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The fi nal step of the struc ture so lu tion is the pro cess of re -
fine ment of a macromolecular struc ture, which can be de -
fined as a grad ual ad just ment of the real space model
pa ram e ters so that the max i mum pos si ble agree ment with
the ex per i men tal data is achieved. 

In all cases of the phase prob lem so lu tion, the phases
ob tained are es ti mated, and of ten the set of es ti mates is in -
com plete. Elec tron-den sity maps, cal cu lated us ing mea -
sured am pli tudes and first phase es ti mates, are of ten
dif fi cult or im pos si ble to in ter pret. As phase im prove ment
and ex ten sion pro ceed, the elec tron-den sity maps be come
clearer and eas ier to in ter pret. The it er a tive pro cess of
struc ture re fine ment even tu ally leads to a struc ture that is in 
good agree ment with the ex per i men tal data. The com plex -
ity of this task re quires a com bi na tion of it er a tive re fine -
ment meth ods based on math e mat i cal prin ci ples and of
man ual build ing and rebuilding of the three-dimensional
real space model of the structure.

The re fine ment starts ei ther with model de rived
from an ex ist ing struc ture (MR) or with the most ev i dent
part(s) of the struc ture built ac cord ing to the elec tron den -
sity maps cal cu lated us ing the ini tial phase es ti ma tion
(MAD, SIR or MIR). In case of model ob tained by MR for
each (non-hy dro gen) atom of the re built model, four pa -
ram e ters are re fined: three co or di nates (x, y and z) and the
iso tro pic tem per a ture fac tor fre quently called B-value.
Also, the new bulk sol vent cor rec tion pa ram e ters and po si -
tions of hy dro gen at oms are cal cu lated and op ti mized. Af -
ter sev eral steps of the re fine ment, the model is used for
cal cu la tion of the new phases of the struc ture fac tor. These
phases to gether with ob served struc ture fac tor am pli tudes

are uti lized for cal cu la tion of the more ac cu rate elec tron
den sity maps. The de crease of the R-fac tors (Rcryst and Rfree) 
af ter each step of struc ture re fine ment in di cates the cor rect -
ness of the struc ture so lu tion and re fine ment. The re fine -
ment is fin ished when the struc tural model ex plains all
sig nif i cant parts of the elec tron den sity max i mum and
when R-fac tors val ues are min i mal.

Pres ently the re fine ment pro ce dure is in volved in the
CCP4 soft ware pack age [4] or in CNS [5] or XPLOR [6]
pro grams. Map fit ting could be done by com puter graphics. 
Com puter pro grams such as O [7] or XtalView [8] pro duce
a re al is tic 3D dis play of elec tron density maps.
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Úvod 

Rentgenová krystalografie je hlavní technikou získání
detailní informace o atomové struktuøe makromolekul.
Typické problémy makromolekulární krystalografie:
difrakèní data získaná na omezeném rozlišení a nepøesná
fázová informace, nevyhnutelnì ovlivòují kvalitu map
elektronových hustot a následnì se odrazí i v kvalitì
koneèného modelu. Chyby se mohou vyskytnout v každém 
kroku urèování krystalové struktury: od experimentálních
chyb mìøení až po chyby pøi interpretaci mapy elektronové
hustoty a upøesòování modelu.

V souèasné dobì existuje mnoho metod pro ovìøení
kvality modelu, které lze rozdìlit do dvou základních
skupin. První skupina hodnotí kvalitu modelu podle jeho
shody s experimentálními daty. Druhá skupina ovìøo -
vacích metod hodnotí geometrické a konformaèní para -

metry modelu srovnáním se standardními hodnotami
odvozenými z krystalových struktur malých molekul nebo
struktur makromolekul urèených na vysokém rozlišení.
Tématu hodnocení a ovìøování kvality struktur se vìnuje
øada pøehledných èlánkù  [napø. 1, 2, 3].

Hodnocení a ovìøování kvality modelu
shodou s experimentálními daty

Nejdùležitìjším mìøítkem kvality daného atomového
modelu je jeho shoda s experimentálními daty. Tato
metoda ovìøení kvality modelu odhalí jak systematické
chyby ovlivòující správnost modelu, tak náhodné chyby
odrážející se na jeho pøesnosti. Hodnocení shody lze
provádìt buï globálnì (shoda celého modelu s daty),
anebo existují i kriteria pro hodnocení lokální shody


