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1) POSICIONAMENT DE LA MOSTRA

-Pesquem i col·loquem manualment 
un cristall al goniòmetre o bé al 
canviador de mostres automàtic.

-Tancar la sala, seguint les normes de 
seguretat de la instal·lació.

-Centrat del cristall al voltant de l'eix de 
rotació des de la sala de control.
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2) RECOLLIDA DE DADES

-Centrat del cristall al voltant de 
l'eix de rotació des de la sala de 
control.

-Definir:  angle i regió de rotació,
  temps d'exposició,

                distància al detector,..

--Executar l'ordre de recollida 

De la difracció a l'estructura  Recollida de dades



Carpena X. et. al. J Mol Biol 327, 475 - 489 (2003) 

De la difracció a l'estructura  Recollida de dades



Carpena X. et. al. J Mol Biol 327, 475 - 489 (2003) 

4) ESCALAR DADES

5) ANÀLISI DE LES DADES

6) BAIXAR DEL PDB UN MODEL INICIAL

7) RESOLDRE L'ESTRUCTURA PER RM

8) CALCULAR EL MAPA DE DENSITAT

9) REFINAMENT DEL MODEL

10) FER UNA FIGURA DE L'ESTRUCTURA

4) scala (ccp4i)

5) hklview

6) www.pdb.org

7) MOLREP (ccp4i)

8) refmac (ccp4i)

9) coot + refmac (ccp4i)

10) PyMOL

3) PROCESSAR DADES 3) imosflm
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3) PROCESSAMENT DE LES DADES DE DIFRACCIÓ

-Obrir mosflm

-Afegir les imatges
  

-Indexar les imatges

-Refinar la cel·la

-Integrar les dades

-Obrir una terminal i escriure: 
>imosflm

-Clicar:  per afegir les imatges

- Buscar-les al directori

-Clicar damunt la primera

De la difracció a l'estructura  Processament de les dades 



Carpena X. et. al. J Mol Biol 327, 475 - 489 (2003) 

-Clicar:  per anar a Indexing

-Clicar: per executar l'indexat
 

-Cercar: la solució de penalti 
menor i seleccionar-la (clicant)
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-Clicar:  anar a Cell Refinent

-Escollir: rang d'imatges

-Clicar: a Process
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-Clicar:  anar a Integration

-Escollir: rang d'imatges

-Clicar: a Integrate
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4) ESCALAR DADES -Escalar el fitxer .mtz sortida de 
imosflm. 

-Emprar la versió antiga del 
Truncate.
 
-Incloure Rfree en l'mtz final ja 
escalat.

-Hi ha un monòmer a l'unitat 
assimètrica de 700 aminoàcids
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-Escalar el fitxer .mtz sortida de 
imosflm. 

-Emprar la versió antiga del 
Truncate.
 
-Incloure Rfree en l'mtz final ja 
escalat.

-Hi ha un monòmer a l'unitat 
assimètrica de 700 aminoàcids

-Obrir:  ccp4i (en una terminal)

-Escollir: en el llistat de programes, 
Scala. -cal clicar 2 cops-

-Introduir-hi: el fitxer .mtz sortida 
d'imosflm a MTZ in i donar-li un nom 
de sortida a MTZ out

-Run, empreu “old Truncate”

-Seleccioneu “Ensure unique data... 
FreeR column”

-Ompliu el nombre de residus de la 
unitat assimètrica
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5) ANÀLISI DE LES DADES -Obrir el fitxer .mtz amb el 
progama hklview.

-Comparar intensitat reflexions 
l=2n o l=2n+1 per veure si hi ha 
extincions degudes a eixos 21

-Obrir:  hklview NOMFITXER.mtz 
(en una terminal)

-Zona h0l: clicar la zona h0l i fer-hi 
un zoom amb el botó esquerra 
damunt l'eix l

-Clicar: les reflexions més intenses i 
mirar si són només parell (eix 21) o 
no (eix 2).  Al requadre OUTPUT, 
apareix els valors de la intensitat (F) 
de les reflexions.
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6) BAIXAR DEL PDB UN MODEL INICIAL
-Anar al PDB i cercar una 
estructura pel seu codi XXXX.

-Baixar les coordenades.

-Cercar:  introduir directament el 
codi PDB (XXXX) en el camp 
SEARCH.
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-Anar al PDB i cercar una 
estructura pel seu codi XXXX.

-Baixar les coordenades.

-Download Files: posar-se al 
damunt i seleccionar “PDB File (txt)”
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7) “RESOLDRE” L'ESTRUCTURA PER RM -Anar al CCP4i, i escollir Molrep. 

-Fer el RM, amb:
   -el model baixat del PDB,
   -l'output de l'escalat (MTZ)
   -limitant la màx. resolució a 3.5Å
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-Anar al CCP4i, i escollir Molrep. 

-Fer el RM, amb:
   -el model baixat del PDB,
   -l'output de l'escalat (MTZ)
   -limitant la màx. resolució a 3.5Å

-Introduir:  
   -fitxer de sortida de l'escalat, 
format *_scala.mtz) al camp MTZ in
   -fitxer de coordenades del PDB 
(format XXXX.pdb) al camp Model in

-Clicar: la casella Experimental 
Data, perquè s'obri un desplegable

-Introduir: el 3.5 a max. resolution
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8) CALCULAR EL MAPA DE DENSITAT
-Anar a refmac. 

-Fer un Refinament de Cos Rígid:
   -la sortida de MOLREP,
   -l'output de l'escalat (MTZ)
   -limitant a 5 cicles de refinament
   -limitant la màx. resolució 
    entre 20 i 2.0Å
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-Seleccionar:  
   -”rigid body refinement” en el 
primer desplegable

-MTZ in: el fitxer sortida d'Scala. 

-PDB in: el fitxer sortida de 
MOLREP.

-out: va bé posar un nom més fàcil 
en la sortida “*_rigid1.mtz o .pdb”

-Canviar: el nombre de cicles en el 
desplegable Refin. Parameters a 5

-Limitar: la ressolució mínima (a 20) 
i la màxima a 2

-Anar a refmac. 

-Fer un Refinament de Cos Rígid:
   -la sortida de MOLREP,
   -l'output de l'escalat (MTZ)
   -limitant a 5 cicles de refinament
   -limitant la màx. resolució 
    entre 20 i 2.0Å
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-Anar a: una terminal i escriure-hi    
   >coot
-Obrir: les coordenades (fitxer 
*rigid1.pdb) i l'MTZ que conté les 
fases (fitxe *rigid1.mtz) 

9) REFINAMENT DEL MODEL
-Obrir el programa coot. 

-Fer un Refinament de Cos Rígid:
   -la sortida de MOLREP,
   -l'output de l'escalat (MTZ)
   -limitant a 5 cicles de refinament
   -limitant la màx. resolució 
    entre 20 i 2.0Å
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-Obrir: la finestra “Go To Atom”, i en 
fer “Apply” anar a la zona que cal 
corregir / modificar /mutar, etc..

-Obrir el programa coot. 

-Fer un Refinament de Cos Rígid:
   -la sortida de MOLREP,
   -l'output de l'escalat (MTZ)
   -limitant a 5 cicles de refinament
   -limitant la màx. resolució 
    entre 20 i 2.0Å
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-Obrir el programa coot. 

-Fer un Refinament de Cos Rígid:
   -la sortida de MOLREP,
   -l'output de l'escalat (MTZ)
   -limitant a 5 cicles de refinament
   -limitant la màx. ressolució 
    entre 20 i 2.0Å

-Mutar: serveix per mutar i 
autorefinar el residu canviat. Un cop 
activat (amb un clic) cal situar-se 
damunt el residu a canviar i clicar-lo 
amb el botó esquerra.

-Desar: després dels canvis 
pertinents, cal desar les noves 
coordenades: File / Save 
Coordinates ) donar-li un nou nom, 
per ex. “*ref2_0.pdb”.
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-Obrir el programa refmac.
Aquest cop caldrà fer un 
“refinament amb restriccions” en 
comptes d'un “rígid”, del fitxer de 
coordenades modificat amb coot.

-Farem:
   -10 cicles de refinament
   -limitant la màx. resolució 
    entre 20 i 2.0Å

-Si falla:
   -clicarx2 damunt del projecte per 
veure quin missatge dóna. Si al 
final de tot, ha creat una llibreria de 
format .cif, copiar-la, introduir-la en 
el camp LIB i còrrer Refmac de 
nou.
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-Obrir: refmac des de ccp4i. Una 
bona opció és apretar tecla 
Majúsc+dos clics damunt l'antic 
treball de refmac ja corregut 
anteriorment.

-Seleccionar: “restrained 
refinement” en el desplegable.

-Modificar: els noms dels fitxers de 
sortida i entrada. El d'entrada és el 
pdb que acabem de mutar.

-Obrir: el desplegable “Refinement 
parameters”. I indicar-li que són 10 
cicles de refinament, i els límits de 
resolució.
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-Llibreria: si falla el refinament, 
mirar el fitxer de control (log out) -o 
bé clicant dos cops al damunt o bé a 
l'opció “View Files From Job”. Si al 
final de l'arxiu, ha creat un fitxer de 
format *.cif, copiar-lo amb Ctrl+C i 
col·locar-lo en el treball de refmac 
anterior i fer-lo còrrer de nou.

-Rf/Rfree: si ha arribat fins el final, 
mireu de nou el log out, i tindreu els 
valors Rfactor i Rfree que 
determinen la qualitat del model. 
Felicitats, ja teniu l'estructura resolta 
i refinada!
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FER UNA FIGURA DE L'ESTRUCTURA

-Obrir el pdb originat amb el darrer 
refinat de refmac.

-Amagar (H): el format de la 
representació de “lines” i mostrar 
(S) el format “cartoon”.

-Centrar (PyMOL> center): en el 
residu que vulgueu mostrar

-Mostreu-lo en format sticks 

-Fer una captura de pantalla en 
format .png (png), tot canviant el 
fons a blanc.
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-Obrir: pymol des de la terminal. 
Anar a File i obrir el pdb final de 
refmac.

-Clicar sobre el nom del fitxer: 
(Hide) i seleccionar Lines. Anar a 
(Show) i seleccionar Cartoon. 

-Anar a la línia de comandes PyMOL> 
i escriure-hi (línia a línia):
    center V89F* and resi 89
    show sticks, V89F* and resi 89
    set cartoon_side_chain_helper, on
    hide sticks, V89F* and elem H
    bg_color white 
    ray 1600, 1200
    png Mutacio_V89F.png

De la difracció a l'estructura       Dibuix del model 
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