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Úlohy na rozjezd - rozhodněte o pravdivosti následuj́ıćıch
tvrzeńı

1 Neuspǒrádané části proteinů se projevuj́ı intenzivńımi odezvami v difrakčńım
obrazci.

2 Vzdálenost mezi rovinami ab v elementárńı buňce (ax,by,cz) se rovná výrazu
(a×b).c
|a×b| .

3 Sekvenčńı podobnost vyš̌śı než 40% umožňuje využ́ıt metodu molekulárńıho
p̌reḿıstěńı (Molecular replacement) pro řešeńı fázového problému.

4 Rozlǐseńı metody SAXS se pohybuje v intervalu 1-25 Å.

5 Vylepšeńı (refinement) X-ray struktury nezbytně vyžaduje empirické
parametry silového pole.

6 Metoda isomorfńıho p̌reḿıstěńı je založena na p̌redpokladu, že strukturńı
faktor těžkého atomu inkorporovaného do studované struktury je
charakterizován fáźı bĺızkou fázi pozorované difrakce.
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tvrzeńı
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obrazci.
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Př́ıprava vzorku biomolekuly pro strukturńı analýzu

K uvedeným charakteristikám se pokuste uvést p̌ŕıklad exp. metody k jejich
zjǐstěńı:

1 Homogenita, čistota

2 Fold, rozpustnost

3 Monodisperzńı

4 Aktivita

5 Stabilita

ELF, MASS

CD, FTIR

DLS, DOSY

enzymatic assay

(viz výše)
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Rentgenová krystalografie vs. SAS vs. NMR spektroskopie

Kterou z metod považujete za vhodněǰśı pro řešeńı následuj́ıćıch problémů a proč?

A) Řešeńı struktury membránového proteinu.
B) Určeńı protonačńıho stavu cytosinového nukleotidu v i-motivu DNA.
C) Strukturńı analýza proteinového komplexu o Mr=1 MDa.
D) Analýza radiálńı distribučńı funkce solvatačńıho obalu kationtu.
E) Strukturńı analýza metalloproteinu s paramagnetickým centrem.
F) Studium segmentového pohybu domény.
H) Určeńı rozměr̊u p̌ŕıčného řezu celulozové mikrofibrily ve lnu.
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H) Určeńı rozměr̊u p̌ŕıčného řezu celulozové mikrofibrily ve lnu. SAXS
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Srovnáńı rozsahu uplatněńı strukturńıch metod

Do schématu doplňte na odpov́ıdaj́ıćı ḿısto následuj́ıćı metody:
Rentgenová krystalografie, Elektronová tomografie, NMR, Elektronová

krystalografie, Světelná mikroskopie, SAXS rozptyl

1mm          100 μm        10 μm      1 μm  100 nm  10 nm   1 nm  0.1 nm

Tkáně               Buňky                Organely      (Makro)molekuly
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Obecný koncept krystalografie - terminologie

Do následuj́ıćı tabulky doplňte odpov́ıdaj́ıćı protipól:

Prvek Krystal(Direct) FT obraz(Reciprocal)
Obsah Molekula

Dimenze r(XYZ )
Funkce Strukturńı faktor F (hkl)

Vlastnosti Spojitá, reálná
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Prvek Krystal(Direct) FT obraz(Reciprocal)
Obsah Molekula Difrakčńı obrazec

Dimenze r(XYZ ) S(hkl)
Funkce ρ(r) Strukturńı faktor F (hkl)
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Amplituda a fáze

Amplituda rozptýleného zá̌reńı záviśı na ...
Fáze rozptýleného zá̌reńı záviśı na ...

fhkl = fj .e
2πi(hxj+kyj+lzj )

Re

Im
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SAXS

Který ze schématických obrazk̊u se v́ıce podobá reálnému výsledku SAXS
experimentu?
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Výpočetńı úloha č. 1

Určete vlnovou délku paprsku neutron̊u, které jsou v termodynamické
rovnováze s okoĺım o teplotě 373 K.
hodnoty poťrebných konstant: 1,38.10−23; 1,68.10−27; 6,63.10−34

Řešeńı

Ek = 1
2 kT = p2

2m

λ = h
p = h√

kmT
= 0.22 nm
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Výpočetńı úloha č. 2

Protein globulin izolovaný z tabákových semen krystaluje v plošně
centrované kubické soustavě o mř́ıžkovém parametru 12.3 nm a hustotě
1.287 g.cm−3. Jaká je jeho molekulová hmotnost.

Řešeńı

N = 8 ∗ 1
8 + 6 ∗ 1

2 = 4

Mm = ρ.V
N.mu

= 1287.(12,3.10−9)3

4.1,66.10−27 = 3.5 kDa
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Výpočetńı úloha č. 3

Vypočtěte fázi rozptýleného zá̌reńı pro body zadané v 2D mř́ıžce s
vyznačenými Braggovými rovinami.

x

y 1
2

3

Řešeńı

e iφ1 = e i.2π(kx1+ly1) = e i.2π(3. 2
3 +2.0) = e i4π = 1

e iφ2 = e i.2π(kx2+ly2) = e i.2π(3. 1
3 +2. 1

4 ) = e i3π = −1
e iφ3 = e i.2π(kx3+ly3) = e i.2π(3.0+2. 1

2 ) = e i2π = 1
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Použitá a doporučená literatura

http://dasher.wustl.edu/bio5357/reading/eisenberg-xray-79.pdf
R.M. Sweet: Fundamentals of Crystallography

P. Atkins, J. de Paula: Physical Chemistry
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Př́ı̌stě: Mgr. M. Novák - Mezimolekulové interakce
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