
Нейтронография



Дополнительность биофизических 

методов исследования



«Проблема водорода» в 
рентгеноструктурном анализе

• Атомы водорода определяются только при ультра-

высоком разрешении  ~1 А   ( <1% структур PDB )

• Около 50 % атомов в структуре типичного белка –

это атомы водорода

• Большинство могут быть определены из 

положения тяжелых атомов – но далеко не все.  



Возможность определения положения атомов 
водорода в структуре позволяет исследовать:

• 1) состояние функциональных групп
• 2) взаимодействие растворителя с белком (ДНК)
• 3) взаимодействие субстрата с ферментом
• 4) особенности динамики растворителя вблизи 

макромолекулы

• Механизмы ферментативных реакций



Основные свойства рассеяния 
нейтронов ядрами

• Близкое значение длины рассеяния для 
различных ядер (то есть отличия не на порядок 
– как в случае с рассеянием рентгеновского 
излучения)

• Сечение взаимодействия может значительно 
измениться для изотопа данного химического 
элемента

• Нейтроны намного слабее поглощаются

веществом, чем X-лучи  -> время облучения 
можно значительно увеличить





Преимущества D над H

• В 40 раз меньшее сечение некогерентного 
рассеяния

• В 2 раза большая длина когерентного 
рассеяния

• Отсутствие эффектов фазового гашения 

Данные рентгеноструктурного анализа 
свидетельствуют об отсутствии значимого 
влияния H->D замен на структуру кристаллов



Усовершенствования за последние 
годы

• Источники тепловых нейтронов стали на 2-3 
порядка более интенсивными

• Эффективные экспериментальные протоколы 
замен H на D (дейтерирования)

• Регистрация сигнала

Как следствие – возможность наблюдения 
дифракции на кристаллах объемом около 

0.1 мм3 (все же больших, чем нужно для рентг.)

* Криогенная нейтронография ( 15 K )







Сравнение данных 
рентгеноструктурного анализа и 

нейтронографии

This work complements an exceptional ultrahigh-

resolution 0.66A ° X-ray structure of this enzyme, in

which a remarkable 54% of the expected hydrogen atoms

were located — the remainder were obscured by the

degree of thermal motion when atomic B-factors are

greater than 10A ° 2 [4]. Although both studies enable

the determination of protonation states of the protein,

comparison of the neutron (2.2A ° at room temperature)

and X-ray (0.66A ° at 100 K) crystallographic studies showed

a clear advantage for neutrons in the case of less-ordered
atoms (B-factors > 5 A° 2)





«Проблемный» гистидин 










