Makromolekularni krystalografie - UVOD

Metody biofyzikdlni chemie - semindt (C5856)

Jan Novotny
novotnyjan@mail .muni.cz

26. zari 2016

e 171


novotnyjan@mail.muni.cz

Zakladni fyzikdlné-chemické poznatky

@ Napist& vztah pro pFi¢nou vinu elektromagnetické za¥eni $ificiho se ve sméru
osy z, o uhlové frekvenci w a pocateéni fazi ¢q.

@ Jaka je souvislost mezi intenzitou(amplitudou) elektrického pole a intenzitou
odpovidajiciho ELMAG zateni.

Do 2D mt¥izky zakreslete roviny o Millerovych indexech (2,1) a (1,0).

Uved'te vyjadreni pro Braggiv zakon.
Jaka je souvislost mezi hybnosti ¢astice a odpovidajici vinovou délkou.
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Srovnani rozsahu uplatnéni strukturnich metod

Do schématu dopliite na odpovidajici misto nasledujici metody:
Rentgenova krystalografie, Elektronova tomografie, NMR, Svételnd mikroskopie,
SAXS rozptyl

Tkané Buriky Organely  (Makro)molekuly

—
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Srovnani rozsahu uplatnéni strukturnich metod

Do schématu dopliite na odpovidajici misto nasledujici metody:
Rentgenova krystalografie, Elektronova tomografie, NMR, Svételnd mikroskopie,
SAXS rozptyl

Tkané Buriky Organely  (Makro)molekuly

—

1mm 100 pm 10pm 1pm 100nm 10nm 1nm 0.1 nm
Svételnd mikroskopie

Elektronova tomografie

SAXS

X-raz krzstaloﬁraﬁe
NMR
——

TS



Obecny koncept krystalografie - terminologie

Do ndsledujici tabulky doplrite odpovidajici protipdl:

Prvek Krystal(Direct) FT obraz(Reciprocal)
Obsah Krystal molekul
Dimenze r(XYZ)
Funkce Strukturni faktor F(hkl)
Vlastnosti  Spojitd, redlnd

Diffracted ray

ki reciprocal
lattice point

Reciprocallatiice

TR



Obecny koncept krystalografie - terminologie

Do ndsledujici tabulky doplrite odpovidajici protipdl:

Prvek Krystal(Direct) FT obraz(Reciprocal)

Obsah Krystal molekul Difrakéni obrazec
Dimenze r(XYZ) S(hkl)

Funkce p(r) Strukturni faktor F(hkl)
Vlastnosti  Spojitd, redlnd Diskrétni, komplexnf{

Diffracted ray

ki reciprocal
lattice point
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Reciprocallatiice
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Amplituda a faze

Amplituda rozptyleného za¥eni zavisi na ...
Faze rozptyleného zafeni zavisi na ...

fhk/ — fj‘,.e27ri(hxj+kyj+lzj)

Im
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Amplituda a faze

Amplituda rozptyleného za¥eni zavisi na ...
Faze rozptyleného zafeni zavisi na ...

Frog = fj‘,.e27ri(hxj+kyj+lzj)

Im
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Postup p¥i strukturni analyze pomoci X-ray krystalografie

3@‘ crystal

diffraction
pattern

. electron
{ density map

refinement

atomic
model
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Vypocetni tloha €. 1

Urcete vinovou délku paprsku neutronii, které jsou v termodynamické
rovnovaze s okolim o teploté 373 K.

hodnoty potfebnych konstant: 1,38.107% JK1:16810°% kg, 6, 63.1073* Js

e 70



Vypocetni tloha €. 1

Urcete vinovou délku paprsku neutronii, které jsou v termodynamické
rovnovaze s okolim o teploté 373 K.

hodnoty potfebnych konstant: 1,38.107% JK1:16810°% kg; 6,63.1073* Js
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Vypocetni tloha &. 2

Molekula krystaluje v plo$né& centrované kubické soustavé o m¥izkovém

parametru 12.3 nm a hustoté& 1.287 g.cm~3. Jaka je jeji molekulova
hmotnost?
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Vypocetni tloha &. 2

Molekula krystaluje v plo$né& centrované kubické soustavé o m¥izkovém

parametru 12.3 nm a hustoté& 1.287 g.cm~3. Jaka je jeji molekulova
hmotnost?

N=8x3+6x3=4
M. — 2V _ 1287.(12,3.10~°)3
ey =

Nom; = —4ieet0-7 ~ — 35 kDa
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Vypocetni tloha ¢. 3

Reflexe 1. ¥adu z roviny (1,1,1) kubického krystalu byla pozorovana p¥i

uhlu 11.2°7 Jaky je rozmér elementarni buriky, pokud bylo pouzito zafeni o
vinové délce 154 pm.

e O]



Vypocetni tloha ¢. 3

Reflexe 1. ¥adu z roviny (1,1,1) kubického krystalu byla pozorovana p¥i

uhlu 11.2°7 Jaky je rozmé&r elementarni buiiky, pokud bylo pouZito zafeni o
vinové délce 154 pm.

_ A
A1 = 559 a
d111 = (RPK2+2)1/2

_ 32\
4= 2sinf 637 pm
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Vypocetni tloha ¢. 4

Vypoctéte fazi rozptyleného zafeni pro body zadané v 2D miizce s
vyznatenymi Braggovymi rovinami.
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Vypocetni tloha ¢. 4

Vypoctéte fazi rozptyleného zafeni pro body zadané v 2D miizce s
vyznatenymi Braggovymi rovinami.

el — ei.27'r(kX1+/y1) — ei.27'r(3%+2.0) — ei4m 1
eit2 — ei.27r(kxz+/y2) — ei.27r(3.%+2‘%) — 3T — _1
eits — ei.27r(kX3+/y3) — ei.27r(3.0+2.%) — ei2m — 1
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PouZita a doporucena 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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Ptisté: Bimolekularni krystalografie - aplikace
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Zadani dlohy

Uloha &. 1

W. H. a W. L. Bragg ¥eSili strukturu jednoduchého krystalu tak, Ze vypocetli
amplitudy strukturniho faktoru p¥edpoklddaného modelu a srovnali je s
namé&fenymi hodnotami difrakéniho experimentu. Pomoci takovéhoto postupu
zjistili, Ze NaCl krystaluje v plosné centrované kubické soustavé o nasledujicich
soufadnicich iontd:

Cl=:0,00; 3,0, 2,0,3; 01,3

Na*:0,0,%;0,3,0; 3,00; 3.3.3

Vypottéte amplitudu strukturniho faktoru |F|, jeho fazi « a vyslednou intenzitu

| = F.F* pro nasledujici reflexe: 1,1,1; 2,0,0; 1,0,0 za pfedpokladu, Ze magnituda
rozptylu iontu se rovna poctu elektrond.
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