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1912: W.H.Bragg, W.L. Bragg: Bragg 6sszefliggés

1914: M. von Laue, P.P. Ewald: a gyémant és a grafit megklilonboztetése
W.H.Bragg, W.L. Bragg: a grafit rétegtavolsaganak meghatarozasa

1917: P. Debye, P. Scherrer: amorf szén

1930: P. Krishnamurti: a kisszogl rontgenszoras elsé kisérleti megfigyelése

1930-as évek: A. Guinier,
1940-es évek: G. Porod

1960-as évek: V. Luzatti

Die Welt der vernachlassigsten Dimensionen und die Kleinwinkelstreuung der
Réntgenstrahlen und Neutronen an biologischen Makromolekiilen”
Vortrag in der éffentlichen Sitzung der Osterreichischen Akademie am

16. Mai 1978, Otto Kratky, Graz




Mi szorodik ? Réntgenféeny

nagy energiaju: 2 — (8) — 30 keV, atlagos: 8 keV, (0.15 nm hulldamhossz)
monokromatikus

nem koherens

nagy athatold képesség: idedlis mintavastagsag (d ~ 1/p)
eltérés a lathato lézerfénytdl

Min szdrddik ? Elektronon (protonon, elhanyagolhato)

A klasszikus elektronsugar=2.82x10 m
(e2/r=mc?)

elektron

atom

molekula

molekula (atom) - halmaz




1895: W. C. Rontgen: a rontgensugarzas 1990-t6l napjainkig: a szinkrotron
felfedezése sugarzas elterjedése

A XXl.sz.
lampasa,

P. Laggner
Graz
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A sikhullam szorodasa

/' A(r) =

A, exp (ikyr)
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k , a hulldmszam vektor (|k|)=2mr/A)

b, a ,szorasi képesség” , szorasi hossz

> szoOrasi slrlség fliggvény , potencial tér
@(r)



Kisszbgu szoras

athaladt
gyengllt nyalab

primér nyalab

\

kollimacio

forras



nagyszégu diffrakcié

kisszdgl szords
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sugarforras résrendszer | minta nyaldabfogo

beeso, dathaladt sugarnyalab



A szorasi sz0g és a tavolsag kozotti 6sszefliggeés: Bragg egyenlet
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A szorasi sz0g és a tavolsag kozotti 6sszefliggeés: Bragg egyenlet

nA =2dsin(®)

n, pozitiv egész szam

D, a racssik tavolsag, peridodus

©, a beesési szog
(a beérkez6 sugar irdnya és az
adott sik altal bezart szog)

ni=dsin(®,,) +dsin(®,.)




A kissz6gu rontgenszoras leirasa

nl=2dsin(®) Bragg egyenlet

sugarforras T
minta

beesO sugar dete‘<to\

A .
= —SInE
1 A

szorasi valtozo




A kisszog( szoras mérésének technikaja
elterjedt laboratoriumi berendezés

kollimacids rendszer
a nyalab ,vagasara”

R

kamera

D,: kisszog( szoras/diffrakcio 1 — 100 nm

D,: nagyszogd diffrakci6  0,3-0,5nm
parhuzamosan allo lipidek tipikus tavolsaga



Nanoszerkezetek

kisszogii

szerkezeti és
morfologiai
informaciok:

alak

méret

aggregacio

tomor - laza

terkitoltes

- szabalyos — amorf
nanoszerkezet

- nanoracsok
azonositdsa

- nanoszerkezetek és

nanorészecskék

szelektiv vizsgadlata

rontgenszoras



A szordcentrumon

§ (elektronon) szort hullam
intenzitasa a  detektor
a feluletén
S
0 A=A, sin(ot-2nx/A
>
A=A sin (ot-27 (r (S- Sp)+L) /L)
* trigonometrikus feliras: A_.45=2>A; I=A-A
*komplex alakban: A=A e2mirs

A o= AP0 2ty [=AT- AT

eredo



elektron s(ir(iség:

p(x) = dllandd, a gsmban kiviil zérus
a szort nyaldb amplitdddja:
A(s) = A . Jp(r) e 2mirs dv,
- I=A"A™
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q[1/nm) részecske sugadr, R(nm)

A Ry;=10 nm sugaru gémb szamitott kisszogl szorasgorbéje. A betétabra a Guinier-féle kdzelitést, az abran
az illesztett egyenes a Porod-féle ,torvényt” illusztralja. Laboratériumunkban el6allitott szilika
nanorészecske SAXS gobéjén csak az elsé lokalis maximum figyelheté meg (also, baloldali kép), amelynek
oka a részecskék heterodiszperz méreteloszlasa, amelyet maganak a gorbének az illesztése alapjaniill.

transzmisszids elektronmikroszkdpban, mint fliggetlen technikaval hataroztunk meg (alsé, jobboldali kép)



JUPREELELE — SiO, suspension, ® 57.9 nm
- — SiO, suspension, ® 34.6 nm []
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A nanorészecskék méreteloszlasa nagy pontossaggal és statisztikai
szignifikanciaval hatarozhaté meg.

A moddszer visszavezethetd az Sl egységek definicidira: metroldgiai alkalmazasi
lehetbség.



Nagyszog(, kisszog(i > MIERT ?

Intensity (arb. units)
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A kisszogl rontgenszoéras abrdja:

“i[e— R:10 +/-1nm; d: 0.5 +/- 0.01 nm (43 |ters) ]
—— R: 10 +/- 1 nm (analytical SAXS)

R: 10 +/- 1 nm (analytical SAXS, cont. distr.) |

102




A kisszogl rontgenszoras abrdja:
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R: 10 +/-1 nm; d: 0.5 +/- 0.01 nm (43 iters)
R: 10 +/- 1 nm (analytical SAXS) ]

R: 10 +/- 1 nm (analytical SAXS, cont. distr.) (]
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Szamitogépes szimulacio:

A makroszkopikusan rendezett minta elfordulasanak és teljes
korbefordulasanak kovetkezménye: minden beallas diffrakcidjat
0sszegezve > a szorasi kép centroszimmetrikus lesz




lzotrép minta: fibrin szal

N

r S, vertikalis, a figgbleges iranyu
egységek periddusa

-

S, horizontalis, a slrln
pakolt szalak tavolsaga
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Sejtmembran modell: vezikula (liposzoma)

Kettétort egyrétegl vezikula

D=80 nm

Sokréteg( vezikula/liposzéma


http://dickinsonn.ism-online.org/files/2010/09/plasma-membrane-structure-by-wellcome-images.jpg
http://dickinsonn.ism-online.org/files/2010/09/plasma-membrane-structure-by-wellcome-images.jpg

Egyrétegl és sokrétegl (multilamellas)
vezikulak tanulmanyozasa

Tiszta lipid (dipalmitoilfoszfatidil-kolin, DPPC) — viz,
mint alaprendszer tanulmanyozasa
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Szinkrotronos mérés
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A berendezés paraméterei

GeniX3D Cu ULD rontgenforras (30 W) Pilatus-300k kétdimenzios, helyérzékeny
detektor 3575 mm motorizalt mintamozgatas, h6mérséklet, magneses tér, nyiras. . .
Valtoztathatd minta-detektor tavolsag: széles szogtartomany lefedhet6
(g = (4mt/A)sin ©: [0.019; 30] nmtamia 0.2-320 nm-es mérettartomanynak felel meg)
Teljesen automatizalt mdkodés (10 db. Iéptetémotor). Felhasznaldbarat
adatgyjto, -tarold és -kiértékeld szoftverrendszer, automatikus mérési programok.

Az Eurdpai Bizottsag K6z6s Kutatokozpontja (Institute for Reference Materials
and Measurements, Joint Research Centre of the European Commission, Geel,
Belgium) altal tanusitott SAXS laboratérium




Silver behenate, dX/dQ xthickness (sr™!)

—— Silver b
= (Glassy carbon

ehenate [
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réteges szerkezet( Ag-behenat so kisszogl

és nagyszogl diffrakcioja
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Glassy carbon, d>/dQ (cm~! srt)



SZTERIKUSAN STABILIZALT VEZIKULAK
DPPE-PEG (2000) POLIMER LANCANAK JELLEMZESE

a DPPC (HSPC) — KOLESZTERIN — DPPE-PEG (2000) —bél allé rendszerben
Extrudalds utan (a polikarbonat sz(r( porusatméréje 80 nm)

200
-CO-(O-CH,~CH,) -O-CH, om

:"'\ n~ 50 _—_ m
15 nm ?




SZTERIKUSAN STABILIZALT UNILAMELLARIS VEZIKULAK, MINT
GYOGYSZERHORDOZOK
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Biomembranok, vezikulak rétegnormalis-menti elektronsuruség-profiljanak leirasa.
Gyogyszerhordozok, bezart hatéanyagok jellemzése.

Z. Varga, A. Wacha, U. Vainio, J. Gummel, A. Bota.
Chemistry and Physics of Lipids (2012), 165(4) pp. 387-392.



SZELES KARAKTERISZTIKUS MERETTARTOMANY
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AU@BSA NANOKLASZTEREK KULONLEGES VISELKEDESE:
VOROS FENYT KIBOCSATO AU-NANOKLASZTEREK HIDRATALT
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EGY FEHERJE (BSA) KISSZOGU
RONTGENSZORASA

iranyrendezetlen molekulak

sokasaga
centroszimmetrikus 4
SZéréSi m|nté Zatot ad. BSA_10mg_ml (total exposure time: 3000 sec.)
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g= (4n/L) sin ®



A jellemzésben kitiintetett szerep jut a morfoldgiai és
szerkezeti vizsgalatoknak.
A rontgennyalab un. kisszogi rontgenszorasara koncentralunk.

nagyszégu diffrakcio

D

>
5
:

sugdrforrds résrendszer‘ minta

beesd, dthaladt sugdrnyaldb



RENDEZETT, NEM RENDEZETT
FEHERJEK
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Molekulatomeg ill. linearis méret (,,giracids sugar”) mérheté
Fehérjék negyedleges szerkezetének (burkold alakjanak)

meghatarozasa
Konformacid (,rendezettség”) jellemzése.
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AX/dQ (cm ' xsr )
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Kisszog(i szoras, példa
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I0:0.319 +/- 0.004
Rg: 3.99 +/- 0.04 nm
Rg*gmax: 1.55 +/- 0.02
Chi2: 0.753154993463
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In situ méreés

TRSAXS of AuCys

g (nm)
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dx/dQ (cm™! srt)

In situ meéreés

TRSAXS of AuCys_timeresolved_rep
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