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The three-di men sional struc ture of en zyme beta- galacto -
sidase from an Ant arc tic bac te rium Arthrobacter sp. C2-2
with bound in hib i tor has been de ter mined at a res o lu tion of
2.2 C. 

The en zyme b-galactosidase (EC 3.2.1.23) be longs to
the en zyme class called glycosylases which cat a lyze the
hy dro ly sis of the ter mi nal beta-D-galactosyl of beta-D-
 galactosides. It is at trac tive for re search and in dus try be -
cause of its wide range of bio tech no log i cal ap pli ca tions (to
treat lac tose in tol er ance, to pre vent crys tal li za tion in sweet
prod ucts, to in crease its sweet en ing power, to sim plify fer -
men ta tion dur ing pro duc tion of soured milk prod ucts, to
mod ify the freez ing point of ice creams, etc.). 

The psychrotrophic bac te rium Arthrobacter sp. C2-2
was iso lated in the Ant arc tic area and this en zyme is ac tive
at low tem per a ture, which is in ter est ing prop erty for food

pro cess ing ap pli ca tions. Un like, more known b-galacto -
sidase from Esch e richia coli, which form tetra mers, the

b-galactosidase from Arthrobacter sp. C2-2 forms
hexamers with mo lec u lar weight of 660 kDa. Each mono -
mer con sists of five do mains and con tains 1023 res i dues.
The ac tive site is lo cal ized in the TIM bar rel do main in the
cen ter of each mono mer.  The ac tive site con tains the pair
of cat a lytic res i dues Glu442 and Glu521. The mol e cule of
galactonolactone was found locked in the deep bind ing
mode near the cat a lytic res i dues Glu442 and Glu521. Un -
doubt edly, the po si tion of in hib i tor closely sim u lates the
tran si tion state of galactose be fore the sec ond step of en zy -

matic re ac tion (i.e. the re lease of prod uct or the
transglycosylation re ac tion). 

X-ray dif frac tion data were col lected at the source of
syn chro tron ra di a tion ESRF in Grenoble. The data were
pro cessed us ing HKL-2000. The crys tal be longs to space
group P21 with unit cell pa ram e ters a = 140.3 C, b = 205.5

C, c = 140.5 C, a = b = 90°, g = 102.5°. The struc ture is re -
fined by REFMAC. 
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Až do roku 1972, kdy pánové F. de Bergevin a M.Brunel
[1] poprvé experimentálnì pozorovali magne tický pøís -
pìvek rozptylu rtg. záøení, bylo urèení magnetické
struktury látek doménou rozptylu neutronù. Neutrony mají
pro studium magnetismu, resp. magnetických struktur
velmi vhodné vlastnosti - zejména vlastní magnetický mo -
ment (spin).  Energie neutronù používaných pro rozptylové 

experimenty (~1-100 meV) je srovnatelná s energií

excitací v pevných látkách, napø. fononù, magnonù, exci -
tonù a pod. Jsou tedy velmi vhodné i pro inelastické expe -
rimenty. Dnes už máme více možností jak studovat
magnetické vlastnosti látek. Jaké požadavky máme na
záøení, vlnìní, vhodná pro studium magnetismu? 
Požadujeme:

• vhodnou vlnovou délku
• citlivost k magnetickému uspoøádání
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• vysokou brilianci/intenzitu
• velké laterální i hloubkové rozlišení
• citlivost k chemickým prvkùm, popø. e- slupkám

Tyto požadavky splòují tato vlnìní:
1. neutronové svazky
2. rtg. (synchrotronové) záøení
3. polarizované atomy (vhodné pouze povrchy 

          z dùvodù velmi malé pronikavosti).
Podívejme se nyní na neutrony a rtg. záøení podrobnìji.

Neutrony interagují s jádrem atomu, závislost rozptylové
délky na atomovém èísle není monotónní, difrakèní
kontrast lze ovlivnit zámìnou izotopu daného prvku. Neut -
ro ny jsou citlivé k celkovému magnetickému momen tu,
separace orbitální a spinové složky je obtížná. Nevý ho dou
je i nízká intenzita neutronových svazkù ve srovnání s rtg.
záøením.

Rtg. záøení se rozptyluje na elektronových obalech
atomù (jako všechna elmg. záøení), závislost atomového
rozptylového faktoru na atomovém èísle je monotónní. V
synchrotronu dokážeme vyrobit rtg. záøení s vysokou brili -
ancí, které umožòuje pozorovat velmi slabý rozptyl zpùso -
bený magnetickým uspoøáním, resp. polarizací spinù
elektronù v magneticky uspoøádáných látkách. Zmìnou
pola rizace fotonù lze rozlišit orbitální a spinový pøíspìvek
magnetického momentu. Rtg. záøení je citlivé k jednot li -
vým elektronovým slupkách (v anomálním režimu), mùže -
me tak identifikovat i elektronové hladiny, resp. slupky,
zodpovìdné za magnetické vlastnosti dané látky. 

Rentgenové záøení mùžeme použít  ke studiu magnetic -
kých vlastností ve dvou hlavních metodách - spektro -
skopických a difrakèních. Do spektroskopických metod
náleží metody využívající tzv. dichroismus, tj. rùznou
odezvu vzorku pøi použití rùznì polarizovaného záøení.
Nejèastìji se využívá XMCD (X-ray Mag netic Cir cu lar
Dichroism) a  XMLD (X-ray Mag netic Lin ear Dichroism).  
První metoda používá kruhovì polarizované rtg. záøení a je 
vhodná pro studium feromagneticky uspoøádáných látek.
Antiferomagneticky uspoøádáné látky lze studovat meto -
dou XMLD, která využívá záøení polarizované lineárnì.
Obì metody jsou založeny na interakci polarizovaného rtg.

záøení s elektronovými hladiny, které jsou ovlivnìny
magnetickým uspoøádáním. 

Na obrázku 1 jsou zobrazeny prùbìhu mìøeného sig -
nálu pøi mìøení XMCD/XMLD. Protože jsou elektrony v
daných slupkách spinovì polarizované (pokud je slupka
zodpovìdná za magnetické vlastnosti) a je tedy rùzná pop -

u lace elektronù polarizovaných  a ¯. Protože výbìrová
pravidla pøeskokù mezi e- hladinami závisí i na polarizaci
dopadajícího záøení, namìøíme pøi zmìnì polarizace jiný
signál. 

Spektroskopické metody dokáží odhalit, které atomy
pøispívají k magnetickým vlastnostem dané látky. Nejsou
však citlivé k dalekodosahovému uspoøádání magne -
tických momentù, tzv. magnetické struktuøe. Magnetickou
strukturu lze studovat pomocí “klasické” rtg. difrakce,
avšak za specifických podmínek. Pøíspìvek magnetického

atomového rozptylu je asi 103 ´ slabší než pøíspìvek od
rozptylu Thomsonova.  Opìt si “vypomùžeme”, jako v
pøípadì spektroskopických metod, rezonanèním roz -
ptylem. V pøípadì látek obsahující atomy s velkými
magne tickými momenty, mùžeme magnetický signál
namìøit i v laboratoøi, viz obr.2. 

1.  F. de Bergevin, M.Brunel, Phys ics Let ters 39A, (1972),
141.

Obrázek  1. Magnetický kruhový (nalevo) a lineární (napravo) dichroismus. Díky výbìrovým pravidlùm pøeskokù            
mezi elektronovými hladinami dostáváme rùzný signál pro rùzné polarizace dopadajícího záøení. Použitá energie
rtg.záøení odpovídá energii absorpèní hrany zvolené slupky
a prvku, v našem pøípadì L-hrana železa. 

Obrázek 2. Okolí difrakce (1/2,1/2,1/2) NiO. Neélova teplota
NiO je asi TN = 225 oC - pod touto teplotu je NiO anti fero -
magnetický. Nad touto teplotou není oxid nikelnatý magneticky
uspoøádán. Pøevzato z [1].


