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De com la vida s'ha protegit de 'oxidacio: estructura d'oxidoreductases

Aportacions biomediques de la cristal-lografia: canvi de forma, canvi de funcié



Historia i fonaments CRX-I

L'esser huma i les seves limitacions

“YOU MUST
NEVER BE
FEARFUL

ABOUT WHAT
YOU ARE
DOING WHEN
IT IS RIGHT.”

ROSA PARKS
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Historia i fonaments CRX- De l'infinit a I'esser més microscopic

L'Univers a tocar ...

Hans
Lippershey

Un Univers de la mida d'un cap d'agulla..

Zaccharias Antoine Van
Jansen Leuweenhook




Historia i fonaments CRX-I De l'infinit a I'esser més microscopic

= elmundo.es Ciencia y ecologia
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Portada > Ciencia

Nick Pelling suggests that credit should go not to the Netherlands but
UN NOBLE LO SUBASTO much further south to Catalonia.
El inventor del telescopio fue un espaiiol

Actualizado lunes 15/09/2008 17:55 (CET) a8 « A
EDUARDO SUAREZ

LOMDRES.- El telescopio lo inventd un catalan. He aqui la
sorprendente hipotesis que pone la revista britanica ‘History
Today'. La historia lleva la firma de Nick Pelling -informatico,
consultor e historiador en ciemes- y caera como una losa
sobre los fastos que conmemoraran a lo largo del otono el
4007 aniversario del invento.

Hasta ahora se daba por hecho gue el telescopio lo habia
inventado un optico holandés aungue no estaba muy claro
cual. Hasta tres artesanos distintos trataron de patentar el
invento en el plazo de una semana en 1608.

: s 4 S ,

Early depiction of a Dutch telescope” from the “"Emblemata of zinne-werck” (Middelburg 1624) of the poet and
statesman Jjohan de Brune (1588-1658). The print was engraved by Adriaen van de Venne, wha, together with
his brother Jan Pieters van de Venne, printed books not far from the original optical workshop of Hans

Lipperhey.



Historia i fonaments CRX-I

d "’-,-' Y "* F i "\gl I,/' "~ - A

OR SOME
Phyfiological -~ Deferiptions

OF

MINTTTDD DOYNOIE
,.-1F_, ; F » 1}-ﬂ[

MADE B)Y

WITH

Observations and 3 th»:rcupon.

By {00 KE, Fellow of the

Image: hetp )/ fwww nlm nib gew) exhihithon, T

Robert
Hooke




Historia i fonaments CRX-I "Micrographia"” de Robert Hooke
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Historia i fonaments CRX-I ' Llum i difraccio

-No permet coneixer l'interior.

-No permet veure coses encara mes petites

THE ELECTROMAGNETIC SPECTRUM
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-Quan la llum interacciona amb objectes de mida equivalent a
la seva longitud d'ona, es produeix el fenomen de la difraccid
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"Micrographia” de Robert Hooke

Diffraccio de la llum
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Thomas Young's Double Slit Experiment

Screen with
Single Slit

Figure 1

—Sunlight

Diffracted
Coherent

ﬁpherical
avefront

-
N\t

Detector Screen Dark Bright Interference
Fringe Fringe Fringes

F.M.Grimaldi

a la mida de l'objecte.

-Del llati diffringere, «trencar en peces».
-Conegut des del s. XVII (Grimaldi), extés per altres (Newton, Young..).
-Té lloc amb tot tipus de llum perd només és observable quan wv equival




Historia i fonaments CRX-I ' Descobriments dels Raigs-X

La primera radiografia
(22/12/1895)

Roéntgen Anna Bertha

-La matéria és majoritariament transparent o semi (nomeés 0ssos Radiacié “X”
i metalls absorbeixen). '

v

-Els elements electrodensos -més electrons- dispersen els R-X
(diffraccio).




Historia i fonaments CRX-I Difracci6 dels primers cristalls, 1912

Max Walter
von Laue Friedrich

Paul
Knipping

-Coneguts des de l'antiguitat, ja se suposava que tindria interiorment
una estructura repetitiva.
-Von Laue va creure que la A dels R-X seria equivalent a les distancies

entre els atoms que composaven els cristalls ()\R_X = dCuSO4)




Historia i fonaments CRX-I Difracci6 dels primers cristalls, 1912




Historia i fonaments CRX-I Simulacié d'un experiment de difraccié




Historia i fonaments CRX-I Difracci6 dels primers cristalls, 1912




Historia i fonaments CRX-I

L'Interpretacio dels Bragg
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“Recentment, tanmateix, algunes noves i curioses

propietats dels raigs-X han estat descobertes pel
Dr. Laue a Munich.

Lars Vegard
Juny 1912”

William Henry
Bragg

William Lawrence
Bragg

-Laue proporciona gentilment una foto a W.H. Bragg.

-Fou W.L. Bragg qui va resoldre el problema de la interpretacio.




Historia i fonaments CRX- La Llei de Bragg
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Historia i fonaments CRX-I La Llei de Bragg
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-Diferéncia de recorregut: 2dsin@ —— —

-Difraccio intensa quan: | 2dsin® = nA




Historia i fonaments CRX-I La Llei de Bragg
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-Diferéncia de recorregut: 2dsin©
-Difracci6 quan: 2dsin@ = (2n-1)A/2

-Aixi doncs, la difraccié es funcié de d (estructura) i ©.




Historia i fonaments CRX-I La Llei de Bragg
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pd = 51512
pd = 50.51

pd = 3.032

pd = 2.02
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-La llei de Bragg es compleix escrupulosament!




La Llei de Bragg

Historia i fonaments CRX-I
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La Llei de Bragg
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Historia i fonaments CRX-I Els humils Bragg
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Estructura de l'enllag ionic

NaCl: Sal comuna
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“En base a aquesta lleugera evidencia, un xic indirecta, vaig ser
capac d'assignar l'estructura.. en un article publicat a la Royal
Society al Juny de 1913, per sort, investigacions posteriors en van

confirmar la seva veracitat.

-No existeix un aparellament real
dels compostos idnics en sol-lucid.

WL Bragg, 1975”

“En el clorur de sodi, no
existeixen molecules de NaCl ...
l'equiparacio entre els atoms de
sodi 1 els de clor, és el resultat
d'una disposicio dels mateixos en
forma d'un taulell d'escacs.

W. Henry Bragg, Nature 1927”

“Aquest argument és absurd fins
a l'enessima potencia.
La Quimica no té res a veure ni

amb els escacs ni amb la
geometria, sigui quina sigui la
Fisica dels raigs-X.

Henry Armstrong, Nature 1927




Historia i fonaments CRX-I L'estructura i les propietats dels compostos

The Sruciure |'_,l' ihe Ihapmond, {

ol Phrss In the 1 he Structure of iraphite. {
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By J. D. Bumxar, BA.
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b — Communissiod by Sir Wiliam Bragy. ¥.RS

2,
2 '%_ ‘f‘%

-Entenent l'estructura atomica dels compostos, entenem el perque de les seves propietats.

U piversiy i




Historia i fonaments CRX- Necessitat d'una interpretacié matematica

“En els casos senzills que hem considerat.. les dades aportades pel nou metode han estat suficients. Hem
pogut trobar les posicions atomiques exactes. Aquest no és el cas, per a cristalls més complexos.”

IX. Bakeriax Lecrore— X-rays and Crystal Structure.

By W. H. Braoo, D.Se., F.R.S., Cavendish Professor of Physics in the University
of Leeds.

Lectare delivered March 18,—M8. recoived April 7, 1915

f(S) -ﬂf[p(r)dxdydz]e”"-‘ £(S) 'ﬂfﬂ(r)fizm‘sdxdydz



Historia i fonaments CRX-I Necessitat d'una interpretacié matematica

-Aquesta equacio matematica, es correspon amb la que va desenvolupar Joseph Fourier el
s. XVIIl i s'anomena Transformada de Fourier.

f(S)an]'p(r)e‘h’ “dxdydz; | ~—— p(r)-fffj"(S){*":”’ *dS

Transformada de Fourier Inversa

; ' Jean-B. Joseph
Fourier
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Estructura de compostos mes complexes
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W.L. Bragg, 1929

Dorothy
Crowfoot H.

Penicilina,
D. Crowfoot (Hodgkin), 1945

Vitamina B12,
D. Crowfoot (Hodgkin), 1954

& o

Cambridge Structural Database (CSD)
> 500.000 Estructures Atomiques
~ 40.000 Entrades/any
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Aplicacio en mostres biologiques

William Astbury &
Florence Bell

John Desmond Dorothy

Bernal Crowfoot H.

1era difraccio de I'ADN
~ 1938

Cristalls de
pepsina, Uppsala

l

1¢r@ difraccio d'un cristall
de proteina, 1934

Hemoglobina,
M. Perutz,1938



Historia i fonaments CRX-I L'inici de la biologia estructural

“Ara que hem pogut obtenir fotografies de R-X
de proteina cristal-lina, esta clar que disposem
dels mecanismes per examinar les estructures
de les proteines (...) amb molt més detall que
-L'experiment va confirmar que les proteines qualsevol tecnica fisica o quimica previament
tenen una estructura tridimensional determinada. | ha estat capag de donar.

J.D.Bernal & D. Crowfoot,
Nature, 1934

“Si tu i jo no som capacos d'obtenir el maxim
rendiment de la cristal-lografia biologica ...
ens haurien de donar una patada al ¢ !”

W. Astbury a J.D.Bernal

Lot e

William John Desmond
Astbury Bernal




Historia i fonaments CRX-I L'estructura de la doble héelix

WILLIAM T ASTBURY FRS

Lived here from 1925 to TO61.

Hiw brilliant rescarch st the University of Leeds
deduced the chembeal composition of beirand woel
fibres by X-ray diffraction. In 1938 his team was
the first to predict & moleculnr strocture for
DNA. which contsins the hereditary
mstroctions present inall
livimyg prgasisms.

v

1898196l

Maurice Rosalind
Wilkins Franklin

J. Watson & F. Crick,
Nature, 1953
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L'estructura de les primeres proteines

JALLN
DESN L’l'ht'*iD
BERNAL

1901-1971

Cry -:.ra]h::lqraphe:‘
~ lived and
died here

: F. Crick
M. Wilkins M. Perutz

. Kendrew

Max F. John C.
Perutz Kendrew

The Cavendish Laboratory, Cambridge
(dir.: W. Lawrence Bragg)

Premis Nobel 1962:
-Estructura de I'ADN
-Estructura de les primeres proteines
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