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Povzetek:

Watson in Crick sta leta 1952 na podlagi meritev Franklinove in Goslinga ter uklonske
teorije CCV predlagala strukturo DNK, ki je danes sploSno sprejeta. DNK je dvojna
vijacnica, sestavljena iz dveh nasprotno vzporednih koaksialnih vijacnic, premaknjenih
za 3/8 zavoja. Posamicen zavoj vijaCnice meri 3,4 nm in vsebuje 10 baznih parov. Radij
vijaCnice na mestu fosfatnih skupin meri 1 nm. Bazni pari na nasprotnih vijac¢nicah se
med seboj povezujejo z vodikovimi vezmi po Watson-Crickovem pravilu baznih parov.

1. Uvod

Deoksiribonukleinska kislina (DNK) je nerazvejan polimer, sestavljen iz
zaporedja osnovnih enot, nukleotidov. Nukleotid je sestavljen iz sladkorja (deoksiriboze),
ene izmed Stirih dusikovih baz (adenina, citozina, gvanina ali timina) in fosfatne skupine.
Nukleotidi so vezani v polinukleotid s 3'S' fosfodiestrskimi vezmi, v katerih fosfatna
skupina oblikuje mosti¢ek med C3 enega sladkorja in Cs naslednjega. Stiri razli¢ne baze
dolocajo stiri razli¢ne nukleotide, ki z danim zaporedjem v dvojni vija¢nici DNK v celoti
kodirajo dedni zapis. DNK je nosilka genetske informacije v vecini organizmov z izjemo
nekaterih virusov, kjer to nalogo prevzame RNK. RNK je podobna DNK, le da ima
drugacen sladkor, namesto timina nastopa uracil, molekula pa je sestavljena le iz enojne
vijaCnice. Osnovna delitev Zivih bitij na prokarionte in evkarionte se med drugim izraza
tudi po obliki DNK. DNK se pri prokariontih nahaja v celotni celi¢nini in je kroZno
oblikovana. Pri evkariontih je lokalizirana v celicnem jedru, povezana je na histone, je
linearno oblikovana ter se na razlicnih skalah urejeno zlaga; na najvecji skali v
kromosome. Poleg tega je DNK evkariontov prisotna tudi v nekaterih celi¢nih organelih
(v matriksu mitohondrija pri rastlinskih in Zivalskih celicah ter v stromi kloroplastov pri
rastlinskih celicah).

Leta 1952 sta James Watson in Francis Crick objavila odkritje strukture DNK [1].
Razkrila sta, da se DNK nahaja v obliki dvojne vijacnice (slika 1). Vijacnici sta nasprotno
vzporedni, imata skupno os in sta medsebojno zamaknjeni za 3/8 zavoja. Fosfatne
skupine se nahajajo na zunanji strani vijacnice, po dve sta vezani na sladkor, ta pa na
dusikovo bazo znotraj vijacnice, ki se z duSikovo bazo nasprotne vijaCnice pari po
Watson-Crickovem pravilu baznih parov. Adenin se preko dveh vodikovih vezi vedno
pari s timinom, citozin pa preko treh vodikovih vezi vedno z gvaninom. Na en zavoj
vijaCnice pride deset baznih parov.
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Slika 1: Levo: Struktura razvite DNK. P predstavlja fosfatno skupino, S sladkor, A, T, G
in C so dusikove baze, ¢rtkane ¢rte pa vodikove vezi. Sredina: DNK je dvojna vijacnica.
Desno: Struktura duSikovih baz.

2. Eksperimentalna pot do odkritja

Watson in Crick sta prisla do odkritja na podlagi uklona rentgenskih Zarkov na
DNK (slika 2a), ki sta jih Rosalind Franklin in njen Student Raymond Gosling objavila v
isti Stevilki revije Nature, kot je bil objavljen €lanek o odkritju strukture Watsona in
Cricka [2].

Slika 2: (a) Uklonski vzorec
rentgenskih Zarkov semikristalini¢ne
oblike B-DNK v raztopini natrijeve
soli, ki sta jo posnela Franklinova in
Gosling [2]. (b) Uklon rentgenskih
Zarkov na polikristalini¢ni obliki B-
DNK v raztopini litijeve soli,
avtorjev Langridge et al. [4]. (c¢)
Shemati¢ni prikaz, ki poudarja Stiri
glavne znacilnosti slik (a) in (b):
vzporedne uklonske crte, Andrejev
kriZ, diamantni vzorec in manjkajoca
Cetrta uklonska Crta.




Pred omenjenimi odkritji je bilo znano, da vzorci DNK kondenzirajo v razli¢nih
(poli)kristalini¢nih ali semikristalini¢nih oblikah, odvisno od vsebnosti vode, dolZine
verig DNK, zaporedja baznih parov, tipa in koncentracije kationov v raztopini itd [6, 7].
Franklinova in Gosling sta odkrila, da se dve taki konformaciji, imenovani A in B-DNK,
reverzibilno transformirata ena v drugo ob spreminjanju koli¢ine vode v vlaknu. B oblika
je posebej zanimiva, saj nastopa v zivih celicah. Vzorec uporabljen v uklonskih
eksperimentih je vlakno iz DNK, v katerem so posami¢ne podolgovate molekule
usmerjene vzdolZ vlakna. Vzorec je polikristalinien, Ce je sestavljen iz mikrokristalov, v
katerih so molekule popolnoma urejene v smeri pravokotno na os vlakna in imajo
konstanten kot okoli osi vlakna. Sosednji mikrokristali so v smeri osi urejeni, imajo pa
razliCen zasuk okoli osi. Vzorec je semikristaliniCen, ¢e sta orientacija posamicnih
molekul okoli vzdolZzne osi in razporeditev vzdolZz osi naklju¢na, obstaja pa Se delna
urejenost pravokotno na os. Slika 2a prikazuje uklonsko sliko Franklinove in Goslinga
na semikristalinicnem vzorcu B-DNK, pripravljenim z Na kationi [2]. Slika 2b pa
prikazuje uklon na polikristaliniéni B-DNK z Li kationi [4]. Slika 2c prikazuje glavne
karakteristike obeh posnetkov. Uklonska slika je v glavnem posledica sipanja na
najmocnejSem sipalcu rentgenskih Zarkov v strukturi DNK, to je sladkorno-fosfatni
skupini, posebej na atomih fosforja. Atomi fosforja (P) vsaj Stirikratno bolj sipajo
rentgenske Zarke kot ostali prisotni atomi (C, N, O in H). Fosforjevo vrstno Stevilo je
namreC 15 , kisikovo 8, presek za sipanje pa je sorazmeren kvadratu vrstnega Stevila.

Glavne znacilnosti uklonskih slik so vzporedne uklonske crte, Andrejev kriz,
diamantni vzorec in manjkajoca Cetrta uklonska ¢rta. Izvor teh znacilnosti dobro opise
CCV teorija [3], ki jo obravnava naslednje poglavje, vendar si strnjeno razlago poglejmo
na tem mestu. Sama teorija CCV Se ni dovolj za dolocitev strukture. Watson in Crick sta
morala narediti Se nekaj dodatnih premislekov, klju¢no pa je bilo pravilo o parjenju baz,
ki je v soglasju z dvojno vijacnico, katere sestavna dela sta zamaknjena in nasprotno
orientirana.

Uklonske pike so urejene v ravnih vzporednih Crtah, ki so pravokotne na os
vlakna. Struktura vzporednih ¢rt je znacilnost linearnih, periodi¢nih polimerov, in
razkriva, da ima DNK v smeri vlakna osnovno celico velikosti 3,4 nm. To je z 2=
pomnoZena obratna vrednost razdalje med sosednjima uklonskima ¢rtama. Vzporedne
¢rte namre¢ predstavljajo projekcijo Fourierove transformacije linearnega polimera (sama
transformacija je serija vzporednih ravnin) na dvodimenzionalni film.

Urejenost najmoc¢nejsih pik v obliki Andrejevega kriza CCV teorija napoveduje
za nezvezno vijacnico, torej sipalce urejene v vijacnico. Zavoj vijacnice mora torej meriti
3,4 nm. Iz kota med ¢rtama Andrejevega kriza (priblizno 60 °), CCV teorija napoveduje
radij vijaCnice, ki znaSa 1 nm, kar je torej razdalja fosforjevih atomov od srediSca
vijaCnice. Dodatni dokaz se skriva na ni¢ti uklonski ¢rti in nam Se enkrat razkrije radij
vijaCnice. Drugi uklonski maksimum na tej Crti (prvi je v izhodis¢u), je od sredinskega
oddaljen za pribliZzno dvakratno razdaljo med uklonskimi ¢rtami. Na tej ¢rti ima uklonska
slika po CCV teoriji obliko Besslove funkcije Jo* in ko poloZaj drugega maksimuma
izrazimo z znano vrednostjo za velikost zavoja, za radij vijacnice spet dobimo vrednost 1
nm.

Veliki packi na zgornji in spodnji strani uklonske slike se nahajata na ogliscu
dveh diamantno oblikovanih podrocij, katerih drugo ogliS¢e v navpi¢ni smeri se nahaja v
centru slike. Navpic¢ni diagonali diamantnih podrocij segata preko desetih vzporednih crt.



CCV teorija napoveduje, da se centralni Andrejev kriZ ponovi po vsakih N ¢rtah, kjer je
N Stevilo atomov (sipalcev) na zavoj vijacnice. Torej mora DNK vsebovati 10 fosfatnih
skupin na zavoj vijaCnice. Razdalja na uklonski sliki, ki ustreza vertikali Andrejevega
kriza je obratna vrednost razdalje med baznimi pari. Tako dobimo za razdaljo med
baznimi pari vrednost 0,34 nm.

Vse to Se ne pojasni, kako so na fosfatno-sladkorne skupine pripete baze. Vec
dejstev je govorilo v prid temu, da sta dve vijaCnici zaviti ena okoli druge v nasprotnih
smereh. Veliki uklonski packi na vrhu in dnu slike imata visoko intenziteto, kar se da
pojasniti z konstruktivno interferenco Zarkov izhajajocih iz duSikovih baz. Uklonski sliki
se najbolj prilega model, v katerem sta bazi iz sosednjih verig pripeti ena na drugo z
vodikovimi vezmi, tako relativno togo urejene baze pa predstavljajo serijo uklonskih rez.
Baze torej poleg fosforjev prispevajo k uklonu in sicer na deseti uklonski Crti. Nasprotna
orientiranost vijaCnic je bila potrjena z eksperimentom Franklinove, v katerem je
izmerila uklon na A-DNK. Na podlagi tega eksperimenta je ugotovila, da mora imeti
struktura DNK dvoStevno zrcalno os, pravokotno na vzdolZzno os molekule. Torej se pri
vrtenju za 180° ena vijacnica preslika v drugo (glej sliko 1 levo), pri cemer mislimo le na
fosfatne skupine, torej glavne sipalce.

Zadnja znacilnost uklonskih slik je manjkajoCa Cetrta uklonska ¢rta. Ta se da
razloziti s prisotnostjo dveh nasprotno usmerjenih vijacnic, ki sta zamaknjeni za 3/8
zavoja. V teoriji CCV lahko pokazemo, da ravno na ta nacin sistemati¢no izgine Cetrta
uklonska ¢rta. Menjavanje oslabitev in ojacitev posamic¢nih uklonskih ¢rt sicer lahko
opazujemo Vv kristalini¢nih vzorcih v odvisnosti od orientacije molekul glede na vzdolZzno
os. Vendar se taki prispevki v polikristalini¢nih vzorcih izpovprec¢ijo. Vsa ta dejstva so
skupaj s podatki o velikostih posami¢nih skupin in njihovi sterokemiji Watsona in
Cricka pripeljala do modela DNK.

Manjkajoco cetrto uklonsko c¢rto lahko brez CCV teorije pojasnimo tudi z
uporabo pogojev za interferenco. Na sliki 3 sta dve koaksialni sinusni krivulji, ki
predstavljata pravokotni projekciji nasprotno usmerjenih vijacnic, razmaknjenih za 3 P/8,
Kjer je P dolZina zavoja. Ce primerjamo prispevek k sipalni amplitudi dveh ekvivalentnih
atomov na sosednjih vijacnicah (A in B), ugotovimo da sta sipana valova, ki potujeta
proti n-ti uklonski ¢rti, premaknjena za (3 / 8) n A. Za n = 4 sta prispevka ravno v
nasprotni fazi in izpolnjen je pogoj za destruktivno interferenco.

Slika 3: Planarna projekcija  dvojne
koaksialne vijacnice, katere dela sta
medsebojno zamaknjena za 3/8 zavoja P. A
in B sta ekvivalentni tocki na sosednjih delih
vijaCnice. Sipanje, ki na opazovalni zaslon
potuje proti n-ti uklonski ¢rti iz teh dveh
tock, je medsebojno zamaknjeno za 3 n A/ 8.




3. Teorija CCV

3.1. Sipalni vektor, strukturni faktor

Teoreticno podlago za dolocitev strukture DNK je dala teorija Cochrana, Cricka
in Vanda [3]. CCV teorija pojasni uklonski vzorec rentgenskih Zarkov na enoatomni
kroZni vijacnici, kar povzemamo po referenci [5].

Rentgenski zarki imajo valovne dolZine med 0,01 in 10 nm in nosijo energijo 10
keV ali ve¢. Valovne dolZine so torej ravno prave za doloCitev kristalne strukture na
osnovi uklonskih pojavov, saj so osnovne celice kristalov nanometrskega reda velikosti.
Na vzorec naj padajo monokromatski (idealizacija) rentgenski Zarki, ki se ob interakciji z
vzorcem sipljejo. Sipanim Zarkom z detektorjem dolo¢imo intenziteto pri razlicnih kotih
glede na smer vpadnega snopa, ali pa ti padajo na film postavljen za vzorcem, ki ga
pocrnijo v sorazmerju z intenziteto Zarkov. V izpeljavi predpostavimo idealno
translacijsko simetrijo brez defektov, atomi v vzorcu naj mirujejo (T = 0K).

Intenziteta sipanih Zarkov je odvisna od orientacije vzorca glede na smer
vpadnega Zarka. Sipalni vektor definiramo kot razliko med vpadnim in sipanim Zarkom:

)
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Pravokotnica na sipalni vektor S razpolavlja kot med vpadnim Zarkom §, in sipanim

zarkom § (slika 4). Ponekod se sipalni vektor definira Se s faktorjem 27, ki ga bomo tukaj
morali v Fourierovih transformacijah dopisati. DolZina sipalnega vektorja je odvisna od
sipalnega kota 6 (vcasih lahko definiran kot 6/2), ki je definiran kot polovi¢ni kot med
vpadnim in sipanim Zarkom:

S| =2sin6|/ A )

Za sipanje naprej je torej S = 0 in 0 = 0°, pri sipanju nazaj pa ima S najvecjo vrednost S =
2/hin 6 = 90°.

o
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Slika 4: Geometrija sipanja: Sipalni
vektor S je z valovno dolzino
deljena vektorska razlika sipanega
zarka § in vpadnega Zarka §,,.

dolzina 1/A



Definirajmo strukturni faktor F(S), ki je funkcija sipalnega vektorja (in s tem
polozaja na filmu) in nam pove razmerje med jakostjo elektricnega polja, ki ga siplje dan
vzorec in jakostjo polja, ki bi ga sipal elektron v izhodiS¢u izbranega koordinatnega
sistema. Ce je razmerje med oddaljenostjo detektorja od vzorca in velikostjo vzorca
dovolj veliko, je sipalni kot svetlobe sipane iz razli¢nih delov vzorca na dano tocko filma
skoraj enak. Razlika je zaradi majhne odvisnosti od velikosti sipalnega vektorja na
strukturni faktor zanemarljiva. Edina pomembna razlika v strukturnem faktorju je tako
posledica razlike v fazi valovanja, izhajajodega iz razliénih tock na vzorcu. Ce
predpostavimo zvezno elektronsko gostoto, je strukturni faktor enak:

F(S)= j p(r)Exp 27i S-r)dr 3)

Pri tem je S-rravno razlika v fazi med elektronom v izhodi$Cu in tistem na mestu r.
Strukturni faktor je sorazmeren elektronski gostoti, integriramo pa po celotnem vzorcu ali
pa le po osnovni celici vzorca. Iz strukture enacbe vidimo, da je strukturni faktor
Fourierova transformacija elektronske gostote. Tako lahko iz strukturnega faktorja
izrazimo elektronsko gostoto z obratno transformacijo:

1
Qr)’

p(r)= j F(S)Exp (27 S-r)dS 4)

V praksi tega raCuna ponavadi ne moremo izvesti, saj je strukturni faktor zaradi vpliva
faze kompleksna koli¢ina, meritve pa so na fazo neobcutljive. Eksperimentalno izmerimo
le intenziteto sipanega valovanja I(S) pri kotu 20 glede na vpadno valovanje (kar ustreza
sipalnemu kotu 0), in s tem absolutno vrednost strukturnega faktorja:

I8)=F@S)F S)=|F[ (5)

Pri tem velja, da je I (S) = I(-S), kar je posledica dejstva, da je p(r) realna koli¢ina.
Strukturni faktor, ki je posledica sipanja iz enega samega atoma v izhodi$¢u, imenujemo
atomski strukturni faktor. Ce privzamemo, da je elektronska gostota v atomu Gaussove
oblike, p(r) < Z Exp(-k ), pri Cemer je k konstanta, Z pa vrstno Stevilo, je tudi atomski
strukturni faktor Gaussova funkcija:

f(S)=ZExp(-n°S* k) (6)

V tem izrazu nastopa le velikost S, kar je posledica izbire radialno simetri¢ne elektronske
gostote. Ceprav je primer poenostavljen, lahko vidimo, da intenziteta sipanega valovanja
precej hitro pada z velikostjo sipalnega vektorja. Kot bomo videli, je sploSno sipanje
konvolucija veC prispevkov, vendar atomski strukturni faktor vedno povzroci, da
intenziteta uklonskih maksimumov pada z oddaljevanjem od naprej sipanega Zarka.

Strukturni faktorji atomov se seStevajo, kar je enakovredno superpoziciji jakosti
elektricnega polja. Tako dobimo bodisi molekularni strukturni faktor, strukturni faktor



osnovne celice ali druge ustrezne enote kar z vsoto po N sipalcih, pri ¢emer vsakemu
pripiSemo ustrezno fazo, glede na njegovo koordinato ry:

F@S)= i f,(S)Exp 27i S r,) )

n=1

V primeru, da ima opazovana struktura center inverzije, prispevajo atomi na polozajih ry
enak prispevek kot tisti pri —r,. Tedaj lahko namesto eksponentne funkcije zapiSemo le
kosinus, strukturni faktor pa postane realen in je moZzno z obratno transformacijo
izraCunati elektronsko gostoto.

3.2. Uklon na enodimenzionalni verigi

IzraCunajmo sedaj uklonski vzorec rentgenskih Zarkov na enodimenzionalni verigi
2N + 1 identi¢nih atomov, ki je podana z vektorjem translacije a. V enacbi (7) seStevamo
od —N do N, za vse atome enak atomski strukturni faktor pa postavimo pred vsoto. Ko
geometrijsko vrsto seStejemo, dobimo:

sin[2N +1) 7S -a]

F,v.,(S)=f(S 8
wa§)= )= e )
Intenziteto sipanih Zarkov izracunamo po enacbi (5) in je enaka:
in[2N +1) 7S -a])’
sin -a
Lya®=lr®]*| — ©)
sin(zS-a)

Ko Stevilo atomov N postane veliko, gre intenziteta proti ni¢ povsod, razen v tockah, kjer
je skalarni produkt S-a celo Stevilo. To se vidi iz razvoja za majhne vrednosti

argumenta sinusov, saj je v okolici celoStevilcnega skalarnega produkta S-a vrednost
sinusa blizu ni¢. Ce v razvoju vzamemo le linearni ¢len se v obfeh sinusih v ulomku
okrajSa vse, razen Clena 2N + 1 v Stevcu, ta pa je zelo velik. Clen S-a je mera za
relativno orientacijo med vzorcem in detektorjem. Najvisji je uklonski vrh pri S-a=0,

ko je S v ravnini, pravokotni na smer verige atomov. Intenziteta uklonskih vrhovi pada z
oddaljenostjo od osrednjega maksimuma.
Pogoj za ojacitev je torej:

S-a=h (10)

Pri tem je h celo Stevilo. Primer S-a =1 npr. pomeni, da projekcija vektorja S na a
znaSa 1/a. Izraz (10) torej definira mnoZico med seboj vzporednih ravnin, medsebojno
razmaknjenih za 1/a in pravokotnih na vektor a. Te ravnine v recipronem prostoru
definirajo vse mozZne sipalne vektorje S, pri katerih lahko dobimo merljivo intenziteto.



Dodatno omejitev dobimo, ko vnaprej dolo¢imo Se vpadni vektor sy. Ker gre za elasti¢no
sipanje (s = sp), se mozni sipalni vektorji S nahajajo na krogelni lupini (von Lauejeva
krogla) z radijem 1/A (enacba 1), izhajajo¢ iz dane tocke na koncu vektorja sy, Ob
zdruZitvi obeh pogojev vidimo, da se moZni sipalni vektorji S nahajajo na crtah, ki so
presecisce vzporednih ravnin (10) in krogelne lupine z radijem 1/A. Oblika teh crt je
odvisna od medsebojne orientacije sy in a: Ce sta vektorja vzporedna ali pravokotna,
dobimo kroZnice, sicer pa elipse.

3.2. Uklon v treh dimenzijah

Obravnavo enostavno posploSimo v dve ali tri dimenzije. V treh dimenzijah
imejmo osnovno celico definirano z vektorji a, b, in c¢. Veljajo enacbe:

S-a=h
S-b=k (11)
Sec=1

Izraz (11) definira mreZo tock v recipro¢nem prostoru, pri katerih lahko dobimo uklonske
ojacitve. Merljive intenzitete se nahajajo pri sipalnih vektorjih, ki jih dobimo kot presek
von Lauejeve krogle s tockami recipronega prostora. Enacba za strukturni faktor se v
treh dimenzijah glasi:

FS) =YY f(S)Exp 27i S-(xa+ yb+z¢)) (12)

Pri tem so x, y in z cela Stevila, ki celoten prostor zapolnijo s ponavljajoco se strukturo
osnovne celice. Ce v enacbo (12) vstavimo pogoj (11), sledi:

F(hk,)=Y>">" f(S)Exp 27 i(hx+ky+Iz)) (13)

Mozni sipalni vektorji so sedaj karakterizirani s trojico hkl, ki jim reCemo tudi Milerjevi
indeksi. Ti predstavljajo tudi mnoZico vzporednih mreZnih ravnin, ki sekajo osi pri
vsakem celoStevilénem veckratniku a/h, b/k in ¢/l. V primeru sipanja na identi¢nih
atomih se enacba (13) poenostavi v:

F(h,k,l)=N f(S) (14)
Strukturni faktor je torej kar sorazmeren Stevilu atomov v vzorcu. Pri tem seveda ne

smemo pozabiti, da so h, k, 1 celoStevil¢ni in da Se vedno velja tudi omejitev glede na
presek moZnih recipro¢nih toc¢k s von Lauejevo kroglo.



3.3. Uporaba konvolucije pri uklonu

Konvolucija funkcij f (r) in g (r) je definirana s predpisom:
fe= [ f@m)g-rydr (15)

Crta nad funkcijama je znak za konvolucijo. Ce je g(r) npr. Diracova delta funkcija 8(r-
a), je rezultat konvolucije premik funkcije f za vektor a:

fo@=[fr)S@-(r-aydr=fu+a) (16)

Tako lahko elektronsko gostoto v kristalu zapiSemo kot konvolucijo vsote delta funkcij,
ki predstavljajo mrezne tocke kristala, in elektronske gostote p(r) ene osnovne celice:

Lpw=3 3 3 p+na+tmb+pe) (17)

n=—c0 m=—00 p=-—oco

Pri tem je z L(r) podana kristalna mreza:

L(r)= i i iﬁ(r—na—mb—pc) (18)

n=—oc0 mMm=—oc0 p=—oo0

Poglejmo si lastnosti Fourierove transformacije konvolucije, ki so posebej pomembne za
opis uklona. Naj bosta F(S) in G(S) Fouirerovi transformiranki:

F(S)= Tf(r)Exp (27i S-r)dr (19)
F(S)= Tf(r)Exp (27i S-r)dr

f(r) in g(r) pa njuni obratni transformiranki:
fr)= TF(S)Exp (27iS-r)dS (20)

g(r) = TG(S)Exp (-27iS-r)dS



Iz enacb (15, 19, 20) se da pokazati, da je obratna Fouirerova transformacija produkta
dveh funkcij enaka konvoluciji obratnih Fourierovih transformirank teh dveh funkcij:

fg(u)= TF(S)G(S)Exp (—27i S-u)dS (21)

Velja pa tudi, da je Fourierova transformacija konvolucije dveh funkcij enaka produktu
Fourierovih transformirank teh dveh funkcij:

F(S)G(S)= TE(u)Exp (27 i S-u)dr (22)

Veljata tudi podobni enacbi, pri katerih sta operaciji konvolucije in produkta ravno
zamenjani. Definirajmo sedaj strukturni faktor ene same osnovne celice F, na podlagi
enacbe 3, pri ¢emer integriramo le po volumnu osnovne celice:

F,(8)=[p, ) Exp 2zi S -1)dr (23)

Celotno elektronsko gostoto kristala generiramo s konvolucijo L_p(u), pri Cemer je L(r)

definirana z enacbo (18), p(r) pa z obratno Fourierovo transformacijo enacbe (23), glej
tudi enacbo (4). Sedaj lahko zapiSemo F,, strukturni faktor celotnega kristala:

F,(S)=[LpExp 27i S-u)du (24)

Ker imamo opravka s Fourierovo transformacijo konvolucije, lahko po enacbi (22)
presodimo:

F,(8)=F,(S)F,(S)=F,S) Y Ep Qrin S a) (25)

n=—oo

Pri tem je Fi(S) strukturni faktor, ki pripada osnovni celici (Fourierova transformacija
elektronske gostote), FL(S) pa strukturni faktor kristalne reSetke (Fourierova
transformacija kristalne reSetke). Rezultat je podoben kot v enacbi (7), le da velja sploSno
za molekulske kristale. V treh dimenzijah enacba (25) pridobi Se ¢lena z baznima
vektorjem b in c. Ob upoStevanju von Lauejevih pogojev (11) identi¢no kot v enacbah
(12)-(14), pridemo do rezultata:

F, (hkI)=NF,(S) (26)

N predstavlja Stevilo osnovnih celic v kristalu, F;,(S) pa strukturni faktor osnovne celice,
ki se ob upostevanju enacbe (11) glasi:



E,(hk, )= f,(S)Exp Qrithx, +ky, +1z,)) 27)

Tukaj so x;, y; in z; Stevila med O in 1 ter predstavljajo pozicije sipalcev v osnovni celici.

3.4. Uklon rentgenskih Zarkov na vlaknih: zvezna vija¢nica

Vlakno B-DNA v eksperimentu Franklinove in Goslinga je semikristalini¢no, v
eksperimentu Langridga in sodelavcev pa polikristalini¢no. Z mehanskim raztegovanjem
se vzorec v obeh primerih delno uredi tako, da imajo vsi mikrokristali ali vse molekule
skupno dolgo os, okoli te osi pa so enote naklju¢no orientirane. Za F;, posami¢ne enojne
vijacnice velja enacba (25), izmerjena intenziteta pa ustreza :

(19)=(|F,

tot

D=(F.®F®I) (8)

kar je miSljeno kot povprecje preko vseh kotov glede na glavno os.
Najprej obravnavajmo eno samo nezvezno enoatomno vijac¢nico. Strukturni faktor
za ta primer je enak:

F,(8)=f(SK(S) (29)

Pri tem je f (S) kar atomski strukturni faktor, npr. iz enacbe (6), Fi(S) pa Fourierova
transformacija vijacno razporejenih toCk, ki jo moramo Se izraCunati. Vijatho mreZo
formuliramo s produktom zvezne vijaCnice in druZine ravnin, katerih presek z vijacnico
predstavlja atome. Fourierova transformacija produkta je enaka konvoluciji Fourierovih
transformacij obeh komponent, torej:

E8)=F.(S)F,(S) (30)

Z F.S) smo oznacili Fourierovo transformacijo zvezne vijacnice, z F,(S) pa
transformacijo druzine vzporednih ekvidistancnih ravnin. V bolj realisticnem primeru, ko
nimamo Vv vijacnico razporejenih enakih atomov, ampak vecje enote (npr. molekule),
moramo upoSstevati strukturni faktor take enote Fr(S):

F,(S)=F,(S)F,(S) (31)

Najprej po enacbi (3) izraCunajmo strukturni faktor zvezne vijacnice. Koordinate
cilindricnega koordinatnega sistema ozna¢imo kot r, @, z v realnem prostoru in R, y, Z v
recipronem prostoru. Skalarni produkt S-r, ki nastopa v eksponentu, izrazimo z
karteziénimi enotskimi vektorji X,y,Z in X,Y,Z v realnem oziroma reciproénem
prostoru, pri ¢emer sta ustrezna para enotskih vektorjev vzporedna:



S r=(&S,+§5,+25) r=& 1)X-S)+F r)(Y-S)+(@1)(Z"S) (32)

Prepoznamo lahko naslednje zveze: Z-r =1z, Z-S=Z, X-r=rcosg, X-S=R cosy,

y-r=rsing, Y-S=R sin . Enacbo (3) lahko prepiSemo v:

F.(RY,Z)=[d¢ TExp (27i (r,R cos(¢—y)+22)) dz (33)

—oo

Pri tem smo uporabili adicijski izrek in integrirali po r. V nasem modelu velja, da je
elektronska gostota nenicelna le pri r = 1, (polmer vijacnice), tako da smo za elektronsko
gostoto lahko vstavili Diracovo delta d(r-rp).

Vijacnica je periodi¢na v smeri osi z, s periodo P, ki predstavlja en zavoj
vijaCnice. Ker ima vsaka tocka na vijacnici periodo P velja, da dani tocki iz realnega
prostora (upoStevajo¢ vse ekvivalentne toCke) v recipronem prostoru ustreza druZina
vzporednih ravnin pri Z = n/ P, kjer je n celo Stevilo. Vijacnica se pomakne v smeri z za
P, ko se za 27 zavrtimo okoli osi. Torej velja z =P ¢ /2 7. Ce to zvezo vstavimo v enaébo
(33), preostane le Se integral po kotu ¢:

F.(Ry,n/P)= [ Exp 27i 1, R cos(¢—y)+ing)dp (34)

Ta integral je Besslova funkcija prvega reda:
F.(R,y,n/P)=J, Q2xr,R)Exp (in(y+7x/2)) (35)

Strukturni faktor zvezne vijacnice radia rj, in periode P je torej druZina Besslovih funkcij,
ki so definirane oz. razlicne od O na ¢rtah Z = n/P v reciprotnem prostoru. Sipalna
amplituda na dani Crti je radialno simetri¢na, radialna odvisnost nastopa le v fazi.

Ko je vzorec ena sama zvezna vijacnica, je intenziteta po enacbi (5) enaka:

I.(Rn/P)=F F =J'Qxr,R) (36)

Poleg radialne simetrije velja Se J_n2 = an in so uklonske ¢rte simetricne glede na os

nicte uklonske Crte. Pri eksperimentu je ponavadi os Z vertikalna, os R pa horizontalna.
Takrat je rezultat uklona druZina ekvidistan¢nih horizontalnih vzporednih &rt, ki so
razmaknjene za 1/P, kar omogoca meritev periode P. Iz eksperimenta je doloCena
vrednost 3,4 nm za velikost zavoja vijacnice. Poleg tega na vsaki n-ti ¢rti pricakujemo
serijo uklonskih pik, ki pripadajo maksimumom n-te Besslove funkcije. Lastnost
Besslovih funkcij je, da intenziteta vrhov pri dani funkciji z veCanjem R pada in da se
polozaj prvega vrha pojavlja pri Cedalje vecjem R, ko se ve€a n. Rezultat je uklonski
vzorec v obliki ¢rke x, za kot med krakoma, ko gre n — oo pa velja:



o=arctg(P/2xr,) (37)

Iz izmerjenega kota & in znane periode P lahko torej dolo¢imo radij vijacnice 1y, ki pri
DNK znasa 1 nm in se seveda nanaSa na fosfatne skupine kot glavnega sipalca
rentgenskih Zarkov.

3.5. Uklonski vzorec nezvezne vija¢nice

Sedaj moramo dolociti Se strukturni faktor F,, torej druZine vzporednih ravnin
pravokotnih na z in razmaknjenih za h. Ker je Fourierova transformacija
enodimenzionalne mreZe toCk enaka druZini ravnin velja tudi obratno, transformacija
ravnin je druZina tock v smeri osi Z, razmaknjenih za 1/h:

F (Z)= iﬁ(Z—m/h) (38)

m=—oo

Izrazimo konvolucijo F,F, iz enaCbe (30) in dobimo strukturni faktor nezvezne
vijacnice:

F(Ry.Z)=F,F,=Y.1,Q2xn,R) Exp (in(y +7/2)) (39)

Pogoj za Z izhaja iz obeh funkcij v konvoluciji in sicer velja:
Z=mlh+n/P (40)

To je posledica konvolucije, ki pri vsaki vrednosti m/h dovoli vse celoSteviléne n. Tako
je pri vsakem dovoljenem Z, tudi vsota v enacbi (39) omejena na tiste n, ki ustrezajo
enacbi (40).

Ce ima vija¢nica celo $tevilo enot na zavoj: k = P/h, je uklonski vzorec relativno
enostaven. Ce pogoj za k vstavimo v enagbo (40) namre¢ dobimo:

Z=1/P)mk+n)=1/P 41)

Ker so m, k in n cela Stevila, je tudi 1 celo Stevilo. Pri danem I in k moramo iz enacbe (39)
odbrati le tiste n, ki ustrezajo zvezi 1= m k + n. Uklonski vzorec se pojavi na istih ¢rtah
kot pri zvezni vijacnici, le da se na vsakih k ¢rt ponovi. To ugotovimo, ¢e v pogoj za 1
vstavimo M Kk, torej veCkratnik Stevila k. Tako dobimo pogoj n = k (M-m). Ker je m
poljubno celo Stevilo, je tudi M-m poljubno celo Stevilo, saj je M dano celo Stevilo. Torej
je za poljuben M (in s tem veckratnik Stevila k), izbor Stevil n vedno enak veCkratnikom
Stevila k, kar res pripelje do ponovitve ¢rt. Ponovitev uklonskega vzorca na vsakih k ¢rt
nam omogoci dolocitev Stevila k, v naSem primeru torej Stevilo fosfatnih skupin na zavoj
vijacnice. V eksperimentu Franklinove se je dalo razbrati, da je to Stevilo enako 10.



Hkrati pa obratna vrednost razdalje do k-te (desete) ¢rte od srediS¢a pomeni obratno
vrednost razdalje med fosfatnimi skupinami. V primeru DNK je ta razdalja 0,34 nm.

V primeru necelega Stevila enot na zavoj vijac¢nice lahko ponavadi re€emo, da se
v V zavojih nahaja k enot. Tedaj se struktura ponovi na razdalji d = V P, posamezne
enote pa so med seboj oddaljene za h = VP/k. Ce to vstavimo v ena¢bo (40), dobimo

pogoj:

Z = (mk +Vn)/VP =1/VP

(42)
n = (lI-mk)/V
Ugotovimo lahko, da je 1 spet katerokoli celo Stevilo. Pri danem k in V lahko izberemo le
tako kombinacijo 1 in m, da je n celo Stevilo. Uklonske Crte so sedaj bolj goste, razdalja
med njimi je 1/VP, uklonski vzorec pa se spet ponovi na vsakih k ¢rt.
Sedaj Se iz strukturnega faktorja po enacbi (5) izraCunajmo intenziteto uklonskega
vzorca tockaste vijacnice z necelim Stevilom enot na zavoj:

IRY;Z=1/VP)=>>J,2ar,R)J,2xr,R)Exp(i(n—n")YW +7/2)) (43)

Pri tem moramo za vsako dovoljeno uklonsko ¢rto 1 upostevati pogoj za n iz enacbe (42).
Spet se spomnimo na naklju¢no orientacijo vijanic po kotu ¢. Tako moramo tudi v
reciproénem prostoru izraz integrirati po vseh moZnih v, torej od 0 do 2n. Ta integral
nam da kar Diracov delta d(n-n'), tako da na koncu dobimo rezultat:

(IR,Z=1/VP))=>"J,*(2zr,R) (44)

Po obliki je to podoben rezultat kot v enacbi (36) za zvezno vijacnico, le da tu pri vsakem
dovoljenem I seStevamo po vseh dovoljenih n.

3.6. Dvojna vijacnica

V nadaljevanju bolj natan¢no obravnavajmo primer s celim Stevilom atomom na
zavoj vijacnice. Predstavljajmo si sedaj dvojno vijacnico, iz dveh koaksialno postavljenih
vijacnic, ki sta za del zavoja f premaknjeni med seboj. Vijacnici morata biti zamaknjeni
zaradi stericnih razlogov. Strukturni faktor dvojne vijacnice dobimo z mnoZenjem
strukturnega faktorja enojne vijacnice F; (S) iz enacbe (39), z izrazom:

G(f)=1+ExpQ2rifl) (45)

Enica predstavlja prvo vijacnico, v eksponentnem delu pa drugi vijacnici pripada ustrezna
fazna razlika. Ko je produkt f 1 =n + %2, je G(f) enak 0, ¢e je n celo Stevilo. Za ustrezne
vrednosti f lahko dobimo tak 1, da bo ustrezna uklonska €rta izginila. Da bi izginila Cetrta
Crta, kar je vidno v eksperimentu, v gornji izraz torej vstavimo 1 = 4. Dobimo torej pogoj:



f=2n+1/8 (46)

Zaradi steri¢nih razlogov lahko izlo¢imo reSitev f = 1/8. Ostane nam reSitev f = 3/8 ali
ekvivalentno f = 5/8. To pomeni, da sta koaksialni vija¢nici v DNK medsebojno
zamaknjeni za 3/8 zavoja.

Izmed vseh znacilnosti na uklonski sliki 2 smo le pri manjkajoci Cetrti ¢rti morali
upostevati dvojno vijacnico. Mozno je pregledati Se vse druge kombinacije, to je razli¢no
Stevilo vijacnic razlicno zamaknjenih med seboj. Izkaze se, da je Watson-Crickov model
najbolj uspeSen. V primeru monokristala je intenziteta uklonjene svetlobe tudi moc¢no
odvisna od kota rotacije okoli vzdolzne osi. Tedaj ob vrtenju nekatere Crte periodi¢no
spreminjajo intenziteto, vendar se rezultati Se vedno ujemajo z istim modelom.

4. Zakljudek

Watson in Crick sta na podlagi meritev Franklinove in Goslinga, CCV teorije in
svojih dodatnih razmislekov, predlagala strukturo DNK, ki je danes sploSno sprejeta.
DNK je dvojna vijacnica, sestavljena iz dveh nasprotno vzporednih koaksialnih vijacnic,
premaknjenih za 3/8 zavoja. En zavoj vijacnice meri 3,4 nm in vsebuje 10 baznih parov,
ki se medsebojno parijo po Watson-Crickovem pravilu. Fosfatne skupine so od osi
vijacnice oddaljene 1 nm. Odkritje strukture DNK je bilo izjemno odkritje znanosti
dvajsetega stoletja, na podlagi katerega se biokemijske vede Se danes razvijajo v smeri
genetskih tehnologij. V podrobnostih so bili pojasnjeni procesi prepisovanja genov.
Znanstveniki so razvili metode za branje sekvenc DNK, ki je omogocila odkritja
genomov Vvisjih Zivali in rastlin, vkljucno s ¢loveSkim genomom v projektu Human
Genome Project.
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