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Zjawisko modulacji stuktury jest relatywnie dobrze znane w krystalografii matoczasteczkowej, jednakze
jego odkrycie w makromolekularnych krysztalach bialek bylo niespodziewanym wydarzeniem.
Fizyczng manifestacje zjawiska stanowi obserwacja na dyfraktogramach dodatkowych refleksow
pomiedzy glownymi pikami Braggowskimi. W wyniku modulacji symetria translacyjna krysztatu
zostaje zaburzona w przestrzeni trojwymiarowej, a struktura odzyskuje periodyczno$¢ dopiero w
przestrzeni o wyzszym wymiarze. Wymusza to zastosowanie specjalistycznej analizy wielowymiarowej
do poprawnej indeksacji obrazu dyfrakcyjnego oraz opisu struktury. Modulacja struktury moze by¢
zwigzana zar6wno z periodycznymi zmianami wspolrzednych atomoéw z potozen okreslanych symetriag
przestrzenng komorki, jak rowniez okresowymi zmianami obsadzenia danej pozycji krystalograficzne;.
Dotychczasowe metody rozwigzywania i udoktadniania struktur rutynowo stosowane w krystalografii
biatek nie nadaja si¢ do przeprowadzenia kompleksowej analizy struktur modulowanych. Rezygnacja z
ujecia wielowymiarowego oznacza zatozenie wymierno$ci modulacji, w ktérej porzadek translacyjny
zostaje przywrocony po okreSlonej, catkowitej liczbie komodrek elementarnych. Strukturg nalezy
wowczas rozpatrywaé w rozszerzonej superkomoérce, co stanowi znaczne zwigkszenie liczby
parametréw w przypadku ztozonych struktur bialkowych oraz umozliwia zbudowanie jedynie
przyblizonego modelu. Brak odpowiednich narzedzi do analizy makromolekularnych struktur
modulowanych powoduje powazne problemy z witasciwym indeksowaniem i procesowaniem danych
dyfrakcyjnych, a nastgpnie budowa kompletnego modelu struktury o satysfakcjonujacych parametrach
rozbieznosci. Naukowe znaczenie projektu jest zwiazane z opracowaniem nowego oprogramowania do
analizy struktury niewspotmiernic modulowanego krysztalu makroczasteczkowego. Catkowite
odrzucenie zalozenia periodycznosci struktury oraz jej peten opis w przestrzeni wielowymiarowe;j
bedzie innowacyjnym i pionierskim krokiem w kierunku lepszego zrozumienia modulowanych uktadéw
biatkowych.

Dotychczas udato si¢ przeprowadzi¢ peilng analize strukturalng dla jedynie kilku modulowanych
krysztatow biatek. Pierwsza z nich sg kompleksy biatka Hyp-1 zidentyfikowanego w zielu dziurawca
zwyczajnego w kompleksie z fluorescencyjnym ligandem ANS. W zaleznosci od zaleznosci od
warunkow krystalizacji, biatkowe kompleksy Hyp-1/ANS moze formowac¢ krysztaty o siedmio- lub
dziewigciokrotnej modulacji struktury wzdhuz kierunku ¢ grupy przestrzennej C2. Celem projektu jest
szczegdtowa analiza danych dyfrakcyjnych krysztatow Hyp-1/ANS oraz metodyczny opis i
udoktadnienie struktury w przestrzeni wielowymiarowej. Do udokladnienia struktury zostanie
wykorzystane wlasnorecznie przygotowane oprogramowanie w Srodowisku Matlab. Rezygnacja z
uproszczonego zatozenia wymierno$ci modulacji oraz wprowadzenie w toku udokladniania
dodatkowych poprawek uwzgledniajacych nieporzadek w strukturze doprowadzi do otrzymania nowych
modeli oraz poprawy ich wskaznikdw rozbieznosci. Przygotowany pakiet zostanie nastepnie
rozbudowany o kolejne moduty umozliwiajace nowatorskie podejscie do analizy makromolekularnych
struktur modulowanych i rozpowszechniony.



