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Berechnung der Form kolloider Teilehen
aus Rontgen-Kleinwinkeldiagrammen

Von

6. Damaschun, J§. J. Miiller, H.-V. Piirschel und G. Sommer
Sektion Physik der Friedrich-Schiller-Universitét,
DDR-69 Jena, Max-Wien-Platz 1

( Bingegangen am 22. Februar 1969)

Es wird eine Methode beschrieben, mit deren Hilfe bei der
Auswertung von Roéntgen-Kleinwinkeldiagrammen von verdinn-
ten Losungen von Partikeln, z. B. von Proteinmolekiilen, Viren
oder Latexteilchen, streudquivalente Modellkérper, die die
Unorisse der wuntersuchten Partikeln approximieren, gefunden
werden.

1. Aus der Rontgen-Kleinwinkelstreukurve werden sieben
charakteristische Kennzahlen, die mittlere DurchschuBlinge d,
die Charakteristiklinge I, die Charakteristikfliche f, das Charak-
teristikvolumen v, der mittlere Elektronenabstand g, der Streu-
massenradiug RBg und der gréfite Durchmesser L, berechnet. Die
Bestimmung dieser GréBen kann mittels angegebener Formeln
im AnschluB an die ohnehin meist notwendige Entschmierung
der Rontgen-Kleinwinkeldiagramme mit Hilfe einer Rechen-
maschine erfolgen.

2. Fir sogenannte Modellkorperklassen werden Beziehungen
zwischen den freien geometrischen Parametern der Korper und
diesen charakteristischen KXennzahlen aufgestellt. Fir oblate
und prolate Rotationsellipsoide sind diese Momentegleichungen
angegeben.

3. Durch Gleichsetzen der experimentell ermittelten charak-
teristischen Kennzahlen mit den Momentegleichungen erhdlt man
im allgemeinen tiberbestimmte Gleichungssysteme mit den freien
Parametern der Modellkérper als unbekannte GréSen.

4. Alle Korper der Kérperklassen, deren Momentegleichungen
mit den experimentell erhaltenen charakteristischen Kennzahlen
keine Losungen besitzen, bzw. bei denen sie nicht widerspruchs-
frei sind, koénnen als streuiiquivalente Modelle mit Sicherheit
ausgeschlossen werden.



1702 G. Damaschun u. a.: [Mh. Chem., Bd. 100

5. Besitzt das Gleichungssystem einer bestimmten Modell-
korperklasse widerspruchsfreie Losungen, so geben diese die Ab-
messungen und die Form eines momentedquivalenten Modell-
koérpers zu den untersuchten Partikeln an. Dieser Xorper wird

im allgemeinen die Umrisse der untersuchten Partikeln approxi-
mieren.

Computation of the Shape of Colloid Particles from Low-Angle
X-Ray Scattering

From the low angle X-ray scattering diagrams of mono-
disperse dilute solutions of particles (protein molecules, virus
particles) the moments of the intersect distribution functions
and the characteristic constants can be determined. By means
of a given set of equations it is possible to determine the particle
shape.

The characteristic constants were calculated for prolate and
oblate ellipsoids of revolution.

Die Bestimmung der Form von kolloiden globuldren Partikeln ein-
heitlicher GréBe, z. B. von Proteinmolekiilen, Viren oder Latexpartikeln,
erfolgt aus ihren Rontgen-Kleinwinkeldiagrammen durch einen Vergleich
der gemessenen Streukurve mit berechneten Streukurven von Modell-
korpern?s 2. Hierzu werden. die Streukurven § (£) meist in einer Porodschen
Auftragung? log § = f (log %) gezeichnet.

In dieser Auftragung bewirkt jede lineare Transformation aller geometri-
schen Abmessungen der streuenden Partikeln eine Verschiebung ihrer Streu-
kurve parallel zur Abszisse, und eine Multiplikation der Streuintensitét
mit einem konstanten Faktor eine Verschiebung parallel zur Ordinate. Um
diese Methode praktisch anzuwenden, bendtigt man eine u. U. sehr umfang-
reiche Sammlung graphischer Darstellungen berechneter Streukurven. Der
Umgang mit einem derartigen Kurvenatlas erfordert eine gewisse Erfahrung,
da die gemessene Streukurve mit einigen Hundert berechneten Kurven ver-
glichen werden muB und ferner die bei Abszissenverschiebungen in ver-
schiedenen Winkelintervallen auftretenden Abweichungen zwischen der ge-
messenen Kurve und den Modellkurven gegeneinander abgewogen werden
miissen.

Die genaue Bestimmung der freien Parameter der Modellkdrper erfolgt
mittels Vergleich der aus der Streukurve berechneten charakteristisehen
Kennzahlen mit denen der Modellkorper als Funktion ihrer freien Parameter.
Am hiufigsten werden der aus der Streukurve ermittelte Streumassen-
radius Rs und das Volumen v benutzt (siehe z. B.1). Von Mittelbach und
Porod?=5 und von Klimanek® wurde die Charakteristikldnge I,, von Mittelbach

1 0. Kratky, Progr. in Biophys. 13, 105 (1963).

2 P. Mittelbach, Acta Phys. Austr. 19, 53 (1964).

3 A. Holasek, O. Krathy, P. Mittelbach und H. Wawra, Biochim. Biophys.
Acta 79, 76 (1964).

4 P. Mattelbach und G. Porod, Kolloid-Z., Z. Polymere 202, 40 (1965).

5 P. Mittelbach, Kolloid-Z., Z. Polymere 206, 152 (1965).

6 P. Klimonek, Ann. Physik 14, 71 (1964).
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und Porod* 5 und von Luzzats” die mittlere Durchschuflldnge d, von Dama-
schun und Piirschel8-10 die Charakteristikfliche f, und der mittlere Elektronen-
abstand ¢ und von Malmon® und von Damaschun et al.'? der gréBte Durch-
messer L zur Formbestimmung herangezogen. Mittelbach und Porod? 5
haben gezeigt, dafl aus einem Satz von charakteristischen Kennzahlen bei
polydispersen Systemen die Masgenverteilungsfunktion und eine mittlere
Exzentrizitdt der streuenden Partikeln ermittelt werden kann, wenn der
Typ der Verteilungsfunktion und die Koérperklasse der Partikeln, z. B.
prolate Rotationsellipsoide, bekannt sind.

In der vorliegenden Abhandlung wird eine erweiterte analytische
Auswertung beschrieben, mit deren Hilfe durch Losung der sogenannten
Momentegleichungen®® die Xorperklasse und die freien Parameter von
streudquivalen Modellkorpern gefunden werden kénnen.

Grundgleichungen

Sk}, h =47m 2 1sin, sei die entschmierte Réntgen-Kleinwinkel-
streukurve einer verdiinnten monodispersen Losung. Durch Messung
der RK WS bei verschiedenen Konzentrationen der Partikeln kann durch
eine Extrapolation die Streukurve Sy (%) des unendlich verdiinnten
Systems gewonnen werden®. Die Partikeln haben im Innern die konstante
Elektronendichte i, das Losungsmittel habe die Elektronendichte p2.
Partikeln und Losungsmittel seien durch eine gegeniiber den Partikel-
abmessungen schmale Grenzschicht (Oberfliche) getrennt. Durch Absolut-
messung der Streuintensitdt!s 14 kann die Streukurve S (%), die z. B. in
Imp./min registriert wurde, auf die Streuung eines freien Elektrons am
Probenort bezogen werden.

Fiir das Quadrat des Strukturfaktors einer streuenden Partikel gilt
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p12 = p1 — @2, ve ist das Charakteristikvolumen einer Partikel; 2 ()
ist proportional zu Sg (k), Cg (r) ist die rdumlich gemittelte Korrelations-

" V. Luzzati, J. Witz und A. Nicolaeff, J. mol. Biol. 3, 367, 379 (1961).
8 G. Damaschun und H.-V. Piirschel, Acta biol. med. germ. 21, 401 (1968).
® G. Damaschun und H.-V. Piirschel, Acta biol. med. germ. 21, 567 (1968).
G. Damaschun und H.-V. Piirschel, Mh. Chem. 100, 510 (1969).
A. G. Malmon, Biochim. Biophys. Acta 26, 233 (1957).
G. Damaschun, Q. Kley, J. J. Miiller und H.-V. Piirschel, Acta biol.
med. germ. 20, 409 {1968).
B G. Damaschun, H.-V. Piirschel und G. Sommer, Acta eryst. (im Druck).
0. Kratky, Z. analyt. Chem. 201, 161 (1964).
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funktion einer Partikel. Sie kann durch eine Fourierumkehr von Gl (1)
aus F2 (h) — und damit auch aus Sp (A) — berechnet werden:

o0
1 sm hr
1 2
2m2 B2 (
0

Co(r) = (p2, ve)™ dn, (2)

Nach einem Vorschlag von Porod'® werden noch folgende normierte
Streufunktionen eingefiihrt:

o (h) = (p12ve) L F2(h), ¢(0) = v, (3)
D (h) = (p%,ve) 1 F2 (), ®(0)=1 (4)

Die Korrelationsfunktion Cy (r) hdngt durch
(@) [Amr2ol Col)]r =a (5)

mit der Verteilungsdichte ¢ (a) der intrapartikuliren Absténde @ zu-
sammen 8. Die Verteilungsdichte A4 (I) der Sehnen, d. h. aller Absténde
zwischen Volumenelementen der Oberfliche, einer konvexen Partikel

erhélt man mittels
d2C(r) | dr?
= =1
40 [ o ]r )
aus der Korrelationsfunktion C ()% 17,

Unter den n-ten Momenten der Funktionen Cy (), ¢ (o) und 4 (I)
werden im folgenden die Gréfien

Cn = [r7 Co(r) dr, (7)
0

Yn == Ofaww)da, (8)

A= [lr 4@ al (9)
0

verstanden. Auf Grund der Beziehungen (5) und (6) sind die Momente
Cn, Y und A, durch die Gleichungen

0n+2
= , 10
kpn 02 ( )
C, = Anse (11)

n+1)(n+2)4;

15 @G, Porod, Kolloid-Z., Z. Polymere 124, 83 (1951); 125, 51 (1951).

16 P, Miitelbach, Dissertat. Univ. Graz (1962).

17 J. Mering und D. Tchoubar-Vallat, C. R. hebdomad. Sé. Acad. Sei.
261, 3096 (1965).
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G = 12 Ay
"Tn+3)(n+4) As

verkniipft (» > 0). Der Verlauf einer Streukurve ist durch die Angaben
von Folgen unendlich vieler Momente 'y, §pn oder 4y genauso festgelegt,
wie durch die Angabe unendlich vieler Werte o (%;). Dies kann man
beispielsweise durch eine Reihenentwicklung des Integranden in GI. (1)
zeigen.

Die Momente (7), (8) und (9) stehen in einem engen Zusammenhang
mit den sogenannten charakteristischen Kennzahlen des streuenden
Systems, ndmlich mit den von Porod'® eingefithrten GroBen mittlere
Durchschuflinge dg, Charakteristiklinge le, Charakieristikfliche fo, Charak-
teristikvolumen v, — bei Giiltigkeit der eingangs vorausgesetzten Ndherun-
gen ist das Charakteristikvolumen v, gleich dem Teilchenvolumen v (s. u.),
dem mittleren Elektronenabstand d@,'°, und dem von Guinier angegebenen
Streumassenradius Rge.

(12)

Die GroBe d ist bisher mit ! bezeichnet worden. Werden Partikeln mit
konstanter Elektronendichte im Innern betrachtet, wird der Index ¢ der
entsprechenden charakteristischen Kennzahl fortgelassen: d, - d, 1, - I,
fe > f, v — v (8. 0.), Go — @ und Rs — Rs.

In der Tab. 1 sind die zwischen den Momenten (7), (8) und (9) und
den charakteristischen Kennzahlen bestehenden Relationen dargestellt.

Tabelle 1
7 Y Cn A,
0 1 élc L
1
1 Uy 277_](0 dC
2 2 !
2R, 1}_1'% dele
1 - 3
3 - Zdefe
47’506&6 = c]
1
4 P Ucngc idcvc
5 §dc”cdc

T

6 1~O deve Rgsc
'3
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Beim Betrachten der Tab. 1 sieht man, dafl die Funktion 4 (I) zu-
mindest von heuristischen Gesichtspunkten her ausgezeichnet ist.
Alle bisher in die Theorie der Réntgen-Kleinwinkelstreuung eingefithrten
charakteristischen Kennzahlen lassen sich durch die- Momente dieser
Funktion darstellen. Die Tab.1 kann prinzipiell fiir héhere Momente
vervollstindigt werden; eine praktische Bedeutung haben allerdings
bisher nur die Momente ¢an (n = 1) bei der Berechnung von Streu-
kurven regelmiflig begrenzter Kérper durch Reihenentwicklung nach
Porod8 gehabt.

Aus dem verallgemeinerten Mittelwertsatz der Integralrechnung
folgt — da Cg (7) stetig in [0, L] und (¢ > 0 in (0, L) —

' Cp< L2l und

n _
lim |Cpq =1L, (13)
n-> .
wenn L der grofite Durchmesser der Partikeln ist.

Daraus ergibt sich wiederum auf Grund der Gln. (10) und (11)

K (2
nhjr;m nhjx; V4. =L. (14)
Die Momente hoherer Ordnung streben also gegen die entsprechenden
Potenzen des groBiten Partikeldurchmessers L.

Von grofiem praktischen Nutzen fiir die analytische Formbestim-
mung ist die Tatsache, daf sich die Momente der Funktionen ¢ (a),
Co (r) und A4 (I) oder die charakteristischen Kennzahlen aus der Streu-
kurve in einfacher Weise bestimmen lassen, ohne die Funktionen ¢,
Co oder A durch Integraltransformationen numerisch berechnen zu
miissen. Bine Ausnahme bildet nur die Bestimmung des gréfBien Durch-
messers L19, 20,

Experimentelle Bestimmung der charakteristischen
Kennzahlen

In den Tab.2 bis 5 sind Beziehungen angegeben, nach denen die
charakteristischen Kennzahlen des streuenden Systems und damit auch
mit Hilfe der Beziehungen, die in der Tab. 1 zusammengestellt sind, die
ersten sechs Momente der Sehnenverteilungsdichte aus den theoretischen

18 @. Porod, Acta Phys. Austr. 2, 255 (1948).

1% &. Damaschun, H.-V. Piirschel und J. J. Miiller, Physik. Verh. 19,
155 (1968).

20 . Damaschun und H.-V. Piirschel, Actabiol. med. germ. 21, 865 (1968).
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Streukurven ¢ () und @ () oder aus gemessenen Streukurven § (A) und
S (m) berechnet werden.
Neben den Streufunktionen S (#) sind auch die dazugehérigen spalt-
verschmierten Streufunktionen S (h) angefiihrt,

o0

=2 [S(J/rr+ ) de. (15)
[

Bezeichnungen:
Symbol  Bedeutung Dimension
(0] normierte Streufunktion [Gl. (4)] keine
® normierte Streufunktion [Gl. (3)] As
S Streufunktion beliebig, z. B. Imp./s
3 47 sin & A1

A
& Braggscher Winkel = halber rad.

Streuwinkel

A Wellenlsnge der Rontgenstrahlung A
m Abstand eines MeBpunktes vom beliebige Langeneinheit

Schwerpunkt des Primérstrahlprofils
in der Registrierebene

R Abstand Préaparat—Registrierebene beliebige Lingeneinheit
(wie m)

Tabelle 2. Berechnung der charakteristischen Kennzahlen aus
der normierten Streukurve o (k)

1
¢ =38= ke (M)] (2.1)
1 Q0
1 =ﬂ6]-q>(h)hdh 2.2
1 o
=~ [e®dh 2.3)
1]
v =9(0) (2.4
T o) ah R
7 ——.§_0_~_~ o d[Ine (R)] )
TR T [ Ilzl—{no d(hz)i} (2.5)
Rs=3 V tim m Ao (A) <p2§ )i o6
ko (R)] :hhm hA @ (h) 2.7

Monatshefte flir Chemie, Bd. 100/5 100
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Unter In § und In ¢ wird der Logarithmus vom Zahlenwert dieser
Grofe verstanden.

Ein Teil der in den Tab. 2 bis 5 angefithrten Gleichungen sind von
Kratky', Porod' und von Mittelbach und Porod* ® angegeben worden.

Tabelle 3. Berechnung der charakteristischen Kennzahlen aus
der normierten Streukurve ® (k)

[® (k) h2dh

40
N IO (3.1)
7@ (h) b dh
I =m0 (3.2)
[ (h) k2 dh
4]
7o @) dh ,
[ (3.3)
[0 (h) R dh
0
? ==271:2;—1—— (3.4)
7@ (h)hdh
0
. 87 A ® (k)
=5 [ @) dh | —lim SR :
a ’fz)[@() [ Y =y ] (3.5)
1/ o dn® (B)]

s = —1 h)] .
B =13 | —im S @0
B[O (h)] = Lim 4 @ (R

[@ (7)] lim (h) (3.7)

Die Momentegleichungen

Fiir Modellkérper wie z. B. Kugeln, Hohlkugeln, Ellipsoide, Zylinder,
Hohlzylinder, Doppelkegel, Kugelagglomerate u. a. kénnen mittels geo-
metrischer Berechnungen oder aus analytischen Ausdriicken fiir die
Korrelationsfunktion oder die Sehnenverteilungsdichte oder die Ab-
standsverteihingsdichte oder aus analytischen Ausdriicken fiir den rdum-
lich gemittelten Strukturfaktor analytische Ausdriicke fiir die Momente
der Sehnenverteilungsdichte und damit auch fiir die charakteristischen
Kennzahlen abgeleitet werden.
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Tabelle 4. Berechnung der charakteristischen Xennzahlen aus
den gemessenen Streukurven S (k) und :S’\(h)

T8myprdn [ S@han
4 9 0

4 = =0 ,
T kIS ()] k(S (A)] @b
TS (hyhah TSmydn
I =m =2 ;’ (4.2)
78 (h)h2dh [ 8 Rynan
0 0
TS hyan _
gS(h)hzdh [ Shyhdh
0
v —2mt $(0) (4.4)
7S (h)hrdh
g
s:’:s () dh d[in 8(#)]
S A () [_};O a () ] s
— 9 d{In S ()]
Ro = I
A d (%) (4.6)
kS (R)] :}}g?ohm(h), &[S (7)] :)}ilghs S {4.7)
o B
gS(k)thhN [S(h)hzdh—l—k[s( )] (4.8)
0
w/'\ h. 3
[Sundh~ [ Shyhan + k[S(h)] (4.9)
[} 0
° ¥ kLS (B)]
b/S(h}hdiwh[s( YRdh + ~5or {4.10)
o a S
ofs ~ 4 (hydh + ké‘ifzh)] (4.11)
0 I
g S(h)dk ~ b/'S(h)dh + k[f% (4.12)
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Tabelle 5. Berechnung der charakteristischen Xennzahlen aus

den gemessenen Streukurven S (m) und S'\(m)

) 1S () me dm }\R}oé\(m)mdm
0 Q
d =550R =5 = 5.1
2 M S T2 S (-1
l :)ﬁé.s(m)mdm R gS(m)dm 5
2 ?S(m)mzdm T ?/S\(m)mdm
0 0
I8 m)d N
;o 47 ame S 5
2m 0fOS(m)mzdm 2w ofO/S\(m)mdm
0 0
Y 1 50
[ S(m)m2dm
78 m)d -
_aam N apnSm) 55
oo 8 (0) pe0  d(m?) ’
R) . d[In8(m)]
5= ag V—IHIO‘W (5.6)
£[S (m)] = limm? S (m), &[S (m)] = }}imms/S\(m) 15.7)
h—>w —> GO
* " k[S (m)]
fS(m)mde Y / S(mym2dm + T (5.8)
0 0
f@(m)mdm [ 8mymdm +”S(m)] (5.9)
0 0
o0 mw
S(mymdm ~ [ S (m)ymdm + k[zsﬂ%')] (5.10)
0 0
s Ta kIS m)]
[Smydm ~ [ 8(m)dm + =555 (5.11)
0 0
fS(m)dme m)dm +k[s(m) (5.12)
1] Q
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Diese sind Funktionen der freien Parameter {(a, vy), ¢ = 1 ..., der
Modellkérper, z. B. der Halbachse ¢ und der beiden Exzentrizitdten vy
und vy eines Ellipsoids:

A = A; (0, vy, va, v, . . ., ). (16)

Definition: Unter einer Korperklasse wird die Menge aller Modell-
korper verstanden, fiir die eine eineindeutige Zuordnungsvorschrift (16)
zwischen den freien Parametern und den Momenten der Sehnenverteilungs-
dichte A; bzw. den Momenten der Korrelationsfunktion (; besteht.

Korperklassen sind z. B. die Menge aller prolaten Rotationsellipsoide
oder die Menge aller oblaten Rotationsellipsoide.

Mit Hilfe der Beziehungen der Tab. 4 oder 5 und der Gl. (16) einer
Korperklasse wird das Gleichungssystem

Ai exp — Ai (GL, vy, V2, V3, . . ., Uj),i = 1, 2, oy k (17)

aufgestellt, Dieses Gleichungssystemn hat fiir den Fall § < & nur dann
widerspruchsfreie Losungen, wenn die streuenden Partikeln, aus deren
Streukurve die Gréfien der linken Seite des Gleichungssystems berechnet
wurden, der Modellkorperklasse, fiir die die Beziehungen der rechten Seite
des Gleichungssystems gelten, angehdren.

Fiir die meisten Partikeln, deren RK WS bisher theoretisch diskutiert
wurde, ist § < 3. Daher ist es praktisch ausreichend, k¥ = 6 zu wihlen
und das Gleichungssystem (17) durch die Gleichung

Lexp = L (w, w1, v3, . . ., 97) (17a)

zu ergénzen. L ist der groBte Durchmesser der Partikeln, der nach den
Gln. (13) und (14) die obere Schranke fiir die Momente A4; bestimmt.

Das Gleichungssystem (17) kann durch lineare Umformungen auch
in der Form

dexp = d (@, v1, vg, - . ., vy)
lexp = L{a, v1, ve, . . ., v5)
fexp = f (@, 01, w2, . . ., v3)
Vexp = ¥ (@, V1, V2, . . ., V) (18)
Goxp = @ (a0, V3, Vo, . . ., ;)
Bs exp = Rs (@, v1, v, . . ., v5)
Lexp = L (a, v1, vg, . . ., v;)

aufgeschrieben werden.
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Bei der Losung der Gleichungssysteme (17) oder (18) kénnen zwei
Fille auftreten:

1. Es existieren widerspruchsfreie Losungen fiir die freien Parameter
(@, v¢), d. h., man erhdlt die Abmessungen und die Form eines Modell-
korpers der Korperklasse. Dieser ist dann momentedquivalent zu den
untersuchten Partikeln.

2. Es existieren keine Losungen oder die erhaltenen sind nicht wider-
spruchsfrei. Dann sind alle Kérper der Korperklasse zu den untersuchten
Partikeln nicht streudquivalent.

Bei Eintreten des Falls 2 sind die Gleichungssysteme anderer Kérper-
klassen zu untersuchen, bis Fall 1 eintritt.

Momentegleichungen fiir Rotationsellipsoide

In den Tab. 6 und 7 sind die analytischen Ausdriicke fiir die charak-
teristischen Kennzahlen fiir zwei Korperklassen — die oblaten und
prolaten Rotationsellipsoide — zusammengestellt. Die Momentegleichun-
gen sind aus diesen Beziehungen durch lineare Umformungen zu erhalten 3.
Die Ausdriicke fiir die mittlere DurchschuBlinge d und fiir die Charak-
teristiklinge [ sind von Mittelback und Porod* berechnet worden.

Tabelle 6. Charakteristische Kennzahlen von oblaten Rotations-
ellipsoiden mit den Halbachsen (g, a, av), a — Rotationshalbachse,
v — Exzentrizitdt (v < 1)

8 1

d = — — S (6.1)
3% 11 (Jo=—T1)1 Arsh Jo2—1

——

; o3  Amshjet—1 (6.2)

2 Voi—1
i 12

/ _ 4 e, BHOsin V1 -v? (6.3)
5 J1—w?

b = E v (6.4)
3

0 VT — o2

i =30,y amesinli—0? (6.5)
70 ]/1»—4;2

Rs=a Vﬁﬁ:ﬁ (6.6)

L =2a (6.7)
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Tabelle 7. Charakteristische Kennzahlen von prolaten Rotations-
ellipsoiden mit den Halbachsen (¢, a, av), av — Rotationshalb-
achse, v — Exzentrizitit (v > 1)

P éam—*::—l—,”'-—t (7.1)
3 ot 4 (Y1021 arc sin T—v 2
] = B aresin o (7.2)
2 Vl___,v—z
4 Arsh Vo2 —1
4, Arsh ot 1 (7.3)
f 5 Vv2~1
4
v =§_nv’a3 (74
36 Arsh Jo2 —1
7 = —a v + T ——— (75)
TV ( Jor —1 )
Rs=a1 2+'U2. (7-6)
5
L — 2a0 (7.7}

Diskussion

Der Verlauf einer beliebigen RKWS ist durch die Angabe der ersten
sechs Momente der Sehnenverteilungsdichte und durch den gréften
Durchmesser der streuenden Partikel noch nicht vollstindig festgelegt.
Nach unseren bisherigen Erfahrungen bei der Erprobung der Methode
scheint jedoch eine Unterscheidung zwischen den bei der Auswertung
tiblicherweise diskutierten Modellkdrperklassen (s. 0.} mit diesen GroBen
moglich zu sein. Dieses zundchst verbliiffende Ergebnis ist wahrschein-
lich durch die Einbeziehung des gréften Durchmessers I — und damit
des Grenzwertes fiir beliebig hohe Momente der Sehnenverteilungsdichte
oder der Korrelationsfunktion — zu erkliren. AuBerdem bleibt es dem
Auswerter unbenommen, das durch die Lésung der Momentgleichungen
erhaltene Ergebnis durch einen jetzt gezielt erfolgenden Streukurven-
vergleich zu iiberprifen. Mit den Angaben der Tab. 6 und 7 kann ent-
schieden werden, ob die untersuchten Partikeln den Kérperklassen
oblate oder prolate Rotationsellipsoide angehoren. Die Aufstellung der
Momentegleichungen fiir andere Kérperklassen ist in Vorbereitung.

Bei der Untersuchung der Rontgen-Kleinwinkelstrenung von Protein-
molekiilen ist die Bestimmung der mittleren DurchschuBlinge d aus
verschiedenen Griinden problematisch, u.a. weil die Proteinmolekiile
im Innern keine konstante Elektronendichte haben und ferner nicht immer
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eine sehr diinne Grenzschicht mit sprunghafter Elektronendichtednderung
gegeniiber dem Losungsmittel ausgebildet ist. In diesen Fillen ist das
Gleichungssystem (18) zur Bestimmung der Form und der Abmessungen
der Molekiile geeigneter, da im Gegensatz zum System (17) nur eine
(leichung die Grofie d, und damit die Oberfliche, enthilt. Diese Gleichung
braucht dapn im Falle des Auftretens von Schwierigkeiten bei der Be-
stimmung von d nicht beriicksichtigt werden.

Bei der Berechnung weniger freier Parameter einer Korperklasse
mit Hilfe von einzelnen Gleichungen des Systems (17) — fiir das System
(18) treffen diese Uberlegungen auch zu — werden bei der Verwendung
von Gleichungen mit Momenten hoherer Ordnung gegeniiber denen von
niedrigeren Momenten die duBeren Teile der Sehnenverteilungsdichte
oder der Korrelationsfunktion mit gréBerem Gewicht beriicksichtigt.
Nach GI. (1) zeigen die Streukurven ein reziprokes Verhalten. Bei der
Formbestimmung entspricht die erste Variante einem geringeren ,,Auf-
lésungsvermogen‘* der Methode. Hin diesem entsprechender Effekt ist
auch aus Streukurvenvergleichen bekannt; die Streukurven geometrisch
dhnlicher Korper zeigen in ihrem Innenteil einen sehr dhnlichen Verlauf
und unterscheiden sich in steigendem MaBe mit wachsendem Streuwinkel.



