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Kristalinimas
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Pavyzdžio paruošimas – 
kristalinimas

� Tinkami RA:

50 – 500 µm dydžio 
monokristalai
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Baltymo poreikis kristalinimui.

Baltymo kiekis 1-100 mg
Baltymo koncentracija 0.01 � 1.0 mM

x 50 kDa ...     0.5 � 50 mg/ml
La�o dydis
La�  skai ius� � 100 � 1000 - ...

0.5 � 4 µl
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Kristalinimo metodai (3)
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Kristalinimo metodai (4)
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Kristalizacijos procesas

Precipitantas

B
a
lt

y
m

a
s
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Kristalinimo s lyg  parinkimasą ų

Tipiški kristalinimo buferiai. Faktorialai, 
faktorialiniai eksperimentai. 

Jankaric & Kim, 
J. Jankaric & S.H. Kim, J. Appl. Cryst. 23 (1991) 409

Carter & Carter
C. Carter, Jr. et al., J. of Cryst. Growth 90 (1988) 60

http://www.hamptonresearch.com/
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Kristalinimo automatizavimas

Kristalinimo robotai.
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Kristal  montavimas ir šaldymasų

Kristal  montavimas.ų
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Duomen  surinkimasų
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Spinduli  šaltiniaių
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Difrakcijos vaizdo pavyzdys
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Rentgeno spinduli  difrakcijos ų
pagrindai

Kas vyksta difrakcjos eksperimento metu... 

(bendras planelis)
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Elektromagnetin s bangosė

Monochromaton s el. m. bangos. Bangos ė

parametrai (ilgis, dažnis, greitis). 

Elektromagnetin s bangos užrašymas sin ė

funkcijos pavidalu. Eulerio formul . El. m. ė

bangos užrašymas eksponent s pavidalu.ė
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El. magnetin s bangos erdv jeė ė

Vektorinis bangos užrašymo pavidalas. 

Plokš ios monochromatin s bangos.č ė
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Superpozicijos principas

El. m. bang  sud tis ir superpozicijos ų ė

principas.
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Antrin s bangosė

Elektronai spinduliuoja antrines el. m. 

bangas. Laisvo elektrono klasikinis artinys. 

Branduoliai nespinduliuoja d l savo didel s ė ė

mas s.ė

24/10/06  27

Elektromagnetini  bang  sud tisų ų ė

Schema, aiškinanti, kaip sumuojamos 

bangos iš dviej  tašk .ų ų
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Furje integralas.

Trumpai apie Furje transformacijos ir 

integralo savybes. Atvirkštin  erdv .ė ė
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Duomen  surinkimasų

Duomen  surinkimo strategija ir pavyzdžiaių
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Duomen  kokyb s vertinimasų ė į

Duomen  kokyb s rodikliaių ė
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Duomen  interpretavimasų
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Modelio kokyb s vertinimasė į

Rcryst=�hk l
�F hkl

obs� F hkl
calc�/�hk l

�F hkl
obs�

Kristalografinis R-faktorius:

R-free:

~10% (test set)

~90% (working set)

R free=�hk l�Test set
...

Rcryst=�hk l�Working set
...
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Turimos RA priemon sė

BTI turima RA rangaį

Duomen  apdorojimo, modeli  konstravimo ir ų ų

patikslinimo programos
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Kokia informacija gaunama iš RA

Atomin s koordinat s, j  paklaidos; modelio ė ė ų

tikslumas, pilnumas; modelio atitikimas 

stebimiems duomenims; duomen  ų

interpretacija ir modelio k rimas, naudojant ū

duomenis ir papildom  informacij  apie ą ą

tyrin jamas molekules.ė
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Kod l mes sitikin , kad matome ė į ę
tikras molekules?

RA kaip bendros mokslin s paradigmos ė

taikymo pavyzdys.
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Mokslas

Mokslas – žini  apie pasaul  šaltinis.ų į


