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Лекция 1. Введение в теорию рассеяния, основные определения.


Малоугловое рассеяние (МУР) рентгеновских лучей, электронов и тепловых нейтронов является дифракционным методом исследования структуры вещества при субмолекулярном разрешении. Основная задача МУР - определение структуры или отдельных структурных параметров рассеивающего объекта по картине интенсивности.

Здесь 2( - угол рассеяния, L - расстояние от образца до детектора. В качестве источника излучения используют рентгеновские трубки с простыми монохроматорами, синхротронные ускорители, ускорители - "змейки", мощные источники тормозного излучения на базе ускорителей заряженных частиц. 
Дифракционная картина является результатом интерференции лучей, когерентно (без изменения длины волны и фазы) рассеянных на образце. При типичных длинах волн излучения порядка 0.5-5 ангстрем МУР позволяет исследовать структуры размерами от 1 до нескольких сотен нанометров. Эффектами отдачи электронов (эффектом Комптона) часто можно пренебречь и считать, что длина волны при рассеянии не меняется. Процесс рассеяния можно рассматривать как интерференцию вторичных волн, излучаемых электронами вещества, осциллирующими синхронно с проходящим рентгеновским излучением.

Используя эти рассуждения, а также формулу первого Борновского приближения и приближение малых углов дифракции можно получить общую формулу для дифракции рентгеновских волн на структуре:
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Где q определяет направление в котором измеряется интенсивность, а ((r) – электронная плотность.

Этот интеграл связывает экспериментальные данные рассеяния I(s) и некоторую функцию в прямом пространстве, которая уже не является функцией, непосредственно описывающей пространственное распределение рассеивающей плотности. Определение ((r) по I(q) и является основной проблемой большинства дифракционных методов. 

В растворе или поликристалле такую интенсивность усредняют по всем возможным пространственным положениям рассеивающего объекта после чего численно решается задача о нахождении такой функции  ((r), которая давала бы наилучшее согласие с полученной картой интенсивности на малых углах.

С помощью метода малоуглового рассеяния можно получать информацию о структурных особенностях образца на небольшом разрешении, примерно до 1 – 2 нм, что разумеется является недостатком метода, но может быть компенсировано использованием любой дополнительной информации о структуре, полученной другими методами. 
Основные структурные задачи метода малоуглового рассеяния:

построение моделей структуры биомакромолекул (можно в РАСТВОРЕ (!!!) ), структура которых неизвестна или известна частично, определение структурных параметров пор в различных веществах восстановление структуры кластеров в частично упорядоченных системах, определение структурных параметров вкраплений в твёрдой матрице 

Основные преимущества метода малоуглового рассеяния:

широкое разнообразие природы исследуемых образцов ,слабая чувствительность метода к фазе, в которой находится вещество (жидкость, гель, твёрдая субстанция);

для исследования структуры биологических соединений это является очень важным преимуществом, так как делает возможным определять структуры макромолекул в растворе;

отсутствие необходимости специальной подготовки образцов перед измерениями;
широкий диапазон размеров исследуемых фракций (широкий диапазон молекулярных весов белков - от 30 до 1000 кДа) ;небольшой объём (150 – 200 мкл) образца, необходимого для измерений. 

Принципиальные ограничения метода малоуглового рассеяния:

невысокое (до 1 – 2 нм) пространственное разрешение получаемых данных ;             в случае использования лабораторных установок относительно велико (порядка нескольких часов) время измерения одного образца ; в случае исследования растворов белков требуется подготовка нескольких образцов достаточно высокой концентрации (от 3 мг/мл до 15 мг/мл) 
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