Parte Teorica: T‘Lam Mmuole acllys

Teoria de la cristalizacién. Métodos y estrategias para cristalizar macromoléculas (matrices, aditivos).
Criocristalografia. Atomos pesados. Selenoderivados. Fuentes de rayos X. Descripcion del generador y detector
in-house. Sincrotrones o Lot
Generalidades de cristalografia de rayos X. Teoria de difraccion ondas, espacio reciproco. Simetria, grupos
espaciales. Factores de estructura. g G P s e e

Coleccién de datos de difraccién: indexado, estrategia, procesamiento, validacién. . ..

El problema de las fases I: MIR-MAD. Funciones de Patterson. Modificacién de densidad.

El problema de las fases II: reemplazo molecular.

Construccion manual. Parametros a tener en cuenta durante la construccién manual (rotameros, distancias,
angulos)

Afinamiento. Maximum likelihood. Simulated annealing. Factores R. Constraints. Restraints. Validacién.
Parametros de control de calidad de la estructura (Ramachandran, etc). Analisis de la estructura:
superposiciones y alineacion por estructura, rms, contactos, puentes de hidrégeno, etc

Gendmica estructural: adaptaciones de la metodologia de difraccidn de rayos X a la alta performance y
automatizacion. '
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