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Duomeny surinkimas
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Faziy problemos sprendimas

Modelio konstravimas ir patikslinimas
Modelio interpretavimas



Makromolekuliy strukturos:
tal labai [domu (ir kartais naudinga :-)

« Makromolekuliy funkcija priklauso nuo jy
strukturos

e |S sekos pilnai nuspéti erdvinés strukturos

(kol kas) negalime...



Strukturines informacijos gavimo
budal
BMR (NMR)

Rentgeno kristalografija (X-ray
crystallography)

Sklaidymas mazais kampais (SAXS/SANS - Small
Angle X-ray/Neutron Scattering)

EM (Electron microscopy)
EXAFS, XANES

EPR (Elektrony Paramagnetinis Rezonansas - ESR
- Electron Spin Resonance)



Difraktometras ir eksperimento
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Rentgeno spinduliy Saltiniai

Sinchrotronai

Rentgeno vamzdeliai -
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Goniometras




Detektorial

« vaizdo plokstés

 CCD kameros (CCD - charge

coupled device)

« sukryziuoty viely detektoriai
* (televiziniali vamzdeliai)
» (foto juostele)

* (Geigerio skaitikliai)



Detektoriail:
Vaizdo plokstes

VUV
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Detektoriy konstrukcijos

Paimta is: http://www.rigaku.com/protein/detectors.htmi


http://www.rigaku.com/protein/detectors.html

Tipiskas difrakcijos vaizdas




Kristalai - (betriukSmiai?) signhalo
stiprintuvail
Pagrindines kristalo savybes:
1) periodiskumas

2)diskretiskumas

a
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Rentgeno spinduliy sklaidymas
kristalais

Periodiskumo ir diskretiskumo pasekmeé:
Rentgeno spinduliai nuo kristalo
issklaidomi fiksuotais kampais.

(Brego atspindziai, Bragg's reflections).



Atspindziy savybés (1)

Kiekvienas atspindys
identifikuojamas trimis sveikais
skaicCiais - indeksais (tradiciskai

zymimi raidémis h, k, |)
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: - 3 Pixel X, 7 493 1204
L HC, TG 1im T3.8 1941
Resolution 4. 29
Indices -6 -3 149
. ‘. P Phi 329 .68 width 1.74




Atspindziy savybés (2)

« Kiekvenas atspindys turi savo
amplitude (el. lauko amplitude) ir faze
(el.-m. bangos velavimas, plg. su kitais

atspindziais) (amplitude, phase).

« Abu Sie dydziai sudaro strukturinj

faktoriy (structure factor).



Atspindziy savybeés (3)

e Atspindziy geometrinis issidéstymas
priklauso nuo kristalo gardeles

parametru ir nepriklauso nuo

elementarios gardeles turinio.

« Atspindziy intensyvumai (ir fazes)

priklauso nuo gardeles turinio.



Duomeny rinkinys

Kristalg sukant, vieni atspindziai
isnyksta, kiti atsiranda. Norint surinkti
visg Informacijg apie kristalo turinj,
reikia apsukti jj taip, kad ,, pamatytume*

visus galimus atspindzius, maksimum -
3609,



Kristaly simetrija ir duomenu
surinkimas

* Fridelio desnis - apsukus kristalg 180¢9,
atspindziai pradeda kartotis - jy
intensyvumai (beveik) lygus tiems, kurie

buvo stebimi pries 180¢°.

« Kristalo simetrija gali dar sumazinti

reikiamag posukio kampg, kartais net iki 309,



Duomeny rinkinio savybes

e Skiriamoji geba
« Pilnumas
e Kartotinumas

« Triuksmo lygis (R

merge?

I/o))



Informacija, uzregistruota
duomeny rinkinyje

* el.-m. bangas sklaido elektronai, nes jie
daug lengvesni uz branduolius,

* pbet kur elektronai, ten ir atomai :-) O
pagal elektrony tankio iSsidestymag

galima nustatyti atomy pozicijas.



Informacija, uzregistruota
duomeny rinkinyje (2)

e Vidurkis laike

 Vidurkis erdveje



Elektrony tankis

« Elektrony tankis yra elektrinio lauko
amplitudziu ir faziu Furje transformacija

(Fourier transform).
 Faziy problema: deja, matuojami
dydziai téra

| ~ |E|*, fazés gi prarandamos...
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