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Аннотация. Основное экспериментальное ограничение биологической 

кристаллографии связано с необходимостью приготовления исследуемого 

объекта в виде монокристалла. Ввод в эксплуатацию новых мощных 

источников рентгеновского излучения – рентгеновских лазеров на свободных 

электронах – позволяет ставить вопрос о практическом определении 

структуры изолированных биологических макромолекул и их комплексов. 

Дополнительным преимуществом работы с изолированными частицами 

является возможность получения информации о рассеянии во всех 

направлениях, а не только направлениях, ограниченных условиями 

дифракции Лауэ–Брэгга. Это существенно облегчает решение фазовой 

проблемы рентгеноструктурного анализа – определения значений фаз 

структурных факторов, недоступных для измерения в эксперименте. Данная 

работа посвящена двум направлениям развития предложенного ранее 

авторами метода решения фазовой проблемы, основанного на случайном 

сканировании конфигурационного пространства потенциальных решений 

фазовой проблемы. В работе предложен новый тип критерия отбора в 

процессе сканирования кандидатов на решение фазовой проблемы, 

включающий максимизацию статистического правдоподобия, и показана (в 

тестовых расчетах) его эффективность. Второе направление связано с 

выбором оптимальной стратегии сканирования. Показано, что в данном 

подходе постепенное расширение используемого в работе набора 

экспериментальных данных позволяет получать решения более высокого 

качества, нежели при одновременном включении в работу всех имеющихся 

данных. Такое расширение может осуществляться в неявном виде 

использованием в работе синтезов Фурье электронной плотности, 

взвешенных показателями достоверности имеющихся значений фаз. 

 

Ключевые слова: рентгеновская кристаллография, фазовая проблема, XFEL, 

рассеяние изолированной частицей.  
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1. РЕШЕНИЕ ФАЗОВОЙ ПРОБЛЕМЫ ДЛЯ ИЗОЛИРОВАННЫХ ЧАСТИЦ 

СКАНИРОВАНИЕМ КОНФИГУРАЦИОННОГО ПРОСТРАНСТВА ФАЗОВЫХ 

НАБОРОВ 

Ввод в эксплуатацию источников рентгеновского излучения нового поколения – 

рентгеновских лазеров на свободных электронах (XFEL) – позволяет ставить новые 

задачи в исследовании структуры биологических объектов [1–7]. Одной из таких задач 

является исследование методами рентгеновской дифракции изолированных 

биологических частиц (Single Particles) [8–16]. Возможность исследования 

изолированных частиц позволяет снять основное экспериментальное ограничение 

рентгеновской кристаллографии – необходимость приготовления исследуемого образца 

в виде монокристалла. Второй важной особенностью работы с изолированными 

частицами является потенциальная возможность измерения интенсивности рассеянных 

волн для всевозможных направлений рассеяния. Напомним, что при работе с 

кристаллом возможность измерения ограничена дискретным набором направлений 

рассеяния, определяемых кристаллической решеткой. 

Как и в традиционной рентгеновской кристаллографии, рентгеновский эксперимент 

с изолированной частицей позволяет получить лишь значения модуля ( )  3RF ss  

комплексного преобразования Фурье функции ( )r , описывающей распределение в 

трехмерном пространстве электронов исследуемого объекта.  

( ) ( )  ( ) ( )  =
3

,2expexp

R

dViiF rrsrss .                                    (1) 

Значения же фаз ( )  3R ss  в процессе измерения теряются, что препятствует 

непосредственному восстановлению распределения электронной плотности 

посредством расчета обратного преобразования Фурье: 

( ) ( ) ( )  ( )  −=
3

,2expexp

R

dViiF srsssr ,                                     (2) 

Это приводит к центральной проблеме дифракционных методов – фазовой проблеме, 

т.е. к проблеме восстановления фазовой части преобразования Фурье. Аналогичная 

проблема (восстановление функции по модулю преобразования Фурье) встречается 

также в задачах оптики [17] под именем Phase Retrieval Problem. Развитие методов 

решения этой проблемы до недавнего времени шло в значительной мере независимо в 

кристаллографии и оптике, и сходные разработанные подходы фигурируют в этих 

областях под разными названиями. В данной работе мы будем придерживаться 

кристаллографической терминологии.  

Схема рентгеновского эксперимента приведена на рисунке 1. В теоретическом 

рассмотрении изменяемыми параметрами могут считаться направление рентгеновского 

пучка и направление от объекта на детектор (задаваемые векторами единичной длины 

σσ ,0 ). На практике же направление исходного пучка 0σ  фиксировано, а 

дополнительное варьирование условий осуществляется вращением исследуемого 

объекта относительно исходного пучка. В рамках кинематической теории рассеяния 

интенсивность рассеянной волны оказывается пропорциональной квадрату модуля 

преобразования Фурье (2), вычисленного в точке  



−
= 0σσ

s ,                                                               (3) 

именуемой вектором рассеяния и определяемой как комбинация векторов σσ ,0  и длины 

волны рентгеновского излучения  . Следует заметить, что даже в идеальных условиях 
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эксперимент не позволяет измерить значения функции ( )  3RF ss  вне ограниченной 

зоны значений  2s . На практике эта зона значений еще уже,  2maxss , и 

ограничена особенностями конкретного объекта и экспериментальными условиями, в 

частности, характеристиками исходного пучка и детектора. Величина maxmin 1 sd =  

называется разрешением собранного набора данных. Приближенное распределение 

электронной плотности, рассчитанное по формуле (2) с использованием ограниченного 

набора данных, называется синтезом Фурье электронной плотности разрешения 
mind . 

По сравнению с идеальным распределением ( )r , оно может содержать искажения, 

такие как волны обрыва ряда и расплывание пиков плотности. Разрешение синтеза 

Фурье определяет размер минимальных деталей, различимых визуально при анализе 

синтеза [18]. 

 
 

Рис. 1. Схема рентгеновского дифракционного эксперимента. 

 

Дискретизация экспериментальных данных на равномерную сетку с шагом 1−a  (где 

величина a  превосходит линейные размеры исследуемой частицы) позволяет 

рассматривать их как набор модулей коэффициентов Фурье (именуемых в 

кристаллографии структурными факторами) для воображаемого кристалла с 

кубической элементарной ячейкой с ребром a . Это, в свою очередь, позволяет 

применять для решения фазовой проблемы весь инструментарий биологической 

кристаллографии [19–20]. Более подробно, пусть V  обозначает элементарную ячейку 

(куб со стороной a ), выбранную так, что исследуемая частица находится внутри нее, а 

V  обозначает объем этой ячейки. Пусть ( )r  – функция, описывающая распределение 

электронной плотности внутри изучаемой частицы и равная нулю вне частицы. 

Обозначим через ( )cryst r  периодическую функцию, обладающую периодом a  по осям 

элементарной ячейки, и совпадающую с ( )r  внутри V . В таком случае функция 

( )cryst r  может быть рассчитана как сумма ряда Фурье 

( ) ( ) ( ) ( )cryst 1
exp exp 2 ,

a

F i i
V 

 =  −       
s

r s s s r ,                                  (4) 

где  

( ) ( ) ( ) ( )exp exp 2 ,
V

F i i dV =         rs s r s r                                       (5) 
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– структурные факторы, а 
a  – решетка с шагом 1−a  в пространстве векторов 

рассеяния, называемом также обратным пространством. Узлы этой решетки 

называются далее рефлексами. Отличие от случая с обычным кристаллом состоит в 

том, что величину a  мы можем выбрать произвольно и, выбирая ее достаточно 

большой, мы получаем функцию ( )cryst r , равную нулю в большей части элементарной 

ячейки. Это создает значительную избыточность экспериментальных данных и 

является фундаментом для решения фазовой проблемы [19, 21–26]. 

Основным используемым подходом к практическому использованию избыточности 

данных, создаваемой наличием в элементарной ячейке большой области нулевых 

значений электронной плотности, является широкий класс итерационных методов [27–

33]. При удачном выборе параметров метода и стартовой точки эти методы могут 

приводить к достаточно точным решениям. Однако эти методы работают локально, и 

их устойчивость и сходимость к правильному решению могут требовать не всегда 

очевидного выбора параметров. Дополнением к локальным процедурам уточнения 

достаточно хороших начальных приближений могут служить глобальные процедуры 

сканирования конфигурационного пространства возможных решений, помогающие в 

выборе начального приближения. В данной работе мы исследуем одну из таких 

процедур – процедуру случайного сканирования конфигурационного пространства, 

предложенную первоначально в работе [34] и развитую далее в серии работ [35–37,20]. 

Схема процедуры показана на рисунке 2. 

 

 
Рис.2. Схема процедуры случайного сканирования конфигурационного пространства фазовых 

наборов. 

 

Основной цикл процедуры состоит в генерации большого числа случайных фазовых 

наборов, отбора тех из них, которые приводят к приемлемым распределениям 

электронной плотности, выравнивании и усреднении отобранных вариантов (см. 

раздел 2 ниже). При этом выбор критерия приемлемости является центральным 

вопросом при реализации подхода. Генерация случайных вариантов может проходить 

как без использования дополнительной информации о значениях фаз (на первом цикле 

использования процедуры), так и с использованием информации о вероятных 

значениях фаз, полученной на предыдущих циклах. При генерации случайных наборов 

http://www.matbio.org/journal.php


ИСПОЛЬЗОВАНИЕ СВЯЗНЫХ МАСОК В ЗАДАЧЕ ВОССТАНОВЛЕНИЯ ИЗОБРАЖЕНИЯ ИЗОЛИРОВАННОЙ ЧАСТИЦЫ – III 

525 

Математическая биология и биоинформатика. 2017. Т. 12. № 2. doi: 10.17537/2017.12.521 

фаз значения фаз могут генерироваться как независимо, так и рассчитываться с 

использованием моделей, отражающих ожидаемые свойства реальных распределений 

электронной плотности в биологических объектах. В этом случае случайно 

генерируются некоторые предварительные модели, с которых далее рассчитываются 

фазы структурных факторов. В данной работе мы рассматриваем процедуру, в которой 

генерируемыми объектами являются связные маски области, занимаемой 

объектом [20,37]. Эти маски представляют собой бинарные функции ( )rM  (со 

значениями 0 или 1) на сетке в элементарной ячейке, обладающие свойством связности 

области маски (носителя функции), т.е. множества точек, в которых значение ( )rM  

равно единице. Такие маски отражают два важных свойства реальных распределений 

электронной плотности в биологических макромолекулах. Во-первых, наличие 

протяженных полипептидных цепей или цепей ДНК приводит к связности области 

высоких значений электронной плотности или, по крайней мере, к наличию 

небольшого числа связных компонент [38]. Во-вторых, в основе интерпретации 

распределений электронной плотности лежит бинарность, когда точки пространства 

разделяются на принадлежащие объекту и не принадлежащие. Ранее было показано, 

что оба этих свойства позволяют осуществлять отбор приемлемых решений и по 

отдельности, и вместе. Особенно перспективным оказалось использование этих свойств 

при генерации моделей. 

Маска ( )rM  может быть использована для расчета наборов величин модулей 

 maskFs  и фаз  masks  соответствующих ей структурных факторов согласно (5). Степень 

соответствия рассчитанных и экспериментальных  obsFs  значений модулей 

структурных факторов может служить индикатором качества маски и, соответственно, 

индикатором точности соответствующего маске набора фаз в условиях реального 

исследования структуры, когда точные значения фаз неизвестны. В предыдущих 

работах [20, 37] в качестве критерия соответствия двух наборов модулей использовался 

коэффициент корреляции этих значений  

( ) ( )

mask obs

2 2
mask obs

F F

CM

F F

=


 

s s

s

s s

s s

.                                                (6) 

В данной работе мы исследуем возможность использования нового типа критерия 

отбора – величины математического ожидания CPE  фазовой корреляции при 

использовании тестируемой маски в качестве априорного распределения координат 

атомной модели структуры. 

2. ИНДИКАТОРЫ КАЧЕСТВА МАСКИ, ОСНОВАННЫЕ НА 

МАКСИМИЗАЦИИ ПРАВДОПОДОБИЯ 

Использование величины статистического правдоподобия в качестве критерия 

отбора решений обсуждалось ранее, в работе [36], где для расчета правдоподобия 

использовалась трудоемкая имитационная процедура. В данной работе предлагается 

существенно менее трудоемкая процедура, основанная на использовании диагональной 

аппроксимации функции правдоподобия [39–42]. 

Пусть внутри выбранной маски случайным образом сгенерирована атомная модель. 

В рамках аппроксимации центральной предельной теоремы теории вероятностей 

совместное распределение вероятностей модуля и фазы комплексного структурного 

фактора F , соответствующего вектору рассеяния s, может быть представлено в виде  
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( )
( )

( )
2

2 mask mask
mask, exp exp 2 cos

F FF FF
P F

 +     = − − 
    
 

.               (7) 

Здесь   и   – параметры, аккумулирующие неопределённости в выборе модели, 

индивидуальные для каждого рефлекса. Для некоторых простых случаев эти параметры 

могут быть выписаны в явном виде [41], но в общей ситуации они неизвестны. Как 

правило, эти параметры мало меняются внутри групп рефлексов, принадлежащих 

узким слоям пространства вида  += jjj sss:sS  с малым значением   

(оболочек), где их можно считать постоянными. При наличии экспериментальных 

данных  obsFs , значения параметров j  и j  оболочки jS  могут быть определены из 

принципа максимума правдоподобия посредством максимизации функции 

( ) ( )obs, ; , max
j

FL P F


  =    s

s S

.                                       (8) 

Здесь ( ),;FPF
 – распределение модуля структурного фактора, получаемое из (7) 

интегрированием по фазе  

( )
( )

2
2 mask mask

0

2
; , exp 2F

F FF FF
P F I

 +   
   = −  
    
 

,                              (9) 

а 0I  – модифицированная функция Бесселя нулевого порядка. При получении оценок 

предполагается независимость распределений, отвечающих различным точкам s  (т.н. 

диагональная аппроксимация функции правдоподобия [39–42]).  

После того, как оптимальные значения параметров j̂  и j̂ оценены для всех 

оболочек, можно вычислить значение правдоподобия (8) с учетом всех рефлексов и 

использовать его (или, что более удобно на практике, его логарифм) как индикатор 

качества маски. Однако представляется более удобным использовать для этой цели 

производную характеристику – математическое ожидание коэффициента фазовой 

корреляции. Для каждого рефлекса выражение (7) позволяет выписать распределение 

значений фазы при условии, что модуль принял наблюденное в эксперименте значение, 

в виде  

( )
( )

( )
obs mask

obs mask

obs mask

0

ˆ1
exp 2 cos

ˆˆˆ2 2

F F
P F F

I F F


 
 = = − 

      
 

.      (10) 

Последнее распределение позволяет вычислить условное математическое ожидание 

величины косинуса фазовой разницы  

( )
( )

( )
1mask obs

0

cos
I T

c F F
I T

=  − = =
s

s s s s s

s

,                                (11) 

где 

obs maskˆ
2

ˆ

F F
T


=



s s s
s

s

.                                                    (12) 

Зная (11), можно вычислить условное математическое ожидание коэффициента 

корреляции фаз атомной модели, случайно размещаемой в области маски, с фазами 
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маски при условии совпадения рассчитанных по модели модулей с 

экспериментальными значениями 

( )

( )

2
obs

2
obs

CP

F c

E
F

=




s s

s

s

s

.                                                      (13) 

В данной работе мы обсуждаем возможность решения фазовой проблемы с 

использованием полученного выражения (13) для отбора приемлемых масок при 

различных протоколах организации сканирования конфигурационного пространства. 

Ниже приводятся результаты тестирования нескольких таких протоколов работы. 

Первая исследуемая проблема связана со стратегией подключения данных к работе. По 

традиции, в биологической кристаллографии подключение данных к работе идет 

постепенно, с постепенным расширением набора используемых данных. 

Альтернативой является одновременное включение в работу всех имеющихся данных.  

Второй вопрос связан с построением априорного распределения вероятностей для 

генерации масок. Следуя работе [20], это распределение строится в виде 

( ) ( )









−
= rr

minmax

ln
exp

t
Cp ,                                                (14) 

где С  – нормализующий множитель, ( )r  – приближенное распределение электронной 

плотности, полученное на предыдущем этапе, t – параметр, регулирующий контраст 

распределения ( )rp :  

minmax ppt = .                                                              (15) 

В данной работе сравнивались два простейших способа построения такого 

распределения по результатам отбора приемлемых масок из случайно 

сгенерированных. Пусть ( )  ( )  ( ) mask mask mask

1 2, ,..., K  s s s  – наборы фаз структурных 

факторов, отвечающих маскам, отобранным в процессе генерации и затем оптимально 

совмещенным посредством сдвигов и смен энантиомеров (в дальнейшем эту операцию 

мы будем называть оптимальным выравниванием [5]). Определим наилучшие фазы 

( )best s  и показатели достоверности ( )sm  равенством 

( ) ( ) ( )best mask

1

1
exp exp

K

k

k

m i i
K =

    =    s s s .                                          (16) 

Далее в качестве полученного приближения к значениям электронной плотности мы 

будем рассматривать два типа синтезов Фурье: "невзвешенный"  

( ) ( ) ( ) ( )obs best1
exp exp 2 ,u F i i

V
  =  −    

s

r s s s r                                (17) 

и "взвешенный" синтез Фурье  

( ) ( ) ( ) ( ) ( )obs best1
exp exp 2 ,w m F i i

V
  =  −    

s

r s s s s r .                           (18) 

Как нетрудно видеть, взвешенный синтез Фурье есть не что иное, как среднее 

арифметическое синтезов, рассчитанных с использованием экспериментальных 

значений модулей и альтернативными вариантами наборов фаз. В нашем исследовании 

взаимно сравнивались две стратегии построения априорных распределений (14), 

используемых при генерации масок. Стратегия с одновременным использованием всех 
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рефлексов на протяжении всех тестовых расчетов проверялась в двух вариантах, с 

использованием двух разных типов синтезов Фурье, (17) и (18). 

3. ТЕСТОВЫЙ ОБЪЕКТ И УСЛОВИЯ ПРОВЕДЕНИЯ ТЕСТОВ 

Для проверки возможностей предложенного критерия отбора масок в данной работе 

в качестве тестового объекта использовалась известная структура мономерной формы 

фотосистемы II (Thermosynechococcus elongatus photosystem II, [43], PDB код 3KZI 

[44]), далее PS-II. Этот комплекс содержит 19 белковых цепей и множество кофакторов 

и содержит около 25 тысяч неводородных атомов. Представленный в PDB комплекс 

имеет молекулярный вес примерно 360 KDa. Эта величина использовалась далее для 

оценки удельного объема области молекулы. Внешние размеры мономера составляют 

примерно 100 Å. Общая структура комплекса показана на рисунке 3.  
 

   
 

Рис. 3. Фотосистема II. Зеленой лентой показана белковая часть комплекса, оранжевыми линиями 

– кофакторы. 
 

Для проведения тестов была выбрана ячейка воображаемого кристалла с размерами 

200 × 200 × 200 Å, и по координатам атомов был рассчитан набор структурных 

факторов ( ) ( ) obs true,F s s  разрешения 16 Å (4108 независимых рефлексов). Далее в 

тестах модули этих структурных факторов ( ) obsF s  рассматривались как 

экспериментально полученная информация об объекте, а значения фаз ( ) true s  

использовались лишь для контроля полученных результатов. На каждом шаге 

построение случайных масок велось до тех пор, пока не набиралось 100 масок, 

удовлетворяющих поставленным ограничениям. Значение контраста t  в распределении 

(13) бралось равным 106. 

Точность определения фаз характеризовалась коэффициентами корреляции 

синтезов Фурье, рассчитанных по разным зонам разрешения с экспериментальными 

значениями модулей и сравниваемыми наборами фаз [5]. В терминах значений 

структурных факторов эти коэффициенты корреляции могут быть представлены в виде   

  ( ) ( )
( )( ) ( ) ( )( )

( )( )

2
obs true

max min 2
obs

cos

,

F

CP d d
F





 −

 =



s S

s S

s s s

s
s

.    (19) 

Здесь суммирование идет по структурным факторам с  minmax 11: dsd = sSs , 

( ) s~  – набор фаз, полученный из оцениваемого набора ( ) s  его оптимальным 
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выравниванием по отношению к ( ) true s . В тестах 2 и 3 выравнивание велось по всем 

рефлексам зоны ∞ – 16 Å, а в тесте 1 в зависимости от этапа работы (25, 20, 16Å 

соответственно). 

Одним из основных параметров, определяющих описываемый метод, является 

размер генерируемых масок или, что то же самое, предполагаемый объем частицы. В 

данной работе мы характеризуем предполагаемый размер области либо количеством 

точек в маске, либо удельным объемом, определяемым как отношение объема области 

(в кубических ангстремах) к молекулярной массе частицы (в дальтонах). В 

кристаллографии при оценке процентного содержания растворителя в элементарной 

ячейке принято считать удельный объем области молекулы равным 1.23 Å3/Da [45, 46]. 

Однако эта оценка не является оптимальной при работе в зоне низкого разрешения, 

когда границы молекулы существенно сглажены. В связи с этим, в данной работе 

удельный объем области молекулы принимался равным 1.33 Å3/Da. Как результат, 

сетка и число точек в маске при работе при разрешении 25, 20 и 16 Å были определены 

как (24 × 24 × 24, 831), (30 × 30 × 30, 1623) и (40 × 40 × 40, 3847) соответственно. 

4. РЕЗУЛЬТАТЫ ТЕСТИРОВАНИЯ 

4.1. Тест 1 

Традиционно в биологической кристаллографии определение структуры объекта 

проходит через несколько стадий с постепенным увеличением количества 

экспериментальных данных, включенных в работу [47]. Следуя этому правилу, 

тестовое восстановление значений фаз структурных факторов было разбито на три 

стадии, с удвоением количества используемых данных на каждом этапе. Работа 

начиналась с использования набора рефлексов разрешения 25 Å (1054 рефлексов, 

шаги 1–5). На следующих стадиях разрешение набора было повышено до 20 Å (2082 

рефлексов, шаги 6–10) и 16 Å (4108 рефлексов, шаги 11–16). На первом шаге генерация 

масок шла с равномерным априорным распределением, на следующих шагах 

использовалось априорное распределение вида (13) со значением контраста t = 106 и 

невзвешенным синтезом (16), построенным по результатам предыдущего шага. На 

рисунке 4 показано изменение по ходу работы величины фазовой корреляции c 

точными фазами для различных оболочек в обратном пространстве. В таблице 1 

приведены значения корреляции финального фазового набора с точными фазами по 

расширяющимся зонам и оболочкам в обратном пространстве.  
 

Таблица 1. Качество финальных наборов фаз, полученных в тестах. Приведена фазовая 

корреляция (19) (в процентах) 

 Границы зон разрешения dmax – dmin (Å) 

∞–60 ∞–40 ∞–30 ∞–25 ∞–20 ∞–16 60–40 40–30 30–25 25–20 20–16 

Тест 1 100 100 99 99 99 98 97 95 92 85 71 

Тест 2 100 100 99 99 98 96 97 94 89 72 54 

Тест 3 100 100 99 99 98 97 98 93 87 83 66 

Число рефл. 

в зоне 
85 255 618 1054 2082 4108 170 363 436 1028 2026 
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Рис. 4. Изменение величины корреляции текущих значений фаз с точными фазами в процессе 

решения фазовой проблемы. Показаны значения, вычисленные по формуле (19) для разных 

интервалов dmax – dmin. 

4.2. Тест 2 

Во втором тесте работа осуществлялась со всеми рефлексами зоны разрешения 16 Å 

сразу (4108 рефлексов). Рисунок 4 показывает изменение величины фазовой 

корреляции для различных оболочек в обратном пространстве на разных шагах теста. 

Соответствующие значения корреляции финального фазового набора с точными 

фазами по расширяющимся зонам и оболочкам в обратном пространстве приведены в 

таблице 1. 

4.3. Тест 3 

В третьем тесте использовалась промежуточная стратегия. Формально, в работу 

были включены все рефлексы, но для построения априорного распределения 

использовался взвешенный синтез Фурье (17). Поскольку на начальных шагах работы 

показатели достоверности (15) для оболочек высокого разрешения малы, то это, 

фактически, выводило рефлексы высокого разрешения из построения априорных 

распределений. В то же время при расчете критериев отбора использовались все 

рефлексы зоны 16 Å. Рисунок 4 и таблица 1 представляют результаты расчетов, 

аналогично предыдущим двум тестам.  
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Рис. 5. "Идеальный" синтез Фурье разрешения 16 Å (слева) и синтез, построенный с 

использованием значений фаз, полученных на 16 шаге теста 3 (справа), совмещенные с моделью 

комплекса. Удельный объем показанной области объекта 1.23 Å3/Da. 
 

На рисунке 5 показаны финальный синтез Фурье, полученный в третьем тесте, и 

"идеальный" синтез Фурье разрешения 16 Å, рассчитанный с точными значениями фаз. 

5. ВЫВОДЫ 

В представленной работе показано, что предложенный новый тип критерия отбора 

позволяет решать фазовую проблему при исследовании изолированных частиц методом 

рентгеновской дифракции. При этом использование нового критерия позволило вдвое 

увеличить число определяемых значений фаз рефлексов по сравнению с тестами, 

проведенными в предыдущих работах на основе прежнего критерия отбора – 

коэффициента корреляции модулей [20, 37]. 

Постепенное повышения разрешения, как в априорных распределениях, так и при 

вычислении критериев отбора, приводит к лучшим результатам, нежели одновременное 

использование всех рефлексов сразу.  

Проведенное исследование показало, что использование взвешенных синтезов при 

построении априорного распределения дает для рефлексов наиболее высокого 

разрешения сходимость к решению более быструю, нежели при работе с 

невзвешенными синтезами. Другое преимущество этого подхода состоит в том, что он 

подключает рефлексы высшего разрешения к работе автоматически, согласно 

увеличивающейся надёжности соответствующей фазовой информации, и не требует 

ручного вмешательства и экспертной оценки. 
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