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Faziy problema
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Faziy problemos sprendimo
budal

Daugkartinis izomorfinis pakeitimas
(MIR - Multiple Isomorphous Replacement)

Anomalios dispersijos eksperimentas
(MAD - Multiwavelength Anomalous
Dispersion)

Molekulinis pakeitimas
(MR - Molecular Replacement)

Tiesioginiai metodai
(Direct Methods)



Daugkartinis izomorfinis
pakeitimas (MIR)

Metodo esme:

« Surinkti duomenis nuo baltymo kristalo (natyvus
rinkinys, native dataset)

e |vesti | gardele viena ar kelis sunkius
atomus fiksuotose pozicijose taip, kad daugiau
niekas nepasikeisty (pvz., mirkant sunkiyjy
metaly druskose)

« Surinkti duomenis nuo dviejy ar daugiau tokiy
modifikuoty kristaly



Daugkartinis izomorfinis
pakeitimas (2)

e Pliusai:

* Nereikalinga pradine strukturine informacija
(eksperimentines fazes!)

« Matuoti galima bet kokiu vienu bangos ilgiu
 Minusai:
« Reikia daug modifikuoty kristaly ir matavimy

« Duomenys nelabai aukstos skiriamosios

gebos
(4 - 2.5 A), didelis triukdmas dél neizomorfis-

kumo



lzomorfinial skirtumail

Skirtumai




lzomorfiniy skirtumy Furje
transformacija
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Anomalios dispersijos
eksperimentas (MAD)

Metodo esme:

« Gauti vieng kristalg su anomalial
sklaidanciu atomu

e Surinkti duomeny rinkinius, naudojant du,
tris ar keturis skirtingus bangos
ilgius.

Bangy ilgiai parenkami individualial
kiekvienam anomaliam sklaidytojui (pagal
atomo tipaq).



Anomalios dispersijos
eksperimentas (2)

e Pliusai:

 Nereikalinga pradine strukturine
iInformacija (eksperimentines fazes!)

« Uztenka vieno-vienintelio kristalo

« Gaunama aukstos skiriamosios gebos
Informacija - jg riboja tik paties kristalo
kokybe



Anomalios dispersijos
eksperimentas (3)

e Minusai:

« Reikia kristalo su anomaliai sklaidanciu
atomu (“paprasti” baltymai tokiy neturi)

« Reikia Rentgeno spinduliy saltinio su
keiCiamu bangos ilgiu - eksperimentams
tinka tik sinchrotronas

« Kartais metodas neveikia - tada sunku ieskoti
nesekmes priezasciu...



Molekulinis pakeitimas (MR)

Metodo esme:

« Surinkti vieng natyvy duomeny rinkinj

e Surasti molekule su zinoma struktura,
panasia i tyrinéjamaja
(model] pakeitimui)

« Suskaiciuoti teorines fazes nuo modelio

Ir panaudoti jas kaip pradinius artinius
el. tankiui gauti



Molekulinis pakeitimas (2)

e Pliusai:

« Tereikia vieno natyvaus duomeny
rinkinio, uztenka vieno kristalo

« Matuoti galime bet kokiu vienu bangos
1giu



Molekulinis pakeitimas (3)

e Minusai:

« Reikalinga panasi molekulé su zinoma
struktura - naujiems, originaliems
projektams Sis metodas netinka

« Modelis jneSa savo savybes, kurios gali
duoti artefaktus - reikia labai atidziai
patikslinti gautg strukturg, kad nelikty
pradinio modelio jtakos (model bias)



Tiesioginial metodal
(Direct methods)

Metodo esme:
« Pamatuoti vieng natyvy duomeny rinkinj

 Naudojant papildoma informacija apie
kristalo turinj (atomiskumas, realumas,
tirpiklio kiekis, simetrija ir pan.), surasti
apribojimus, kuriuos tenkina atspindziy fazes

« iSsprendus apribojimy lygtis, surasti pradinius
faziy artinius, kurie leis pradeti konstruoti ir
patikslinti modelj



Tiesioginial metodai (2)

e Pliusai:

 Tereikia vieno duomeny rinkinio nuo
vieno kristalo

« Nenaudojamos jokios prielaidos apie
konkrecig baltymo sruktlrg, naudojami
tik patys bendriausi fizikiniai faktai - nera
modelio |jtakos



Tiesioginial metodai (3)

e Minusai:

« Reikia labai aukstos skiriamosios
gebos (1.0 A ar geresnés) - baltymy
kristalai retai duoda tokig gerg
difrakcija

« Praktiskai, matuoti reikia, naudojant
sinchrotrona.
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