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2.РСА эксперимент
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Результат РС эксперимента –

“карта рассеяния”
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Тернистый путь …

2 3

6

1

7

1 кристаллизация

2 РСА эксперимент

3 оцифровка эксперимента

4 решение фазовой 

проблемы

5 ЭП в ячейке

6 черновая модель

7 оптимизация и проверка
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h k l F F-

sigma

3 5 5 207.9 1.9

3 5 6 255.9 2.3

3 5 7 328.1 2.9

3 5 8 298.8 2.7

3 5 9 583.4 4.9

3 5 10 833.9 6.7

3 5 11 1403.0 15.7

h k l sta-
tus

F phase

3 5 5 o 207.9 112.8
3 5 6 o 255.9 95.7
3 5 7 o 328.1 46.6

3 5 8 o 298.8 137.7
3 5 9 f 583.4 36.4
3 5 10 o 833.9 45.9

3 5 11 o 1403.0 99.7

h k l sta-
tus

F F-calc

3 5 5 o 207.9 145.3
3 5 6 o 255.9 423.5
3 5 7 o 328.1 269.0

3 5 8 o 298.8 337.9

3 5 9 f 583.4 394.6
3 5 10 o 833.9 861.1

3 5 11 o 1403.0 1192.5

Rn+1< Rn

да

нет
проверка
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ЭП (x,y,z) в ячейке
5
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Электронная плотность
• Рентгеновские лучи рассеиваются электронами (и 

не рассеиваются протонами и нейтронами)

• Поэтому  рентгеноструктурный анализ (РСА) 
может дать информацию только о положении 
электронов

• Распределение электронов в молекуле (например, 
молекуле белка)  задается функцией электронной 
плотности ρ(x,y,z). Точку (x,y,z) обозначают иногда 

жирной буквой r:

r= (x,y,z) 

• Функцию электронной плотности можно 
визуализировать с помощью компьютера 
(сделаете это при выполнении задания)



Рентгеновское излучение 

рассеивается электронами
Положение всех электронов кристалла описывается 

функцией Электронной плотности 

ρ(r)= ρ(x,y,z) 

в точке r – это среднее по времени число электронов в 

маленьком кубике вокруг r, делённое на объём кубика 

Рассеяние одного «электрона» о-о-о-очень слабое

Рассеянные волны от одинаково расположенных 

электронов во всех ячейках кристалла складываются и 

интерферируют

В некоторых направлениях интерференция приводит к 

суммированию и появляется детектируемый сигнал!
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