* RA teikiama informacija
* Pavyzdzio paruosimas
Rentgenostrukturiné analizé « RA fizikiniai principai
* RA duomenys ir ju surinkimas
* RA kaip mokslo metodo taikymo
pavyzdys
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Reptgenpstrukturmes analizés RA galimybés (2)
galimybes
Z e

* Bendra baltymo
struktara

e Atomu Siluminiai
virpesiai ir kristalo
defektai (B-faktoriai)

* Kristalo simetrija,
molekuliu
iSsidéstymas kristale

* Oligomeriné busena

e Domenu ir
subdomenu judesiai
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RA galimybés (3)

* Kompleksai su
ligandais,
substratais,
produktais,
inhibitoriais...
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RA galimybés (5)

* Nelauktos saveikos
su substratu
ypatybés
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RA galimybeés (4)

* Baltymo domeniné struktara
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Kristalinimas
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Optimalios
salygos?
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Pavyzdzio paruosSimas —
kristalinimas

e Tinkami RA:

50 — 500 um dydzio
monokKkristalai

Kristalinimo metodai

* Kabancio laso garu,

Rezervuaro tirpalas

Baltymo poreikis kristalinimui.

Baltymo kiekis

Baltymo koncentracija
x50 kDa ...

LasSo dydis

Lasy skaiCius
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1-100 mg
0.01-1.0 mM
0.5 - 50 mg/ml
0.5-4
100 -1000 - ...

Kristalinimo metodai (2)

* ,Tupincio“ laso
garu, difuzija

Skaidri lipni plévelé

Rezervuaras
su nusodintoju



Kristalinimo metodai (3) Kristalinimo metodai (4)
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Kristalinimo salygu, parinkimas

Kristalizacijos procesas

1 Tipiski kristalinimo buferiai. Faktorialai,
faktorialiniai eksperimentai.

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

Baltymas

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

e http://www.hamptonresearch.com/

Precipitantas
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Kristalinimo automatizavimas

Kristalinimo robotai.
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Duomenu, surinkimas
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Kristaly montavimas ir Saldymas

Kristaly montavimas.
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Spinduliy saltiniai

Sinchrotronai
Rentgeno
vamzdeliai -

Cu, Mo, Au, ... \ )
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Rentgeno spinduliy, difrakcijos
pagrindai

Difrakcijos vaizdo pavyzdys

Kas vyksta difrakcjos eksperimento metu...
(bendras planelis)
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Elektromagnetinés bangos El. magnetinés bangos erdvéje

Monochromatoneés el. m. bangos. Bangos
parametrai (ilgis, daznis, greitis).
Elektromagnetinés bangos uzrasymas sin
Jfunkcijos pavidalu. Eulerio formulé. EL. m.
bangos uzrasymas eksponentés pavidalul.

Vektorinis bangos uzrasymo pavidalas.
Ploksc¢ios monochromatinés bangos.
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Superpozicijos principas Antrinés bangos

Elektronai spinduliuoja antrines el. m.

El m. bangy sudétis ir superpozicijos bangas. Laisvo elektrono klasikinis artinys.
principas. Branduoliai nespinduliugja dél savo didelés
mases.
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Elektromagnetiniu, bangu sudétis Furje integralas.

Schema, aisSkinanti, kaip sumuojamos Trumpai apie Furje transformacijos ir
bangos is dvieju tasku. integralo savybes. Atvirkstine erdve.
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Duomenu, surinkimas

Duomenu kokybés jvertinimas

Duomenu surinkimo strategija ir pavyzdziai Duomenu, kokybés rodikliai
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Duomenu, interpretavimas

Modelio kokybés ivertinimas

Kristalografinis R-faktorius:

_ obs __ calc obs
Rcryst_zhkl |Fhkl Fhk] |/th1 |Fhkl

R-free:

~10% (test set) Rﬁee:ZhHET o
est sei

\ ~90% (working set :Z
¢ (working ) RC’}’“ hk 1€ Working set ="
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Turimos RA priemoneés

BTI turima RA jranga

Duomenu, apdorojimo, modeliy, konstravimo ir
patikslinimo programos

24/10/06 33

Kodél mes isitikine, kad matome
tikras molekules?

RA kaip bendros mokslinés paradigmos
taikymo pavyzdys.
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Kokia informacija gaunama is RA

Atominés koordinates, ju paklaidos; modelio
tikslumas, pilnumas; modelio atitikimas
stebimiems duomenims; duomenu,
interpretacija ir modelio kiirimas, naudojant
duomenis ir papildomq informacijq apie
tyrinéjamas molekules.
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Mokslas

Mokslas — Ziniy apie pasaulj Saltinis.
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