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Содержимое Protein Data Bank 
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Х-ray = рентгеноструктурный анализ (РСА) 
NMR = ядерный магнитный резонанс (ЯМР) 
EM = электронная микроскопия (ЭМ) 







Процедура получения 3D-модели 
макромолекулы методом РСА 
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Выбор объекта 
Получение и 

очистка белка 
(или комплекса) 

Кристаллизация 

Дифракционный 
эксперимент 

(получение модулей 
структурных факторов) 

Решение фазовой 
проблемы 

Синтез Фурье 
(получение электронной 

плотности) 

Черновая модель Оптимизация 
модели 



Рентгеновские лучи 
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Википедия: https://ru.wikipedia.org/wiki/Рентгеновское_излучение  

В рентгеноструктурном анализе используется излучение с длиной 
волны около 1 Å 

https://ru.wikipedia.org/wiki/Рентгеновское_излучение
https://ru.wikipedia.org/wiki/Рентгеновское_излучение
https://ru.wikipedia.org/wiki/Рентгеновское_излучение




















Как задать направление луча? 
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Направление в пространстве принято задавать 
вектором единичной длины 

 
Проекция любого вектора r на направление, заданное 

единичным вектором , равно скалярному произведению 
(r, ) 







Вектор рассеяния 
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Везде далее направление падающего луча (то есть единичный вектор с 
таким направлением) будем обозначать 0 . 

Лучи от объекта рассеиваются во все стороны. Интенсивность рассеянных 
лучей измеряется детектором. Каждой точке детектора соответствует своё 
направление  от объекта в эту точку. 

По причинам, которые будут вскоре ясны, удобнее для обозначения точки 
детектора вместо направления  использовать так называемый  

вектор рассеяния s 

Таким образом, каждой точке детектора соответствует свой вектор s  

Здесь  — длина волны 



Модуль и фаза структурного фактора 
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В каждую точку детектора s приходит рассеянная волна.  
В результате в этой точке зависимость E от времени выглядит так: 

F(s) называется модулем структурного фактора (в точке s) 

(s) называется фазой структурного фактора 

Детектор измеряет энергию падающей волны, т.е. квадрат F(s) 

Фаза непосредственно не наблюдаема! 





Электронная плотность 
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Определение. Электронная плотность — это функция от точки 
пространства, значение которой равно количеству электронов в малой 
окрестности данной точки, делённому на объём этой окрестности. 
Более строго — это предел такого отношения при стремлении объёма к 0 

Поскольку электрон — скорее поле, чем точечная частица (учите 
квантовую механику!) и «размазан» в пространстве, упомянутое 
«количество электронов» не обязано быть целым. 
Иногда говорят, что электронная плотность — это средний по времени 
заряд, приходящийся на малую окрестность, относительно объёма. 
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Кристаллы 
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Кристаллы 
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Определение. Кристаллом называется объект, чья электронная плотность  
удовлетворяет условиям: 

(r) = (r+a) = (r+b) = (r+c)  

где r — точка пространства (=вектор из начала координат), а 

a, b, c — три некомпланарных вектора 

(равенства должны быть верны для любой точки кристалла r, для которой сдвиги на 
a, b, c не выводят за пределы кристалла) 

 

a, b, c — называются рёбрами элементарной ячейки кристалла 













Рассеяние рентгеновских лучей на 
кристалле 
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Факт. Если два объекта таковы, что один из них получается из другого 
сдвигом на вектор a, то рассеянный сигнал от них усиливается в 

направлениях  таких, что скалярное произведение (a, (–0)/) — целое 
число. 

Следствие. Сигнал от кристалла многократно усилен в точках детектора s, 
удовлетворяющих условиям Лауэ: 

(s, a) = h 

(s, b) = k 

(s, c) = l 
где h, k, l — целые числа 

В остальных направлениях сигналы от ячеек кристалла, наоборот, гасят 
друг друга. Поэтому на детекторе видны только отдельные точки. 





















































Интенсивность рассеянного луча 
пропорциональна квадрату коэффициента 

ряда Фурье 

71 

I(s)  Fhkl
2 

если (s, a) = h, (s, b) = k, (s, c) = l 

  

для разложения в ряд Фурье электронной плотности в относительных координатах 

x, y, z — относительные координаты: 
r = xa + yb + zc 

Синтез  Фурье:  

Обратите внимание на диапазоны суммирования для ряда и для синтеза! 

S — это множество рефлексов, для которых удалось:  
(а) измерить F, (б) получить  

Ряд Фурье: 
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