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Teoría de la cristalización. Métodos y estrategias para cristalizar macromoléculas (matrices, aditivos). 
Criocristalografía. Átomos pesados. Selenoderivados. Fuentes de rayos X. Descripción del generador y detector 
in-house. Sincrotrones o z é 
Generalidades de cristalografía de rayos X. Teoría de difracción: Ondas, espacio recíproco. Simetría, grupos 
espaciales. Factores de estructura. E e o e En + 
Colección de datos de difracción: indexado, estrategia, procesamiento, validación, . .. = 
El problema de las fases |: MIR-MAD. Funciones de Patterson. Modificación de densidad. 
El problema de las fases ll: reemplazo molecular. 
Construcción manual. Parámetros a tener en cuenta durante la construcción manual (rotameros, distancias, 
ángulos) 
Afinamiento. Maximum likelihood. Simulated annealing. Factores R. Constraints. Restraints. Validación. 
Parámetros de control de calidad de la estructura (Ramachandran, etc). Análisis de la estructura: 
superposiciones y alineacion por estructura, rms, contactos, puentes de hidrógeno, etc 
Genómica estructural: adaptaciones de la metodología de difracción de rayos X a la alta performance y 
automatización. : 
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