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Таблица 1. Сравнение современных методов определения структуры биомолекулярных объектов
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Рис. 1. Схема лазера на свободных электронах
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Рис. 2. Схема эксперимента по исследованию структуры нанокристаллов фотосистемы I с исполь-

зованием лазера на свободных электронах [1]

 

Рис. 3. Изображения форсунки для впрыскивания образца. Стрелка указывает на местоположение

раствора с образцом [11]
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Рис. 4. Пример получаемой дифрак-

ционной картины от ми-ми вируса [6].

 
Рис. 5. Схема эксперимента по дифракции рентгеновских

лучей на мембране из нитрида кремния 

 

Рис. 6. А – дифракционная картина, полу-

ченная при первом импульсе. Б – дифрак-

ционная картина, полученная при втором

импульсе, после того, как образец был раз-

рушен. В – изображение образца, получен-

ное СЭМ. Г – результат восстановления

структуры по дифракционной картине А.

Адаптировано из 
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Рис. 7. Рассеяние рентгеновских лучей на объекте. q – вектор рассеяния
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Рис. 8. Пара модельных дифракционных изображений [24]. В центре детектора отверстие для неди-

фрагировавшего пучка. Цвет пикселия показывает количество зарегистрированных рентгеновских

квантов (0-3).
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Рис. 9. Схема, иллюстрирующая, как двумерные дифракционные картины совмещаются между

собой и формируют трехмерное распределение интенсивности 
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Рис. 10. Графики распределений величины скалярного произведения, характеризующего корреля-

цию изображений 
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Рис. 11. Схема итерационного алгоритма для определения трехмерной интенсивности рассеяния I

по набору дифракционных изображений Пара модельных дифракционных изображений [24]. В

центре детектора отверстие для недифрагировавшего пучка. Цвет пикселия показывает количество

зарегистрированных рентгеновских квантов (0-3).
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Рис. 13. Влияние дискретизации на изображения, получаемые Фурье-преобразованием. 

(a,b) – Фурье-образ размером NxN используется для восстановления объекта размером NxN. 

(c,d) – Фурье-образ размером 2Nx2N используется для восстановления объекта размером NxN, 

вписанного в область 2Nx2N 
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Рис. 14. Принципиальная схема алгоритма обработки дифракционных изображений

 ), RAAR (Relaxed averaged alternating reflections,     ) 
 difference map ().         

XFEL,     ,    f(r),  
  : 

1.    :  f(r) ,   
       –  S,    S 

 .  
2.    :  -   f(r)  

|F(k)|,   . 
       :  

  gk(r), k = 0,1,2…,       
   f(r).     . 
      ,    

15.             64 64 
.  ,   - ,      , 

      128 128  256 256  
(  15, ,   ).     -  

    , . . |F(k)|2.   
      -

 .       HAWK  
  .      
    .   

 N=4000. 

07. NANO-16-Shaytan_Т  16.01.2014  10:23  Page 53



54 Шайтан К.В., Шайтан А.К., Багров Д.В., Блинов В.Н., Новоселецкий В.Н., Соколова О.С., Шуров Д.Л., Турченков Д.А., Кирпичников М.П.

 

Рис. 15. Тестовое изображение для проверки алгоритмов восстановления фазы. А – линейный раз-

мер кадра в 2 раза больше содержательной части изображения. Б – линейный размер кадра в 4 раза

больше содержательной части изображения

 
Рис. 16. Результаты восстановления тестового изображения размером 128х128 пикселей с использо-

ванием различных алгоритмов. А – HIO, B – RAAR, В – difference map
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Рис. 17. Графики зависимости ошибок Er и Ef от числа итераций, алгоритм HIO. Размер изображе-

ния 128х128 пикселей

Рис. 18. График зависимости ошибки Er и Ef от числа итераций, алгоритм RAAR. Размер изображе-

ния 128х128 пикселей

 
Рис. 19. График зависимости ошибки Er и Ef от числа итераций, алгоритм difference map . Размер

изображения 128х128 пикселей
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Рис. 20. Результаты восстановления тестового изображения размером 256х256 пикселей с использо-

ванием различных алгоритмов. А – HIO, B – RAAR, В – difference map
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Рис. 21. Графики зависимости ошибок Er и Ef от числа итераций, алгоритм HIO. Размер изображе-

ния 256x256 пикселей

 
Рис. 22. Графики зависимости ошибок Er и Ef от числа итераций, алгоритм Raar. Размер изображе-

ния 256x256 пикселей

Рис. 23. Графики зависимости ошибок Er и Ef от числа итераций, алгоритм difference map . Размер

изображения 256x256 пикселей
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Рис. 24. Пример определения носителя автокорреляционной функции. (a) – область S, носитель

функции f(r). (b) – результаты трансляции области S. (с) – носитель автокорреляционной функции
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Рис. 25. Внутренний (восстановление фазы) и внешний (улучшение носителя) циклы алгоритма
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Таблица 2. Переход от двумерных представлений к трехмерным в прямом и обратном 

пространстве
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       « »  ,    
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Рис. 25. Пример постепенного улучшения носителя S с помощью алгоритма SHRINKWRAP.  

А – дифракционное изображение, полученное от наночастиц золота,  λ=2 нм, b-e – результат 

восстановления изображения и носителя при количестве итераций, равном 1 (b), 20 (c), 100 (d) и

1000 (e). f – изображение наночастиц, полученное сканирующим электронным микроскопом,

величина масштабного отрезка 300 нм
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Рис. 27. Трехмерное распределение интенсивности обладает центральной симметрией (вверху). Это

приводит к тому, что каждая пара сечений имеет не одну, а две общих линии. Внизу показаны соот-

ветствующие сечения, и на них выделены совпадающие линии

Рис. 28. Сфера Эвальда
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Рис. 29. Иллюстрация условий наблюдения дифракционного максимума
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Рис. 30. Структурная информация об объектах  
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Рис. 31. Три вычислительных метода для моделирования структур белковых комплексов
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Рис. 32. Анализ карт плотности, полученных от single-particle EM
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Рис. 33. Модель цитоплазматической 80S рибосомы, полученная на основе комплексного протокола

сравнительного моделирования структуры белка, неэмпирического моделирования РНК, установки

плотности, а также анализ карт плотности.
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Рис. 34. Предлагаемая общая схема алгоритма интеграции данных рентгеновского рассеяния, элек-

тронной микроскопии и методов молекулярного моделирования для исследования структуры и

динамики биомакромолекул и их комплексов
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PROTEIN MOLECULES THREE-DIMENSIONAL
ATOMISTIC MODELS RECONSTRUCTION BY XFEL

DATA ANALYSIS. ALGORITHMS AND METHODS

The methods and algorithms of XFEL data analysis for protein molecules are discussed. Experimental data on
the structure and spatial distribution of the electron density in biomacromolecules and their complexes, algorithms,
data analysis and integration of X-ray scattering, electron microscopy and molecular modeling techniques to study
the structure and dynamics of biological macromolecules and their complexes are discussed as well.
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