has a cormesponding fusion time, &, defined as the time from first contact to formation of the fusion
pare. The e the destriby af | b, for two vesicle sl di dift

This imphes s tension dependent Energy barrier
for the fusion process. Two stages in the fusion
Process that ane Ekely to constitute energy
Barriers are intarbllayer fips and hemifusion
These steps require strong interaction between
hydrophobic and hydrophilic matenal

Three sub-processes can be defined

a—the Nipping sub-process;

i~ the fipping sub-process;

7~ the rupture sub-process.

Each fusion time datribution is characterized by o mean and a widh glven by the standard deviation, Bcth the average
Tusion time and the width of the time distribution grow expoeantially as the tension |8 reduced, |.e. with incnessing A,

The averages of the total fusion tima (blus), the average Nipging time, |.e. the time ustl the first istertslaver fip has
occurned (red) and the average reordenng time, the time from the first flip until the formation of & hemifused patch
{green] are plotted as a function of &, . The times for the two sub-processes grow exponentially with decreasing
nersion. At low tansicns the fusson time is dominated by the formation of the hemifused patch, Tha timescale of the thind
sub-process, the rupture of the hemifused patch, does not depend on the membrane tension

Not all fusion attempts are successful.
Alternative final states are:

Low Tension: Adhesion or
Hemifusion in mechanical
equilibrium

High Tension: Bilayer Rupture

Nonetheless: at intermediate
tensions, success rates are close to

100%

tension has proved a simple but
effective methed to induce fusion

The Flipflop Barrier - Force spectroscopy Simulations L E— Energy Barriers for

The flipping energy i

The Energy reguired to fip one lipid tail from depends on the a,, FUS!On

the vesicle into the bilayer membrane can be In tw adhering parameter. Thus.

measu: Hy biayers, a lipid is we have identified -

chosen and one of its ene simulation The scale of decay times

tmils sowly pulied into eter which = ra A

the other bidayer with 3 el 1 is callibrated with the
harmonic potatial tune this energy ane|
Duiring this process, ket

the force on the bead flipflops:
pleted spacst e
‘s’s’e = IS———

bead’s displacervent.
Inzegration of the force The main energy barriers

yields the expended
sk are

The fipping times T
9 kT suggest that the fipping . d
barrier dacreases linsatiy - an
From the Yarzyrskd with tensian. This tension e

relation the dependence membrane
corm ing energy i 3
Sracoun s L for 15 nm and 30 nm
5 vesicles

8 kyT e e

To flip from the vesicla to tha blayer the hydrophckés til chaing have to
overcome the layer of hydrated hesdgroups between the two membranes.
Tha enargy required for this should decrease with A/N and depend on a..,
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Role of van der Waals interactions for the
intrinsic stability of polyalanine helices
Alexandre Tkatchenko'. Volker Blum', Joel Ireta® and Matthias Scheffler’

"Theory Department, Fritz-Haber-Institut der MPG, Berlin, Germany
*Dep. de Qumica, CBI, Universidad Autonoma Metropolitana-lztapalapa, Mexico

tkatchen @ fhi-berlinompg.de

/ Peptide secondary structure
energetics: Simulation methods

+ FORCE FIELDS: Used successfuly for decades for
simulation of secondary structure formation, but there it no
ayitermatic way i imprave the force ekl sccuracy

= AR INITIO QUANTUM MECHAMNICE: In prndiple, we should
atan with axplictly cormelabed &b inito alaciroms Blructure
methods. However, this is oo compulationally expensive
wvan for rathar small systems (100 aoms)

= DENSITY FUNCTIONAL THECRY: Calciulalions are feasbla
for systems up 1o 1000's of atoms, but the descipion of van
dar Waals interactions & lousy.

= POSSIBLE SOLUTION: DFTewdW | But how good s 87

-

TH R M
van der Waals (dispersion) forces

: ) onystals,
interaction Babwesn fuchialing dipokes B
(muBpies). L/
. Gacko, wikipada &g
- State-of-the-art DFT functicnals and
Hartreg-Fock  theary  fal  for
Ll =] vam der  Waals
BRTRCL0N
Peat-Harfrew-Fock mathods can ba
amployed for ab inibo description of
wiW  inberactions Force  felkds
i i wdW

of

bErms

Accurate Cﬁ coefficients for DFT*‘@
Fif two non-overapping sphanical aloms:

E o

B

R

+ WMo deviloped a schems
to chlain molecular C
coeflicients  using  only
OFT ground-staie density |
and accurate free-atom |
€ coefficients.  The |

method 8 accurale b

battar ﬂllﬂar'&ih iz & largs

datal sl

DOSD results.

Damped CIER“ correction scheme*

Dispersion energy decaying as ©, K " is directly added
1o the DFT total enengy, damped a1 short distances,

Fae = A o I e

i I 1

T o W, A
+ Gradients are straightforward 1o implement
= Tha dansity is affected only dua to changes in geometry
:;mwmwummwamww
= The fit is insensitive 1o the value of o d=20 in what
follows.

* HsphurndSooins CPL (1675) Eistner of ol JCP (2001} Wi rang
HSCP (00T, Gomme J. Comp. Chrem. (2004 2008

rmann. Egchmed.
Sutnadl PRB (3008). Juick Dary Hobirs Salafiuk J. Covap. Cham,

{2007); and othen ..

Fitting to molecular database
= Fittrg bo 522 database of Jurecka

Corrected vs. uncorrected
functionals

Starasaed doviation of DFT methods on 522 08

ot al” PP

s a . fuer

pure dispersion (bonzens dimer) o |
banding (waber dimer) il Ty

hydrogen

= 20 meV - 0.8 &V binding ensrgy
span

“duracks, Sponey Comy aed Hobra, POCP (3008}

d, Fock methed is the

Matbed 8y %g Sed Dev. Avw 5

[

B wharal, no shaort-
i
HE  on b &F 144
[PEE so0 v 2
ey PHE 070 1.24 F-3 06%
POED Lod L w06
BLYT
HALYT 84 119

[ElES]

-range wd'W
+ revPBE, BLYP and BILYP

Franansd tiradtaon [T V)

«EREHEE

|_|-I_|_
o o " p‘*
e

= Tha C camection reducas tha erar G-fokd for PBE

= Short-range van der Waals interaction is batter
described by PBE and PBED

/ Small alanine peptides

CESMPF! PRE PEE«C% BLYT BLYPas
[ [
T 7]
il
16
NOT %]

Ala,_(globular vs. fully extended)

CBS-MP2: 216 meV

POLY-ALANINE ENERGETICS

Extended (infinite) helioes\

Alanine tetrapeptide (27 conformers)

DFT-MP2 Error in maV' DFT-MP2 energy

FIEE
PIEE+£7 I [
BLYP

BLY Pl
FEEn vt 15l

MP2: Distacio Jr, Jung and Mesd-Gordon JCTC (2008)

The infinite model for a helix allows
to avoid the need for capping
and study the intrinsic stability
o dwta. . Neopebausr, M Schelfler A Rogn M Gabvan JACE
(005, APCH (2003
How stable are infnie
{paty-Alaning halicas i vacog 7
HELIGFES stability (per residue)

a-helon maelin 310
032 033 028 eV

C8 wiW contributions

%{:: foa ] D ENCe 220 mev
CONCLUSIONS

1) Vian der Waals interactions are crucial for the helix stability; the relative stability increases by 221% for the a-helix, 257% for the -
helix and 183% for the 3m helix in respect to the fully extended structure.
2) In agreement with recent in vacuo experiments (R.A. Hudgins, M.A. Ratner and M.F. Jarrold, JACS (1998)) and force field simulations,
the a-helix is the most stable. The m-helix is close in stability, but it becomes unstable at finite temperature due to the loss of vibrational
entropy (L. Ismer, J. Ireta and J. Neugebauer, JPCB (2008)).
3) The additional energetic gain due to van der Waals interactions gives a clue to the exceptional stability of polyalanine helices in vacuo
up te 750 Kelvin (M. Kohtani ef al., JACS (2004)).
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5. Tagungshinweise

- Workshop “Neutrons and X-rays meet biology*
25-27 February, 2009, Helmholtz Zentrum Berlin fir Materialien und Energie
http://www.helmholtz-berlin.de/events/biology/

- Sektionstagung der Sektion Molekulare Biophysik
21.-23. Mai 2009, Bonifatius Kloster Hinfeld

- European Biophysics Congress 2009, Genoa

www.ebsa?2009.org

EBSA 2009 Fﬁ{f’_ﬁg‘gQU?J%EJ;YCS;LCHSOE%QEFESS Genoa

Deadline for online advance registration April 7th 2009

Es wird wieder Reisestipendien fur jungere Wissenschaftler geben. Bitte
Bewerbungen an den Sekretar der DGfB.
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6. Mitglieder

Antrag auf Mitgliedschaft 2008

In der print-version zugénglich
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