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Der maximale Abstand der Me~punkte bei der ]~egistrierung 
yon R6ntgen-Kleinwinkelstreukurven ist durch die Beziehung 
A b = (2 L) -1 gegeben. L ist der gr6Bte I)urchmesser der unter- 
suchten Objekte. Falls keine obere Schranke fiir L vet der 
Messung bekarmt ist, k6nnen Sehranken fiir die Gr6Be yon L 
mittels Ungleichungen aus dem ermittelten Streumassenradius 
Rs abgeseh~itzt werden. Zu diesem Zweck wird fiir verschiedene 
Modellformen der Formfaktor q76 = L (Rs) -1 bereehnet. 

Techniques el Small-Angle X -Ray  Measurements in  Studies 
el Diluted Solutions el Biopolymers, I I .  

The largest distance between the sampling points by  re- 
cording of the small-angle x-ray scattering is given as A b = 
= (2 L) -1. L is the largest diameter of the objects of examina- 
tion. If no upper limit of L is known before of the measuring, 
one can estimate limits for the value of L with help of unbalanced 
equations hy means of the measured radius of gyration _~. For 
this end is the shape factor g76 ~ L (Rs)  - I  calculated for different 
typs of particles. 

I n  einer vorangehenden  A b h a n d l u n g  1 wurde gezeigt, dab der voll- 
st~ndige Verlauf der RSmtgen-K]einwinkel-  ( R K W - ) s t r e u k u r v e  einer ver- 
d i inn ten  monodispersen LSsung yon  Makromolekfilen aus diskreten ~el~- 

1 G. Damaschun, J.  J .  Mi~ller und H.-V.  Pi~rschet (I. Mitt.), !Vih. Chem. 
99, 2343 (1968). 
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werten rekonstruiert werden karm. Der maximale Abstand zwisehen den 
MeBpunkten is~ dann dutch die Bedingung 

2 sin 
A b = ( 2 X ) - ~ ,  b - -  (1) 

X 

vorgesehrieben, wobei l~ der Braggsehe Winkel, X die Wellenl/~nge der 
benutzten R6ntgenstrahlung nnd X die obere Grenzfreqnenz der Streu- 
kurve ist. Ist X nieht dutch die Apparatur bestimmt - -  also kleiner als der 
Durehmesser des Kohgrenzbereiehes der l~6ntgen-Kamera 2 - ,  so gilt bei 
Untersnehnng verdiinnter monodisperser LSsungen X ~ L; L is~ der 
gr6Bte Durchmesser der nntersuehten gel6sten Teilehen. Falls L vor der 
~essung bekannt ist, oder eine obere Sehranke ffir L abgesehgtzt werden 
kann, wird man daher don MeBpunktabstand etwa zu 

(~ L)-~ < b ~< (2 L)-~ (2) 
w/ihlen. 

Unter Umst/inden liegt jedoch vor der Messung keine Information 
fiber den gr6Bten Durchmesser der Untersuehungsobjekte vor. Im folgen- 
den soll gezeigt werden, wie eine obere Sehranke fiir L aus dem Verlauf der 
S~reukurve an wenigen MeBpunkten abgeseh/itzt werden kann. Vorans- 
setzung fiir die Gfiltigkeit dieser Absehgtzung ist, dab ein verdiinntes 
System ohne Ordnungseffel~e untersueht wird. 

Die  F o r m f a k t o r e n  

Aus der R K W - S t r e u k u r v e  einer verdfinnten monodispersert /,5sung 
yon Makromolekfilen kSnnen n. a. folgende charakteristisehe Kons%anten 
der ~olekfile s ermigtelt werden: 

1. Die mittlere Durehsehul~lgnge 1 
2. Die Charakteristikl/~nge lc 
3. Die Charakteristikfl/~che [e 
4. Das Volumen vc 

5. Der mittlere Atomabstand 5 
6. Der Streumassenradius Rs 

7. Der gr68te Durehmesser L. 

Diese eharakteristisehen Konstanten lassen sieh alle dnreh die 3{omente 
der Sehnenverteilungsdiehte darstellen, die ihrerseits dnreh das 3/Iolekfil 
bestimmi ist 3. 

Dutch Quotientenbildung aus jeweils zwei dieser Konstanten k6nnen 
21 Formfaktoren q~z -~ qk/ql gebildet werden, yon denen 7 linear unab- 

G. Dsmaschun, Exper. Teehnik Physik (im Druek). 
3 G. Damaschun und H.-V. Pis Ac~a biol. reed. germ. 21, 401 (1968). 
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hi~ngig sind. Sie stellen ein dimensionsloses l~aB ftir die Konformation der 
untersuchten l~olekiile dar. W/~hrend zur Bestimmung des gr6Bten Durch- 
messers der untersuchten Objekte der gesamte Verlauf der Streukurve 

bekannt  sein muB 4-7, kann ein Ni~herungswer~ Rs fiir den Streumassen- 
radius Rs bereits aus weaigen MeBpunkten der Streukurve bei kleinen 
Winkeln b0 best immt werden: 

_~ = 3 A log I (b) b z (3) 
4 u2 A (b 2) b0 

Der Probenpunktabs tand ist aber durch den gr6Bten Durchmesser L 
best immt 1. 

Falls nun eine Relation 

min (qv6) < q76 ~- L R~ -1 ~ max (qv6) (4) 

existiert, k6nnte man aus einer zu Beginn der Messung ns 
durchgefiihrten Bestimmung des Streumassenradius nach G1. (3) eine 
untere und obere Schranke ffir den Abstand der weiteren MeBpunkte ab- 
sch/itzen. 

Eine Relation der Form (4) existiert im allgemeinen Fall leider nicht. 
Bei Beschr~nkung auf wahrscheinliche Molekiilformen l~l]t sich aber eine 
entsprechende Beziehung angeben. 

D e r  F o r m f a k t o r  q76 

Es werden, wie in der Theorie zur RKW-St~reuung in erster ~N/iherung 
iiblich, ein~ache KSrper angenommen, die die Umrisse der untersuchten 
l~olekiile oder Molekiilaggregate approximieren: 

1. Hohl/cugelu 

R = Aul~enradius, r = / c R  -~ Innenradius 

R2 - 3 (1 - ks) 1 / s  _ ka) 
5 (1 - - / c  a) R2, L : 2R,  q76 : 2 l / ~ - - - / C 5 )  

1.1 Diinne Kugelschale (k ~ 1): q76 ---- 2. 

A. G. Malmon, Bioehim. Biophys. Aeta 26, 233 (1957). 
5 G. Damaschun, G. Kley, ~. J. Mi~ller und H.-V. Pi~rschel, Aeta biol. 

reed. germ. 20, 409 (1968). 
G. Damaschun, J. J. Mi~ller und H.-V. Pi~rschel, Physik. Verh. 19, 

155 (1968). 
7 G. Damasehun und H.- V. Pi~rschel, Aeta biol. reed. germ. 21,865 (1968). 
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2. Ell ipsoide 

a <, b = aql ~ c = aq2 = H a l b a c h s e n  

1/ 5 ~ 2 q~ 

2.1 K u g e l  (ql ~ q~ = 1): q76 ~ 2V5~3 ~- 2,58 

2.2 U n e n d l i c h  ges t reck tes  Ro t~ t ionse l l ipso id  

( q 2 ~  ~ ,  ql = 1): qT~ = 2V5 = 4,47 

2.3 U n e n d l i c h  ab g ep l a t t e t e s  Ro ta t i onse l l i p so id  

(q~ = ql --> r : q~  = V ] o  = 3,16 

3. Kreiszyl inder  

R = Rad ius ,  H = H 6 h e  --~ 2 qR 

R~ 3 + 2 q  2 1 /6(l+q~) 
- 6 

3.1 K r e i s z y l i n d e r  f t i r  q = 1 : qT~ = 2 V ~ / 5  = 3,10 

3.2 Kre i s sche ibe  (q = 0):  q:~ = 2V2 _~ 2,83 

3.3 Z y l i n d e r s t a b  (q -> ~ )  : q76 = V ~ ~- 3,46 

4. Hohlzyl inder  

/~ = AuBenrad ius ,  r = kR = I n n e n r a d i u s ,  H = 2 qR = H 6 h e  

3 ( 1 +  k 2) + 2q2R2  ' R~ 
6 

L 2 =- 4 (1 + q2) ~2, 

4.1 K r e i s r i n g  (q --~ 0, k --~ t )  �9 q76 = 2. 

5. Pr i smen  

/ 6 (1 + q~) 
q 7 6 = 2  / 3 ( l + k  2)+2q~ 

A <~ B = A q l  <~ C =- Aq2 = KanLenl ,~ngen 

= ~2) A 2, = ] / ] 2  = 3,46 
12 

6. Doppelkegel 

R ~ R a d i u s  der  be iden  z u s a m m e n l i e g e n d e n  Grundf ] s  

H = 2 qR = doppe l t e  Keg e l h 6 h e  
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Rs 2 = (3 ~- q2) R~/20, L ----- max  (2 q R, 2 R) 

l/2oq 2 l / ~ ~  q76=2 ]/3+qU fiir q > l ,  qTu= i/ ~ ffir q < l  

@~ t P~/'///(e//~/pEz.. 

# //o/7/- iPo/J/Ihi73- ~eiszffliildei �9 ffo/i/zfllibdef PPI3- l ~l 
/cujel e///flssso" f D'f X:1 m~n 

�9 I 
/~z/z,4/- 
/t3/#e/ 

�9 t 
I I 

, - 7  ! Ii 

6 . 
- I o 

o ,o  1 ~1 o 7 ~1o  7 ~ o 1 ~ o 

q~0 = 2 V 2 0 / 3  = s,17 

q76 = 2 1 /20  = S , 9 5  

a l  <~ au = q a l  = Abst/ inde der beiden punkt fSrmigen Ladungen  vom 
gemeinsamen Ladungsschwerpunkt  

R~ = q ~ ,  L = (1 + q) ~1, ~7~ = (1 + q)/Vq 

7.1 Symmetr ische P u n k t h a n t e l  (q =- 1) : q76 = 2 
7.2 Ex t r em unsymmetr i sche  P u n k t h a n t e l  (q --> ~ ) : q76 -+ oz. 

6.2 Doppelkegel-Scheibe (q = 0): 

6.3 Doppelkegel-Nadel (q-> ~) : 

7.  P u n k t h a n t e l m o d e l l  

6.1 Doppelkegel fiir q = 1 : qvn = U20 = 4,47 

Abb. 1. Abh~ngigkeit des Formfaktors qT~ = L (Rs)  -1  von den Parame~ern 
versehiedener Partikeltypen (schematiseh) 
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D e r  l V [ e l ] p u n k t a b s t a n d  

Die im vorigen Kapitel erhaltenen Ergebnisse, insbesondere die Grenz- 
werte der Quotienten qvs bei verschiedenen UmriBfiguren der Objekte, 
sind in der Abb. 1 zusammengestellt. Im allgemeinen Fall gilt die Un- 
gleichung 

2R8 < L < cr (5) 

Da so extreme Formen (Punkthantelmodell!), bei denen fast die gesamte 
Ladung um den Schwerpunkt konzentriert ist und nur ein kleiner Tell sich 
in gro•er Enffernung von diesem befindet, bei globul/~ren Molekfilen und 
~olekfilaggregaten sicher selten auftreten, kann an Stelle der Ungleichung 
(5) die Absch/itzung 

Rs q76 min ~ L ~ R s q76 max (6) 

gesetzt werden. Ffir die GrSBen q76 rain und q76 max gilt da~m 

qTs rain = 2 und q76 max ~ 9. (7) 

Falls man aus Vorkenntnissen fiber die untersuehten Objekte die Form 
eines gestreckten Doppelkegels als unwahrscheinlich aussehlieBen kann 
und als Grenzfall eines gestreckten KSrpers ein gestreclctes Rotations- 
ellipsoid annimmt, kann mit qTs ---- 4,5 gerechnet werden. 

Fiir den Abstand der MeBpunkte, bei dem noeh kein Verlust an Infor- 
mation fiber die untersuchten Objekte auftritt,  gilt dana die Absch/~tzung 

I 1 1 1 
A b ~< 2 L nnd 2 Rs q76max ~< 2 L  <~ 2 R s q76 rain' (8) 

d. h., welter als ~ Rs daft A b in k e i n e m  F a l l  gew/ihlt werden; es ist in 
den meisten F~llen nieht notwendig, die Schrittweite kleiner als 1/4Rsq76ms~x 
zu machen. 

Da die Quotienten q76 auch zur Formbestimmung herangezogen wer- 
den kSnnen 3, sieht man aus der Abb. 1, dab dnrch die Bestimmung yon 
q76 eine eindeutige Unterscheidung zwischen Doppelkegel, Ellipsoid nnd 
Hohlkugel als Modelle fiir die untersuehten Objekte m6glieh ist. 

Bemerkenswert ist ferner, dab die Gr6Be qv6 eine Forminvariante fiir 
alle reehtwinkligen Prismen ist. 


