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[15] Die lokale Elektronendichteverteilung wurde fiir die Gittergeometrie
mit acht umgebenden Anionen mit der Kraftfeldmethode MM +
(Hyperchem) berechnet (Optimierung fiir isolierte Gitter im Unter-
schied zu den Verhéltnissen im Kristall). Die Graphitunterlage mit
vier Monoschichten wurde in das Modell zur Simulation der
Geometrie einbezogen. Fiir die Elektronendichteberechnungen wur-
de die quantenmechanische Methode ZINDO/1 verwendet.

[16] P. Schuck, Prog. Colloid Poly. Sci. 1994, 94, 1-13; P. Schuck, B.
Legrum, H. Passow, D. Schubert, Eur. J. Biochem. 1995, 230, 806 —812.
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Fiir die Funktion vieler Nucleotid-bindender Proteine sind
individuelle Argininreste entscheidend.l" 2 Kleine Rezeptor-
molekiile, die die N-Alkylguanidinium-Einheit von Arginin
binden konnen, bieten vielfdltige Nutzungsmoglichkeiten,
z.B. als antivirale Medikamente oder als molekulare Sensoren
fur Arginin-reiche Proteine. Wir beschreiben hier einen
kiinstlichen kleinen Rezeptor, der N-Alkylguanidinium-Io-
nen bindet. Arginin wird von ihm in Wasser oder Methanol als
Losungsmittel bevorzugt vor Lysin gebunden. Die Struktur
des Komplexes mit zwei N-Alkylguanidinium-Ionen im
Kristall 148t auf eine spezielle Affinitdt des Molekiils fiir das
Dipeptid ArgArg schlieBen; diese Annahme wurde durch
mikrokalorimetrische Titration in Wasser bestatigt.

Die Aminosdure Arginin ist eine entscheidende Kompo-
nente vieler RNA-bindender Proteine, die zahlreiche bio-
logische Prozesse vermitteln.l> 2l Wihrend die RNA-binden-
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den Proteine der ,Basic-Domain“-Klasse Arginin-reiche
Sequenzen aus 10—15 Aminoséduren enthalten, bilden hoch-
konservierte Argininreste hiufig spezifische elektrostatische
Kontakte mit Phosphatgruppen des Polyribonucleotidgeriist.
Zwei Beispiele fiir derartige Proteine, die wichtige Schritte
bei der Replikation des HI-Virus 1 (HIV-1) steuern, sind der
Transkriptionsaktivator Tat!# und das Rev-Protein.[' 23 Die
kiirzlich bestimmte Struktur des an das Y“-RNA-Erkennungs-
element im Genom!® gebundenen Nucleocapsidproteins von
HIV-1 zeigt eine spezifische Arginin-Basen-Wechselwirkung
(Arg32-A8). RNA-Erkennungsprozesse sind zu wichtigen
Angriffspunkten fiir die Entwicklung antiviraler und antibio-
tischer Medikamente geworden.” ¥ Kleine, fiir die spezifische
Bindung von Argininresten malgeschneiderte Molekiile
konnten sowohl zu neuen Arzneimitteln als auch zu moleku-
laren Sensoren fiithren, die eine Charakterisierung RNA-
bindender Proteine erleichtern wiirden.

Es gibt zwar einige Arbeiten iiber kiinstliche Rezeptoren,
die Arginin oder Argininderivate binden!!l — aber welches
Design eignet sich am besten zur Erkennung der Arginin-
seitenkette in Peptiden? Um in biologischen Anwendungen
niitzlich zu sein, mufl ein derartiger Rezeptor in Wasser
einigermaf3en loslich sein, hohe Affinitdt zur N-Alkylguani-
dinium-Einheit haben und gegeniiber anderen Kationen,
besonders der N-Alkylammonium-Seitenkette von Lysin,
selektiv sein. Arginin kann iiber eine Anordnung aus
Wasserstoffbriicken erkannt werden, die entweder eines der
natiirlichen Muster nachahmt oder versucht, die Natur durch
ein neues Design zu verbessern. Den ersten, biomimetischen
Weg verfolgte Schrader™ mit der Synthese ,,molekularer
Pinzetten® mit zwei Phosphonatgruppen, die Guanidinium-
Ionen tiber vier Wasserstoffbriicken binden konnen (Abbil-
dung 1a). Die Struktur des so gebildeten Komplexes erinnert
an den von Frankel etalPl | Arginin-Gabel“ genannten
Aufbau (Abbildung 1b) des entscheidenden Argininrestes
von Tat (Arg52), der an die Phosphodiester P22 und P23 der
TAR-RNA von HIV-1 gebunden ist. Trotz der elektrostati-
schen Wechselwirkungen zwischen dem Guanidinium-Ion
und den beiden anionischen Phosphonatgruppen der mole-
kularen Pinzette 2 war die Bindung selbst in Methanol (K ~
2 mM) nur miBig. Dies diirfte auf die unvollstindige Priorga-
nisation der Wasserstoffbriickenacceptoren in 2 zuriickzufiih-
ren sein.

Die meisten fiir das Guanidinium-Ion entwickelten Rezep-
toren sind flexible Kronenetherderivate.> > Unser Kon-
zept zur Erkennung kleiner, planarer Molekiile besteht darin,
eine relativ starre planare Anordnung von Wasserstoff-
briicken-bildenden Gruppen durch Kondensation einer Reihe
sechsgliedriger Ringe aufzubauen.’?l Nahezu perfekte
Wirt-Gast-Komplementaritit ergibt sich aus den N-N- und
N-O-Abstidnden der Wasserstoffbriicken und dem Gitterab-
stand im hexagonalen Gitter des Wirts (durch kovalente C-N-
und C-C-Bindungen bestimmt), deren Verhéltnis anndhernd
2:1 betrégt. Bereits bekannte Rezeptoren mit hexagonalem
Gitter, darunter ein Guanidinium-bindender Torand,!'*! sind
neutrale Molekiile mit hydrophoben n-Alkylseitenketten.
Diese Verbindungen sind als Extraktionsmittel und zum
Transport durch Membranen von Nutzen,!'7 '] ihre geringe
Wasserloslichkeit beschrinkt jedoch Untersuchungen zur
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Abbildung 1. Vorgeschlagene Strukturen von Guanidinium-Komplexen.
a) Komplexe von N-Methylguanidinium und ,,molekularen Pinzetten*;!!']
b) die ,,Arginin-Gabel“ des Komplexes von HIV-1-Tat und TAR ;>4 ¢) der
von uns geplante Arginin-Rezeptor in Form der Dicarbonsédure 3 und des
Dianions 4 sowie im Komplex 5 mit einem N-Alkylguanidinium-Gast-
molekiil.

homogenen Bindung auf organische Losungsmittel. Die
Dicarbonsdure 3, die keine Alkylseitenketten enthilt, sollte,
besonders in Form ihres Dianions 4, in Wasser 16slich sein
(Abbildung 1c¢). In 4 sind die Stickstoff- und Sauerstoffac-
ceptoren fiir Wasserstoffbriicken praorganisiert, um N-Alkyl-
guanidinium-Ionen unter Bildung von § zu binden. Elektro-
nische Wechselwirkungen (Konjugation) zwischen den Car-
boxylatgruppen und den benachbarten Pyridinringen sollten
die coplanare Konformation stabilisieren. Eine Rotation um
die Pyridin-Carboxylat-Bindung ist zwar zu erwarten, fiihrt
aber wegen der Symmetrie der Carboxylatgruppe zu identi-
schen Strukturen. Die Prdorganisation des Rezeptors, ver-
bunden mit der elektrostatischen Anziehung zwischen dem
dianionischen Wirt und dem kationischen Gast, veranlaf3te
uns zur Hypothese, da Komplexe des Typs5 sogar in
wiBriger Losung stabil sein wiirden.

Der gewiinschte Arginin-Rezeptor wurde in sieben Stufen
als Dikaliumsalz 13 synthetisiert (Schema 1): Der Benzolring
in Chinaldin 6 wurde nach einer Modifikation des Verfahrens
von Vierhapper und Eliel®! durch katalytische Hydrierung
mit Pd/C in Trifluoressigsdure selektiv reduziert. Die Kon-
densation von 7 mit Benzaldehyd in Acetanhydrid lieferte das
Dibenzylidenderivat 8, das leicht durch Vakuumdestillation
gereinigt werden konnte. Die Ozonolyse®! von 8 lieferte den
Ketoaldehyd 9, der durch Jones-Oxidation in die Ketosdure
10 uberfiihrt wurde. Friedldnder-Kondensation von 10 mit
4-Aminopyrimidin-5-carbaldehyd®? lieferte 11, das zum
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Schema 1. Synthese des Arginin-Rezeptors als Dikalium-Salz 13: a) H,
(1 atm), 10proz. Pd/C, CF;CO,H, 20°C; b) Benzaldehyd, Ac,O, 150-
160°C; c) 1. 04/0,, CH,Cl/CH;0H, —77°C; 2. Me,S, CH,Cl,/CH;0H,
—77—-20°C; d) CrO4/H,S0,, (CH;),CO, 20°C; e) 4-Amino-5-pyrimidin-
carbaldehyd,” KOH, CH;OH, RiickfluB; f) HCI, H,O, RiickfluB; g) 10,
KOH, EtOH, RiickfluB; h) Ethylguanidiniumsulfat, H,O, Riickfluf3. Mi-
kroanalytische und spektroskopische Daten von 13 siehe Hintergrund-
informationen.

Aminoaldehyd 12 hydrolysiert wurde. Die Kondensation von
12 mit einem weiteren Aquivalent 10 fithrte zum Rezeptor 13,
der nach Umkristallisieren in 18 % Gesamtausbeute bezogen
auf Chinaldin 6 erhalten wurde.

Die Molekiilsymmetrie von 13 ergibt sich durch die
Verwendung desselben Ketons 10 in beiden Friedldnder-
Kondensationen (Stufen e und g), mit zwei verschiedenen
Ketonen lassen sich aber auch unsymmetrische Verbindungen
des Typs 13 mit anderen funktionellen Gruppen als den
Carboxylatresten synthetisieren. Diese Methode kann aufer-
dem zur Herstellung von Arginin-Rezeptoren verwendet
werden, die so substituiert sind, daf} sie immobilisiert, mit
anderen Erkennungspositionen verkniipft oder an Biomole-
kiile gebunden werden koénnen.

Die Loslichkeit des Dikaliumsalzes 13 in Wasser ist wie
erwartet relativ hoch (etwa 0.3M). In Methanol ist es wenig
16slich, in Dimethylsulfoxid (DMSO), Dichlormethan und
Chloroform unloslich. Die entsprechende Carbonsiure 3 ist
kaum wasserloslich (etwa 4 um), aber méBig 16slich in DMSO.
Das Bindungsvermégen von 13 fiir N-Alkylguanidinium-
Ionen wurde untersucht, indem eine wifrige Losung des
Rezeptors mit einer verdiinnten Losung von Ethylguanidi-
niumsulfat in Wasser versetzt wurde, wobei sich ein gelber
Niederschlag bildete. Kristalle dieses Komplexes bildeten sich
beim Abkiihlen einer heilen wéfBrigen Losung auf Raum-
temperatur, zerfielen aber beim Trocknen unter Vakuum oder
an der Luft. Der Elementaranalyse und '"H-NMR-Spektren
zufolge enthielten getrocknete Proben des Komplexes das
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Rezeptor-Dianion 4 und das N-Ethylguanidinium-Ion genau
im Verhiéltnis 1:2. Diese Stochiometrie ist fiir das einfache
Salz einer Dicarbonsdure mit einer Base zu erwarten, die
Rontgenstrukturanalyse?” eines Einkristalls des hydratisier-
ten Komplexes [4-2EtNHC(NH,),"] bestitigte jedoch die
angenommene Bindungsstruktur 5 (Abbildung 1c¢).

Die Struktur des Komplexes im Kristall (Abbildung 2) 148t
erkennen, daf} eines der beiden N-Ethylguanidinium-Ionen
wie erwartet die Rezeptorspalte besetzt. Das zweite Kation
bindet extern an eine der beiden Carboxylatgruppen. Der

b
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Abbildung 2. Struktur von [4-2EtNHC(NH,),"] im Kristall. Neben dem
Rezeptormolekiil und den beiden N-Ethylguanidinium-Ionen sind drei
Wassermolekiile gezeigt, die als Wasserstoffbriickenacceptoren fiir drei
N-H-Donoren des Kations dienen. Das vierte Wassermolekiil (nicht
gezeigt) ist nur an andere Wassermolekiile iiber Wasserstoffbriicken
gebunden. Wasserstoffbriicken sind als gestrichelte Linien dargestellt.
a) Konformation des Komplexes im Kristall; b) idealisierte Strukturformel
des Komlexes.

Rezeptor ist nicht vollig planar, sondern zu einer anndhernd
spiegelsymmetrischen Struktur gefaltet (Abbildung 2a). Die
idealisierte Struktur in Abbildung 2b zeigt die Positionen der
beiden N-Ethylguanidinium-Ionen sowie das Muster der
Wasserstoffbriicken. Wie fiir starke Wasserstoffbriicken zu
erwarten ist, sind die N-O-Abstiinde (2.83, 2.87 A) und N-N-
Abstiinde (3.00-3.06 A) relativ klein. Die sechs Heteroatome
des Rezeptors, O(18), N(1), N(16), N(15), N(14) und O(21),
weichen nur wenig von einer Ebene ab (mittlere Abweichung
0.14 A), die die Ebene des in der Spalte gebundenen N-
Ethylguanidinium-Tons mit den Atomen N(33), C(34), N(35)
und N(36) unter einem Winkel von 6.7° schneidet. Diese gute
Ubereinstimmung wird durch eine Verdrehung der Carboxy-
latgruppen unterstiitzt; die Torsionswinkel N(14)-C-C-O(21)
und N(1)-C-C-O(18) betragen 26.5 bzw. 11.8°. Besonders
bemerkenswert ist die enge Annédherung der Ethylreste der
beiden Gastmolekiile, die darauf schlieBen 14B8t, daB der
Rezeptor 13 mit dem Dipeptid Diarginin starke Kom-
plexe bilden und ArgArg-Sequenzen in Proteinen erkennen
konnte.

Das Bindungsvermégen des Rezeptors 13 fiir Guanidini-
um-Gastmolekiile in Wasser wurde mit mehreren Methoden
untersucht, darunter 'H-NMR- und UV/Vis-Spektroskopie
sowie Mikrokalorimetrie. Die Zugabe von Guanidinium-
oder N-Ethylguanidiniumsulfat zu Losungen von 13 in D,0O
fithrten zu einer signifikanten Verschiebung der Signale im
'H-NMR-Spektrum. AuBerdem sind die 'H-NMR-Verschie-
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bungen fiir 13 bei Fehlen der Guanidinium-Gastmolekiile im
Bereich von 0.1 mmM bis 0.1M konzentrationsabhéngig, was die
Berechnung der Dissoziationskonstanten erschwert. Der
Rezeptor 13 und seine Komplexe bilden in Wasser offenbar
Aggregate durch hydrophobe Wechselwirkungen zwischen
unpolaren, von den geladenen Carboxylatgruppen weit ent-
fernten Bereichen des Molekiils. Die UV/Vis-Spektren wif3-
riger Losungen von 13 gehorchen iiber einen Konzentrations-
bereich von 1-100 um dem Beer-Gesetz, was auf ausbleiben-
de Aggregation bei niedriger Konzentration hinweist. Um die
Ionisierungszustinde von 13 in Wasser zu untersuchen,
fiilhrten wir eine Reihe von pH-Titrationen durch und
verfolgten die Anderungen im UV/Vis-Spektrum (Abbil-
dung 3). Die Zugabe von HCI zu wéBrigen Losungen von 13
fiihrte zu einer bathochromen Verschiebung der m-t*-Bande
(Amax =384 nm) und einem Verlust der Feinstruktur (Ab-
bildung 3b). Wie schon bei Pyridin-2-carbonséiure beobachtet
worden war,?! erfolgt die erste Protonierung offenbar haupt-
sdchlich am Stickstoffatom unter Bildung eines Monoanions
mit halbzwitterionischer Struktur (siche Abbildung 3a). Die
zweite Protonierung ergibt ein neutrales Molekiil, das ver-
mutlich ein rasches Gleichgewicht aus drei Formen bildet. Die
Auftragung der Extinktion bei 414 nm gegen den pH-Wert
ergab eine Titrationskurve, aus der die Gleichgewichtskon-
stanten pK,;=4.7 und pK,,=6.0 berchnet wurden (siche
Hintergrundinformationen). Diese pK,-Werte sind niedriger
bzw. hoher als der von Pyridin-2-carbonséure (pK,=15.2),"
was auf signifikante Wechselwirkungen der beiden Protonie-
rungsstellen hinweist.

Da sich das UV/Vis-Absorptionsspektrum des Rezeptors
13 in Wasser oder Methanol durch die Komplexierung von
Guanidinium-Ionen nicht deutlich dndert, wurde die Bindung
verschiedener Gastmolekiile durch 'H-NMR-Spektroskopie
und Mikrokalorimetrie untersucht. Als Losungsmittel fiir die
NMR-Titrationen wurde Methanol verwendet, weil der
Rezeptor 13, wie bereits erwéhnt, bei den fiir die NMR-
Spektroskopie benotigten Konzentrationen in Wasser aggre-
giert. Die 'H-NMR-Signale der Wasserstoffatome an den
Positionen 7 und 8 (sieche Abbildung 2b) werden in CD;0OD
bei der Komplexierung kationischer Gastmolekiile zu tiefe-
rem Feld verschoben. Abbildung 3¢ zeigt die Bindungsiso-
therme fiir die Komplexierung der Aminosdure (+)-L-Lysin
mit einer primdren Ammoniumgruppe in der Seitenkette. Die
experimentell erhaltenen Kurvenpunkte passen ausgezeich-
net in die fiir eine Dissoziationskonstante (K;) von 34 um
berechnete Kurve (siche Hintergrundinformationen). Ahnli-
che Titrationen mit Methylguanidiniumchlorid oder Arginin
ergaben fiir die 1:1-Komplexe Kj-Werte, die zu groB3 waren,
um mit dieser experimentellen Methode genau gemessen zu
werden. Wie aus Tabelle 1 hervorgeht, wurden fiir die K-
Werte dieser Gastmolekiile Untergrenzen von 10 um ge-
schitzt. Demnach bindet der Rezeptor 13 Guanidinium-
Ionen in Methanol mindestens dreimal stidrker als ein
primdres Ammoniumion, und die Bindung des Methylguani-
dinium-Ions an 13 ist mindestens 200mal stidrker als an die
molekulare Pinzette 2.'1 In Tabelle 1 sind ferner die ent-
sprechenden, durch Mikrokalorimetrie bestimmten K -Werte
in Wasser aufgefiihrt (siche Hintergrundinformationen).
Auch hiernach sind die beiden Molekiile mit Guanidinium-
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Abbildung 3. Siure-Base- und Wirt-Gast-Titrationen des Arginin-Rezeptors. a) Ionisierungszustinde und tautomere Formen, Farbkennzeichnung nach pH-
Titration (Abbildung 3b): rot: neutrale Formen der Dicarbonsdure 3, einschlieBlich zwitterionischer Tautomere; griin: monoanionische Formen,
einschlieBlich des halbzwitterionischen Tautomers; blau: dianionische Form; b) UV/Vis-Absorptionsspektren einer wafrigen Losung von 13 (38.8 pum)
wihrend der Titration mit wiBrigem HCI, Farbkennzeichnung wie in (a); ¢) Auftragung der 'H-NMR-Verschiebungen fiir die Wasserstoffatome 7 und 8 des
Bis(tetramethylammonium)-Salzes des Rezeptors 13 (sieche Abbildung 2b) als Funktion der Lysinkonzentration in CD;0D (Rezeptorkonzentration 80 um).
Die durchgezogene Linie ist die fiir K, =34 um berechnete Kurve. Experimentelle Details sieche Hintergrundinformationen.

Tabelle 1. Thermodynamische Daten von 1:1-Komplexen des Rezeptors
13.0a

Gast K, [um] K, [um] AH® [kcalmol 1]
(CD;0D)  (H,0) (H,0)

Methylguanidinium <10 4300 £ 400 +13+03
Arginin (Arg) <10 1100+ 100 +0.4940.05
Lysin (Lys) 34+3 7000 £2000 —0.14+0.02
ArgArgNH, 60+6 —5.6%+0.6
ArgArgOH 50420 —21£02
LysLysOH 250+30 -15+02

[a] K4=Dissoziationskonstante, AH°®=Enthalpie. Die Werte wurden
durch 'H-NMR-Titration (CD;OD) und Mikrokalorimetrie (H,O) be-
stimmt. Experimentelle Einzelheiten sieche Hintergrundinformationen.

gruppen (Methylguanidinium und Arg) an 13 stirker gebun-
den als Lysin mit einer primidren Ammoniumgruppe. Alle
Dipeptide mit zwei positiven Ladungen (ArgArgNH,,
ArgArgOH und LysLysOH) werden stirker gebunden als
die Monokationen (Methylguanidinium, Arg und Lys). Die
primédre Wechselwirkung zwischen den kationischen Gast-
molekiilen und dem dianionischen Rezeptor ist demnach
elektrostatisch, aber die auf der Komplementaritit von
Wasserstoffbriicken basierende molekulare Erkennung unter-
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scheidet zwischen Gésten mit gleicher Ladung. Wie nach der
Struktur des 2:1-Komplexes von N-Ethylguanidinium mit 13
im Kristall (siehe Abbildung 2) zu erwarten war, ist Diarginin
der beste Dipeptidgast, der in Wasser mit bemerkenswert
hoher Affinitit gebunden wird.

Arginin wird vom Rezeptor 13 in Wasser mindestens
viermal stirker gebunden als von einem friither beschriebenen
wasserloslichen Kronenether.’l In Wasser ist die Bindungs-
energie von 13- Arg (4.0 kcalmol!) etwa 1 kcalmol~! gerin-
ger als die des Arg-NH,-Komplexes mit einem kiirzlich
beschriebenen Cyclophan-Wirt, der Guanidinium-Géste in
Wasser durch eine Kombination aus Salzbriicken- und Ka-
tion-t-Wechselwirkungen bindet.”’! Der stabilste Komplex
dieses Wirtmolekiils mit einem Arginin-haltigen Dipeptid hat
eine &hnliche Bindungsenergie (5.8 kcalmol™') wie der
ArgArg-Komplex von 13, das hohe Selektivitit fiir ArgArg
gegeniiber LysLys aufweist. Dieser ,,Arginin-Korken* eroff-
net neue chemotherapeutische Moglichkeiten und konnte
auch als molekularer Sensor fiir Argininreste niitzlich sein.
Durch die magnetisch anisotropen aromatischen Ringe konn-
te 13 als NMR-Sensor genutzt werden, wihrend es durch die
Bindung an Argininseitenketten die Kristallisation von Pro-
teinen mit basischen Bereichen unterstiitzen konnte. Beide
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Effekte konnten zur Strukturaufkldrung zahlreicher biolo-
gisch wichtiger Peptide und Proteine beitragen.
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NMR-Mikroskopie und Bildverarbeitung zur
Charakterisierung von Polyurethan-
Weichschaum

Malgorzata Szayna, Lutz Zedler und Riidiger Voelkel*

Professor Quadbeck-Seeger zum 60. Geburtstag gewidmet

Bildgebung iiber NMR[ ist im medizinischen Bereich
inzwischen eine etablierte Technik. In der Materialforschung
dagegen steht die Verwendung der Kernresonanz zur Bilder-
zeugung noch am Anfang,? insbesondere wenn es um ihre
Nutzung in der industriellen Forschung geht. Die M6glichkeit,
mittels NMR-Mikroskopie ,,porose” Systeme zu charakteri-
sieren, wurde bereits mit der Bestimmung von Porenradien
von Glasfiltern®! und der Untersuchung chromatographischer
Fiillungen!* demonstriert. Wir haben die NMR-Mikroskopie
auf offenzellige Schaume angewendet, im vorliegenden Bei-
spiel handelt es sich um Polyurethan-Weichschdume, wie sie
in Sitzpolstern, z.B. im Auto, weit verbreitet sind. Die
Nutzung von NMR-Bilddaten zur Charakterisierung solcher
Schiume in der Produktentwicklung erscheint insofern reiz-
voll, als NMR-Bilder digital vorliegen und damit einer
Weiterverarbeitung leicht zugéinglich sind. Es sollte deshalb
moglich sein, die groBe Datenmenge eines Bildes auf einige
wenige relevante GroBlen zu reduzieren, um diese mit Pro-
dukteigenschaften zu korrelieren. Eine wesentliche Voraus-
setzung ist hierbei, da} die erzielbare Ortsauflosung fiir die
interessierenden Strukturen ausreicht.

In der NMR-Bildgebung werden geschaltete Magnetfeld-
gradienten dazu benutzt, den Ort in die Frequenz zu
kodieren.! Das nach einer Fourier-Transformation erhaltene
»Spektrum® ist das Profil der Probe entlang der Gradienten-
richtung, d.h. die Projektion der Probe auf diese Richtung.
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