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グラフ：ポリカーボネートを使ったときの強度およびエラーの推移。180枚目以降からスケール因子の減少お

よび R値の増加がある。

Jupiter210 CCD ではモデルの構築がうまくいかなかった。一つの要因は最大分解能が低い 

（Jupiter210で 2.52�、R-AXIS Vで 2.01�）点だと思われる。DMなどの位相改良ソフト

ウェアは、データの最大分解能が高いほうが位相改良の効果が高い。試しにポリカーボネート

でのデータのうち 2.5�以下だけを使って解析したところ、重原子サイトのサーチには成功し

たが、位相の改良が進まず、モデルは全く構築されなかった。他の要因がある可能性もあるが、

今回の実験で見出すことはできなかった。 

R-AXIS Vで前面パネルを黒紙にして測定したデータではモデル構築ができなかったことから、

黒紙による吸収に起因する測定ノイズは硫黄の異常分散のシグナルより大きくなる可能性が

あり、これをポリカーボネートに交換するなどの対策が必要であることが明らかになった。 

 

実際の測定は冗長性（Redundancy）をあげるために同一結晶で 180°の範囲を 2回繰り返し

測定したが、これらをマージした 360°のデータでは構造決定ができず、180°のデータを使

ったときのみ構造が決定できた。一般に S-SAD では冗長性をあげて統計的に精度を上げるこ

とが重要といわれてきたが、必ずしもそのことは必要条件でないことを本研究では示した。 

360°のデータで構造決定できなかった原因は、X 線のダメージによる結晶の劣化であると考

えられる。ポリカーボネートを使ったデータセットにおいて、180°では R-merge が 4.6%で

あるのに対し、360°でのデータでは R-merge が 7.1%となり、エラーが 1.5 倍に増えたこと

を意味する。異常分散シグナルがこのエラーに埋没したために位相が決定できなかったと考え

られる。 

長波長の放射光は結晶に与えるダメージが大きく、劣化が生じやすい。したがって、結晶がダ

メージに弱い場合には、冗長性を重視するのではなく、少ない範囲で精度よく測定するほうが

構造が解ける可能性がある。このためには、異常分散を精度よく測定できる方法、たとえば

Inverse beam法や Bijovet対を同イメージで測定するように結晶の軸立てを行う方法、などを

検討する必要があると考えられる。 
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