
ÂÎÏÐÎÑÛ Ê ÊÎÍÒÐÎËÜÍÎÉ ÐÀÁÎÒÅ

(1) Ïåðå÷èñëèòü îñíîâíûå ýòàïû â ðàñøèôðîâêå ñòðóêòóðû áåëêà ñ ïîìî-
ùüþ ðåíòãåíîñòðóêòóðíîãî àíàëèçà (ÐÑÀ)

(2) Êàêàÿ ôèçè÷åñêàÿ âåëè÷èíà (ôóíêöèÿ) ðàññ÷èòûâàåòñÿ ñ ïîìîùüþ
ÐÑÀ?

(3) Êàêîé ñìûñë èìååò ôóíêöèÿ ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ â òî÷êå ρ(r̄), ãäå
r̄ = (x, y, z) � òî÷êà ïðîñòðàíñòâà? Â êàêèõ ôèçè÷åñêèõ åäèíèöàõ
èçìåðÿåòñÿ?

(4) Êàêîå ïðèáëèæåíèå ôóíêöèè ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ ρA(r̄) âîêðóã îä-
íîãî èçîëèðîâàííîãî àòîìà A èñïîëüçóåòñÿ â ðåíòãåíîâñêîé êðèñòàë-
ëîãðàôèè? Ðàçëè÷àþòñÿ ëè ýòè ïðèáëèæåíèÿ äëÿ àòîìîâ óãëåðîäà,
àçîòà, âîäîðîäà, êèñëîðîäà, ñåðû, ñåëåíà? Åñëè äà, òî ÷åì? Íàðèñî-
âàòü ãðàôèêè äëÿ íèõ òàê, ÷òîáû îòðàçèòü õàðàêòåð ðàçëè÷èé. (Íå
çàáóäüòå íàäïèñàòü îñè!)

(5) ×òî ÿâëÿåòñÿ ðåçóëüòàòîì óäà÷íîé ðàñøèôðîâêè ñòðóêòóðû áåëêà?
Êàê ïðîãðàììû ïðåäñòàâëÿþò íà ýêðàíå ìîíèòîðà ôóíêöèþ ïëîòíî-
ñòè ýëåêòðîíîâ â ïðîñòðàíñòâå?

(6) Ïåðå÷èñëèòü ïàðàìåòðû ïëîñêîé ýëåêòðîìàãíèòíîé âîëíû. Êàêîé ñìûñë
èìååò ôàçà? ×òî ïðîèñõîäèò ïðè íàëîæåíèè âîëí?

(7) Íàðèñîâàòü ñõåìó ýêñïåðèìåíòà äëÿ ÐÑÀ. ×åì îáúÿñíÿåòñÿ ðàññåÿíèå
ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ? Êàêèå ïàðàìåòðû âîëíû, èäóùåé â íàïðàâ-
ëåíèè äåòåêòîðà, îïðåäåëÿþòñÿ èñêëþ÷èòåëüíî óñòàíîâêîé, à êàêèå -
çàâèñÿò îò ðàññåÿíèÿ íà ýëåêòðîíàõ?

(8) ×òî òàêîå âåêòîð ðàññåÿíèÿ? Íàïèñàòü ôîðìóëó äëÿ âû÷èñëåíèÿ ðàç-
íîñòè ôàç âîëí, ðàññåèâàåìûõ äâóìÿ ýëåêòðîíàìè â íàïðàâëåíèè σ̄,
ïðè îáëó÷åíèè èõ ïëîñêîé ýëåêòðîìàãíèòíîé âîëíîé äëèíû λ èäóùåé
â íàïðàâëåíèè σ̄0? Â êàêèõ åäèíèöàõ ïðèíÿòî èçìåðÿòü ðàçíîñòü ôàç?
Ïðè êàêèõ çíà÷åíèÿ ðàçíîñòè ôàç àìïëèòóäû äâóõ âîëí ñêëàäûâàþò-
ñÿ?

(9) Â ÷åì çàêëþ÷àåòñÿ ïðÿìàÿ çàäà÷à òåîðèè ðàññåÿíèÿ? Ðåøàåòñÿ ëè
îíà?

(10) Ïî÷åìó êðèñòàëë äàåò ìíîãîêðàòíîå óñèëåíèå ñèãíàëà òîëüêî â îò-
äåëüíûõ íàïðàâëåíèÿõ? Ïðè êàêèõ óñëîâèÿõ âîçíèêàåò óñèëåíèå ñèã-
íàëà?

(11) ×òî òàêîå ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà êðèñòàëëà? Êàêîâû åå ïàðàìåòðû?
(12) ×òî òàêîå êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèå êîîðäèíàòû? Íàïèñàòü êîîðäèíàòû

âñåõ 8 âåðøèí ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè â ýòèõ êîîðäèíàòàõ.
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(13) Ïóñòü ïîðîæäàþùèå âåêòîðû òðàíñëÿöèîííûõ ñèììåòðèé êðèñòàëëà
� ā, b̄, c̄. Â êàêèõ íàïðàâëåíèÿõ îòíîñèòåëüíî íèõ ïîÿâëÿþòñÿ ðåôëåê-
ñû (íàïèñàòü óñëîâèÿ íà âåêòîð ðàññåÿíèÿ è åãî ñâÿçü ñ íàïðàâëåíèåì
íà äåòåêòîð)

(14) Êàê ïðåäñòàâëÿþòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîëó÷åííûå äàííûå ÐÑÀ (ïðè-
âåñòè ñòðîêó ôàéëà �ñòðóêòóðíûõ ôàêòîðîâ� è îáúÿñíèòü, ãäå ÷òî)

(15) Ïî êàêèì äàííûì ðåíòãåíîñòðóêòóðùèêè óçíàþò ïàðàìåòðû ýëåìåí-
òàðíîé ÿ÷åéêè è êðèñòàëëîãðàôè÷åñêóþ ãðóïïó? Äî èëè ïîñëå ðàñ-
øèôðîâêè ñòðóêòóðû?

(16) Îáúÿñíèòü ôîðìóëó (ðàçëîæåíèå ôóíêöèè ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â
ðÿä Ôóðüå)

ρ(x, y, z) ≈ F0,0,0 +
∑

h,k,l∈Z
Fh,k,l cos(2π(hx + ky + lz)− ϕh,k,l)

Â êàêèõ êîîðäèíàòàõ çàïèñàíà ýòà ôîðìóëà: êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõ
èëè îðòîãîíàëüíûõ?

(17) ×òî äàåò è ÷åãî íå äàåò ÐÑÀ ýêñïåðèìåíò äëÿ âîññòàíîâëåíèÿ ôóíê-
öèè ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè?

(18) ×òî òàêîå "ðàçðåøåíèå", ïðèâîäèìîå â PDB ôàéëàõ è ñòàòüÿõ? ×òî
ìîæíî ñêàçàòü ïðî ñòðóêòóðó ñ ðàçðåøåíèåì â 5�A? 3�A? 1,1�A?

(19) Îáúÿñíèòü, ÷òî òàêîå �ôàçîâàÿ ïðîáëåìà�. Ðàçðåøèìà ëè îíà ïî ðå-
çóëüòàòàì îäíîãî ÐÑÀ ýêñïåðèìåíòà? Ïåðå÷èñëèòü ìåòîäû åå ðåøå-
íèÿ. Êàêèì ìåòîäîì ðåøåíà ðåêîðäíàÿ ñòðóêòóðà ñ ðàçðåøåíèåì 0,9�A?

(20) Â ÷åì ñîñòîÿò ìåòîäû èçîìîðôíîãî çàìåùåíèÿ äëÿ ðåøåíèÿ ôàçîâîé
ïðîáëåìû?

(21) Â ÷åì ñîñòîÿò ìåòîäû àíîìàëüíîãî ðàññåÿíèÿ äëÿ ðåøåíèÿ ôàçîâîé
ïðîáëåìû?

(22) Â ÷åì ñîñòîÿò ìåòîäû ìîëåêóëÿðíîãî çàìåùåíèÿ ïðè ðåøåíèè ôàçîâîé
ïðîáëåìû?

(23) ×òî òàêîå �òåìïåðàòóðíûé ôàêòîð�? Èìååò ëè îí îòíîøåíèå ê òåì-
ïåðàòóðå áåëêà? Êàêèå çíà÷åíèÿ òåìïåðàòóðíîãî ôàêòîðà ñ÷èòàþòñÿ
ïðèåìëåìûìè äëÿ òîãî, ÷òîáû âåðèòü äàííûì PDB ôàéëà? êàêèå �
íåïðèåìëåìûìè?

(24) ×òî òàêîå àíèçîòðîïíûé òåìïåðàòóðíûé ôàêòîð?
(25) ×òî òàêîå "êîýôôèöèåíò çàïîëíåíèÿ"â PDB ôàéëàõ? Ïðèâåñòè äâå

ïðè÷èíû ïîÿâëåíèÿ êîýôèèöèåíòà çàïîëíåíèÿ 6= 1. ×òî òàêîå "àëüòåð-
íàòèâíûå êîíôîðìàöèè"(alter code â PDB ôàéëàõ)?

(26) Ñòàíäàðòíûé ôàêòîð äîñòîâåðíîñòè ðàñøèôðîâêè RX−ray � ÷òî ýòî
òàêîå? Íàïèñàòü è îáúÿñíèòü ôîðìóëó. Â ÷åì ïðè÷èíû òîãî, ÷òî ê
áëèçêèì ê íóëþ çíà÷åíèÿì ýòîãî ôàêòîðà ñëåäóåò îòíîñòèòüñÿ ñ îñòî-
ðîæíîñòüþ?

(27) Ïåðå÷èñëèòü ñòåðåîõèìè÷åñêèå îãðàíè÷åíèÿ, êîòîðûå ìîãóò ó÷èòû-
âàòüñÿ â ñîñòàâíîì ôàêòîðå ôàêòîðå äîñòîâåðíîñòè. ×òî òàêîå "âåñà
ñîñòàâëÿþùèõ"ôàêòîðà äîñòîâåðíîñòè è îòêóäà îíè áåðóòñÿ?
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(28) Îáúÿñíèòü ÷òî òàêîå ñâîáîäíûé ôàêòîð äîñòîâåðíîñòè Rfree, çà÷åì
ïðèäóìàí è ÷åì ëó÷øå/õóæå RX−ray.

(29) Îáúÿñíèòü, ïî÷åìó ðàñøèôðîâàíûõ 3D ñòðóêòóð áåëêîâ ( <30 òûñÿ÷)
íà ïîðÿäîê ìåíüøå, ÷åì ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé áåëêîâ (>500 òûñÿ÷).

Êîå-÷òî áóäåò äîáàâëåíî, à èìåííî � âîïðîñû î ñèììåòðèÿõ, èõ àëãåá-
ðàè÷åñêîé çàïèñè, êðèñòàëëè÷åñèõ êîíôèãóðàöèÿõ àòîìîâ.


