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Notes explicatives

Le mot complexe désigne la molécule composée de l'atome lourd (ion Gd3+) et du ligand qui
chélate l'atome lourd. Le ligand est la molécule qui chélate l'atome lourd dans les complexes
et le dérivé correspond à l'ensemble formé par le complexe lié à la protéine.

Abréviations

MIR : Multiple Isomorphous Replacement
SIR : Single Isomorphous Replacement
MAD : Multiple-wavelength Anomalous Diffraction
SAD : Single-wavelength Anomalous Diffraction
MIRAS : Multiple Isomorphous Replacement with Anomalous Scattering
SIRAS : Single Isomorphous Replacement with Anomalous Scattering
TF : transformée de Fourier

DO3A : acide 1,4,7,10-tétraaazacyclododecane 1,4,7-triacétique
DOTA : acide 1,4,7,10-tétraaazacyclododecane 1,4,7,10-tétraacétique
DOTA-BOM: acide (phénylméthoxy)méthyl-1,4,7,10-tétrazacyclododecane-1,4,7,10-
tétraacétique
DTPA : acide di-éthylène-tri-amine pentaacétique
DTPA-BMA : acide1,3-bis-méthylamide di-éthylène-tri-amine pentaacétique
DOTMA : acide 1,4,7,10-tétraméthyl-1,4,7,10-tétraaazacyclododecane 1,4,7,10-tétraacétique
HPDO3A : acide 10-(2-hydroxypropyl)- 1,4,7,10-tétraaazacyclododecane 1,4,7-triacétique
HPSA-DO3A : acide 10-(2-((hydroxy-1-(hydroxyméthyl)éthyl)amino)-1-(hydroxyméthyl)-2-
oxoéthyl)- 1,4,7,10-tétraaazacyclododecane 1,4,7-triacétique

EDTA : acide éthylène diamine tétraacétique
PEG : polyéthylène glycol

Définition des indicateurs statistiques calculés par les programmes utilisés :

XDS (Kabsch, 1993)

S_norm/S_ano : le rapport des écarts type σ(I) des réflexions générales calculés pour :
S_norm : la loi de Friedel respectée et S_ano : la loi de Friedel brisée.
Des valeurs supérieures à 1,0 indiquent une fixation du diffuseur anomal.

SCALA (CCP4, Collaborative Computational Project, 1994)

€ 

R fac =

I j − I
j
∑

hkl
∑

I j
j
∑

hkl
∑

avec : I  : valeur moyenne des intensités des réflexions équivalentes.



Rano =
〈I +〉 − 〈I−〉

hkl
∑

〈I +〉 + 〈I−〉
hkl
∑

avec : I+  et I−  : valeurs moyennes, sur l'ensemble des mesures, de chacune des réflexions
I+  et I− .

SHARP (de La Fortelle & Bricogne, 1997; Bricogne et al., 2003)

Le facteur de qualité (FOM) correspond à l'inverse de l'étendu de la distribution de probabilité
du facteur de structure complexe. Une valeur élevée indique la réussite du phasage.
Pour le programme SHARP, le facteur de qualité s'obtient par (M. Schiltz, EPF-Lausanne,
communication) :

€ 

FOM =
F h( )
F h( )

=
F h( )P F h( )[ ]dXdY∫∫
F h( )P F h( )[ ]dXdY∫∫

où 

€ 

F h( )  désigne le facteur de structure complexe et 

€ 

P F h( )[ ]  sa distribution de probabilité.

SOLOMON (Abrahams, 1997), DM (Cowtan & Main, 1996)

La distribution de probabilité de facteur de structure complexe se résume à la distribution de
probabilité de la phase P α( ) , le module du facteur de structure étant constant.
Le facteur de qualité s'écrit alors :

FOM =
P α( )exp i2πα( )dα∫

P α( )dα∫

DM

€ 

Rlibre =
ρobs − ρcalc∑

ρobs + ρcalc∑
Facteur résiduel dans l'espace direct, calculé à partir de régions de protéine et de solvant qui
ne sont pas incluses dans la modification de densité.

CNS (Brünger et al., 1998)

€ 

R =
Fcalc hkl( ) − Fobs hkl( )

hkl
∑

Fobs hkl( )
hkl
∑

Résiduel qui permet de suivre l'évolution de l'affinement.

Rfree : même expression que R mais calculé avec les réflexions qui ne sont pas incluses dans le
processus de l'affinement (typiquement 5% des réflexions). Il constitue un indicateur non-
biaisé de l'avancement de l'affinement.
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