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Диффузное рассеяние рентгеновских лучей — прямой аналог рентгено­
структурного анализа для неориентированных макромолекул — широко 
используется при изучении структуры белков в растворе. Исследования 
последних лет показали, что на индикатрисах рассеяния глобулярными 
белками имеется определенная область углов рассеяния (соответствующая 
брэгговским расстояниям ~10—20 А), которая хорошо доступна экспери­
ментально (*, 2), чувствительна к внутримолекулярной упаковке полипеп- 
тидной цепи (3) и поддается строгому количественному описанию при кор­
ректном учете влияния растворителя (4).

Наличие указанных предпосылок позволяет перейти к решению важ­
ной задачи — разработке практических методов изучения третичной 
структуры белков на основе их кривых диффузного рассеяния. При этом 
необходимо отказаться от рассмотрения структуры на атомарном уровне 
и пойти по пути описания отдельных участков полипептидной цепи в тер­
минах единого «блока», адекватного (в смысле рентгеновского рассеяния) 
реальной цепи. Моделируя глобулярный белок системой таких блоков и 
сравнивая ее интенсивность рассеяния с экспериментальной, можно до­
биться «наилучшего» (т. е. отвечающего реальной третичной структуре) 
расположения блоков друг относительно друга.

В настоящей работе в качестве такого «блочного» элемента выбран спи­
ральный участок полипептидной цепи, который, как можно показать, в ин­
тересующей нас области углов рассеяния хорошо описывается ограничен­
ным аксиально симметричным цилиндром с амплитудой рассеяния
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Здесь у.= (цх, jiv, щ) —вектор обратного пространства, (и=1ц1 =sin 0, 
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А — длина волны рентгеновских лучей, 20 — угол рассеяния), Jo (х) — 
функция Бесселя нулевого порядка, р0 — электронная плотность раствори­
теля, тп, L и Иа — соответственно линейная электронная плотность, длина 
и диаметр цилиндра, обладающего радиальным распределением электрон­
ной плотности р (г) и ориентированного вдоль оси z, а
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Величины Нк, определяемые по формуле

ОО Со
Rdh=2n J р (г) 7-2й+1 dr/2n J* р (г) г dr,

и о

являются аналогом радиуса инерции поперечного сечения цилиндра (/с=1) 
для случая моментов более высокого порядка (&>1). Тот же смысл имеют 
величины Rh (формула (2)), если цилиндр находится не в вакууме, но по­
гружен в однородный растворитель р0. В области углов рассеяния

Рис. 1. Теоретические кривые рассеяния спиралью Н из Mb, рассчитан­
ные по координатам атомов (кружки), в сравнении с кривыми рассея­
ния цилиндрической моделью этой спирали (линии). Электронные плот­
ности растворителя: 1 — ро=0 («вакуумная» кривая); 2 — ро=О,33 эл/А3;

3 - ро=0,40 эл/А3; 4 - ро=О,43 эл/А3
Рис. 2. Теоретические кривые рассеяния «шпилькой» GH из Mb, рассчи­
танные по координатам атомов (кружки), в сравнении с кривыми рас­
сеяния от системы двух цилиндров, моделирующих спирали G и Н (ли­
нии). Электронные плотности растворителя: 1 — ро=О,33 эл/А3; 2 — р0= 

=0,37 эл/А3; 3 - ро=О,41 эл/А3

ц<0,8—0,9, где индикатриса рассеяния чувствительна к внутримолекуляр­
ной упаковке, можно ограничиться точным описанием лишь двух членов 
в сумме (1), а остальные определять из модели однородного цилиндра, 
имеющего такой же Л2.

Для нахождения амплитуды рассеяния от системы цилиндров, модели­
рующих N спиральных участков, необходимо задать координаты концов 
всех спиралей, путем преобразования координат (трансляции и вращения) 
каждой 7-й спирали совместить ее ось с осью z, рассчитать ДДи) и найти 
А (ц.) по формуле
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где ri0 соединяет начало координат со средней точкой оси /-й спирали. 
Переход от амплитуды рассеяния Л(ц) к интенсивности диффузного рас­
сеяния Z(p) осуществляется методом «вращения» в обратном пространст­
ве, подобно разработанным ранее ('*).

Итак, для расчета амплитуды рассеяния цилиндра, моделирующего 
спиральный участок, необходимо знать величины т, L, Ro, 7?, и /?2. Если 
первые две легко оценить из ами­
нокислотного состава и числа Цц) 
остатков спирального участка, то 
для определения остальных рас­
смотрим кривую рассеяния спи­
ралью Н из миоглобина кашалота 
(Mb), рассчитанную по координа­
там всех ее атомов с учетом влия­
ния растворителя (4) (рис. 1, 
кружки). Из совпадения «вакуум­
ной» кривой рассеяния спиралью 
Н со «стандартной» кривой рас­
сеяния бесконечным цилиндром 
можно определить Л,, а из накло­
на прямолинейного участка зави­
симости ]/7(ц) • ц/(У/(ц) • ц. 
+Л12р2/4 от р? — величину /?2. 
Диаметр цилиндра 7?0 может быть 
рассчитан из прямолинейной за­
висимости (Rf-R^/po от Rf, по­
лучаемой с помощью перегруппи­
ровки выражения (2) (&=1). 
При этом необходимо предвари­
тельно (с помощью «стандартной» 
кривой) определить по кривым 
рис. 1 (кружки) R2 как функ­
цию р0.

Полученные таким образом 
для_ спирали Н параметры Ro, R, 
и R2 были использованы при рас­
чете интенсивности рассеяния 
цилиндром по формулам (1) —(2) 
(рис. 1, линии). Как видно, имеет 
место хорошее согласие между 

Рис. 3. Теоретические кривые рассеяния от 
системы 8 цилиндров, моделирующих моле­
кулу Mb, в сравнении с экспериментальны­
ми кривыми рассеяния Mg (5). Электрон­
ные плотности растворителя: ро=О,33 эл/А3 
(1, 2); р»=0,37 эл/А3 (<?, 4); р0—0,41 эл/А3 
(а, 6). 1, 3, 5 — эксперимент, 2, 4, 6 — 

теория
точным и модельным расчетом в
случае спирали Н при всех рассмотренных р0. Переход от параметров 
спирали Н к соответствующим параметрам любой другой спирали / с 
электронной липейной плотностью тп2=иг+Ат, может быть проведен по 
приближенным формулам

(5)

где рр — средняя электронная плотпость боковых цепей в спирали Н. 
Было показано, что параметры, полученные с. помощью формул (5), обе­
спечивают хорошее совпадение между точной и модельной кривыми рас­
сеяния для спиралей G и Е из Mb.

Для проверки развитого подхода к описанию системы из двух спиралей
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были рассчитаны точки (рис. 2, кружки) и на основе цилиндрической мо­
дели (рис. 2, линии) кривые рассеяния от «шпильки» GH из МЬ. На рис. 2 
отчетливо виден «эффект упаковки» спиралей — наличие плеча (и даже 
минимума), отсутствующего на индикатрисах рассеяния отдельно спира­
лями Н и G. Наконец, для оценки применимости развитого «блочного» ме­
тода к описанию структуры реальных белков были рассчитаны кривые рас­
сеяния от системы цилиндров, моделирующих все 8 спиралей Mb. Учет не­
спиральных областей Mb (которые составляют ~25%) проводился путем, 
соответствующего увеличения Boj, а также увеличения средней плотно­
сти боковых цепей во всех спиралях, приводящего к росту величин Rl} 
и R2j. Результаты расчета в сравнении с экспериментальными кривыми 
(5) представлены на рис. 3. Как видно, теоретические кривые описывают 
основные особенности экспериментальных индикатрис рассеяния: плато 
для водного растворителя, максимум и все углубляющийся минимум для 
случая растворителей более высокой плотности.

Таким образом, предлагаемый «блочный» подход уже в настоящем ва­
рианте оказывается весьма полезным для изучения третичной структуры 
высокоспиральных белков, хотя, естественно, его расширение на область 
менее спиральных белков требует анализа также других «блоков» поли- 
пептидной цепи белка.
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