
Contrast	
  Calculator	
  Description	
  
	
  
Contrast	
  Calculator	
  is	
  a	
  SASSIE	
  module	
  that	
  calculates	
  the	
  neutron	
  and	
  x-­‐ray	
  
scattering	
  length	
  density	
  (SLD),	
  contrast	
  and	
  I(0)	
  values	
  for	
  a	
  single	
  molecule	
  or	
  
complex	
  consisting	
  of	
  proteins	
  and/or	
  nucleic	
  acids,	
  as	
  well	
  as	
  other	
  compounds	
  
such	
  as	
  polymers,	
  lipids	
  and	
  carbohydrates,	
  based	
  only	
  on	
  sequence	
  or	
  chemical	
  
formula	
  information.	
  	
  The	
  input	
  files	
  for	
  proteins	
  and	
  nucleic	
  acids	
  can	
  be	
  in	
  either	
  
FASTA	
  or	
  PDB	
  format.	
  	
  Chemical	
  formulas	
  are	
  entered	
  manually.	
  	
  The	
  neutron	
  
values	
  are	
  calculated	
  as	
  a	
  function	
  of	
  the	
  %D2O	
  in	
  the	
  solvent.	
  	
  The	
  fraction	
  of	
  
deuteration	
  for	
  the	
  proteins	
  and/or	
  nucleic	
  acids	
  is	
  considered	
  in	
  the	
  calculation.	
  	
  D	
  
atoms	
  are	
  inserted	
  into	
  chemical	
  formulas	
  manually.	
  	
  Non-­‐water	
  solvent	
  
components	
  can	
  also	
  be	
  considered	
  if	
  desired.	
  	
  There	
  is	
  no	
  limit	
  to	
  the	
  number	
  of	
  
proteins,	
  nucleic	
  acids	
  or	
  other	
  components	
  that	
  comprise	
  the	
  complex.	
  	
  However,	
  
plots	
  of	
  the	
  neutron	
  SLD,	
  contrast	
  and	
  I(0)	
  as	
  a	
  function	
  of	
  %D2O	
  are	
  only	
  provided	
  
if	
  the	
  total	
  number	
  of	
  components	
  is	
  less	
  than	
  3.	
  	
  The	
  SLD,	
  contrast	
  and	
  I(0)	
  
information	
  are	
  output	
  in	
  3	
  separate	
  files.	
  	
  The	
  output	
  files	
  contain	
  the	
  input	
  
information	
  as	
  well	
  as	
  the	
  output	
  parameters	
  for	
  both	
  x-­‐rays	
  and	
  neutrons.	
  



Contrast	
  Calculator	
  Tutorial	
  
	
  
The	
  standalone	
  http://www.smallangles.net/sassie/SASSIE/SASSIE_HOME.html	
  
and	
  web	
  http://sassie-­‐web.chem.utk.edu/sassie2	
  versions	
  of	
  SASSIE	
  are	
  both	
  
covered	
  in	
  this	
  tutorial.	
  	
  Screenshots	
  are	
  from	
  the	
  standalone	
  version,	
  but	
  the	
  layout	
  
for	
  the	
  web	
  version	
  is	
  similar.	
  	
  Differences	
  will	
  be	
  noted	
  in	
  the	
  tutorial.	
  	
  The	
  Contrast	
  
Calculator	
  is	
  started	
  from	
  the	
  Tools	
  menu.	
  	
  The	
  Contrast	
  Calculator	
  screen	
  is	
  divided	
  
into	
  3	
  parts.	
  	
  The	
  top	
  of	
  the	
  screen	
  contains	
  the	
  User	
  Input	
  Section,	
  which	
  contains	
  
the	
  run	
  directory	
  and	
  output	
  file	
  names	
  as	
  well	
  as	
  the	
  number	
  of	
  input	
  files	
  (FASTA	
  
sequences,	
  PDB	
  files	
  or	
  chemical	
  formulas).	
  	
  The	
  middle	
  of	
  the	
  screen	
  contains	
  
Optional	
  Input,	
  which	
  includes	
  the	
  total	
  solute	
  concentration	
  (default	
  =	
  1	
  mg/ml),	
  
the	
  solvent	
  %D2O	
  step	
  (default	
  =	
  5%	
  increments	
  in	
  %D2O),	
  the	
  fraction	
  of	
  
exchangeable	
  hydrogen	
  atoms	
  that	
  actually	
  do	
  exchange	
  for	
  both	
  protein	
  and	
  
nucleic	
  acid	
  components	
  (defaults	
  =	
  0.95	
  and	
  1.0	
  for	
  proteins	
  and	
  nucleic	
  acids,	
  
respectively)	
  and	
  the	
  number	
  of	
  non-­‐water	
  solvent	
  components	
  (optional;	
  default	
  =	
  
0).	
  	
  Note	
  that	
  the	
  fraction	
  of	
  exchangeable	
  hydrogen	
  atoms	
  for	
  chemical	
  formulas	
  is	
  
entered	
  differently,	
  as	
  will	
  be	
  shown	
  examples	
  6	
  &	
  7	
  below.	
  	
  The	
  bottom	
  of	
  the	
  
screen	
  contains	
  a	
  box	
  where	
  status	
  messages	
  and	
  other	
  information	
  are	
  provided.	
  	
  
The	
  “Run	
  Contrast	
  Calculator	
  Program”	
  button	
  (“Submit”	
  in	
  the	
  web	
  version)	
  is	
  used	
  
to	
  start	
  the	
  calculations	
  once	
  all	
  necessary	
  parameters	
  have	
  been	
  entered.	
  	
  Finally,	
  a	
  
slider	
  at	
  the	
  bottom	
  of	
  the	
  screen	
  tracks	
  the	
  progress	
  of	
  the	
  contrast	
  calculations.	
  
	
  

	
  



User	
  Input	
  Section	
  
	
  
First,	
  enter	
  the	
  run	
  name	
  and	
  output	
  file	
  names.	
  	
  The	
  run	
  name	
  will	
  be	
  the	
  name	
  of	
  
the	
  directory	
  that	
  will	
  contain	
  the	
  output	
  files,	
  and	
  may	
  be	
  a	
  run	
  name	
  used	
  in	
  other	
  
SASSIE	
  modules	
  as	
  well.	
  	
  This	
  directory	
  will	
  be	
  created	
  under	
  the	
  current	
  directory	
  
in	
  the	
  standalone	
  version	
  and	
  under	
  the	
  project	
  name	
  directory	
  in	
  the	
  web	
  version.	
  	
  
The	
  output	
  files	
  will	
  be	
  in	
  a	
  subdirectory	
  called	
  “contrast_calc”	
  under	
  the	
  run	
  name	
  
directory	
  and	
  they	
  will	
  be	
  named	
  as	
  designated	
  in	
  the	
  output	
  filename	
  box.	
  	
  Do	
  not	
  
include	
  extensions	
  in	
  the	
  output	
  file	
  names.	
  	
  The	
  output	
  files	
  created	
  will	
  have	
  the	
  
names:	
  	
  filename_sld.txt,	
  filename_izero.txt	
  and	
  filename_contrast.txt	
  and	
  they	
  will	
  
contain	
  the	
  calculated	
  scattering	
  length	
  densities,	
  I(0)	
  values	
  and	
  scattering	
  
contrasts,	
  respectively.	
  
	
  
Next,	
  enter	
  the	
  number	
  of	
  protein,	
  DNA	
  or	
  RNA	
  input	
  (FASTA	
  or	
  PDB)	
  files	
  as	
  well	
  as	
  
the	
  number	
  of	
  additional	
  components,	
  which	
  will	
  be	
  input	
  in	
  the	
  form	
  of	
  chemical	
  
formulas.	
  	
  Either	
  of	
  these	
  values	
  can	
  be	
  0,	
  but	
  not	
  both.	
  	
  The	
  input	
  path	
  is	
  the	
  
location	
  of	
  these	
  input	
  files	
  and	
  will	
  typically	
  be	
  the	
  current	
  directory.	
  	
  However,	
  
this	
  can	
  be	
  changed	
  by	
  entering	
  a	
  different	
  input	
  path.	
  	
  (In	
  the	
  web	
  version,	
  the	
  files	
  
will	
  be	
  uploaded	
  from	
  a	
  directory	
  of	
  your	
  choosing.)	
  
	
  
Example	
  1:	
  	
  Protein/DNA	
  Complex	
  (FASTA	
  files)	
  
	
  

	
  
	
  
Once	
  all	
  of	
  the	
  information	
  has	
  been	
  input,	
  click	
  the	
  button	
  to	
  the	
  right	
  of	
  the	
  first	
  
input	
  box	
  that	
  says,	
  “Then	
  click	
  Here”.	
  	
  This	
  will	
  open	
  the	
  first	
  input	
  file	
  dialog	
  box.	
  	
  
(Press	
  the	
  Tab	
  key	
  after	
  entering	
  the	
  number	
  of	
  files	
  in	
  the	
  web	
  version	
  and	
  the	
  
appropriate	
  input	
  boxes	
  will	
  appear.)	
  
	
  

	
  
	
  
Note	
  that	
  the	
  number	
  of	
  input	
  lines	
  corresponds	
  to	
  the	
  number	
  of	
  input	
  files	
  in	
  the	
  
User	
  Input	
  Section.	
  	
  This	
  can	
  be	
  changed	
  by	
  clicking	
  the	
  “Cancel”	
  button	
  and	
  
entering	
  a	
  different	
  number	
  of	
  input	
  files.	
  
	
  

	
  



	
  
Enter	
  the	
  appropriate	
  information	
  in	
  the	
  boxes	
  and	
  check	
  the	
  appropriate	
  radio	
  
buttons.	
  	
  The	
  FASTA	
  box	
  must	
  be	
  checked	
  if	
  your	
  input	
  file	
  contains	
  sequence	
  
information.	
  	
  (Choose	
  “on”	
  from	
  the	
  menu	
  on	
  the	
  web	
  version.)	
  	
  Do	
  not	
  check	
  the	
  
FASTA	
  box	
  if	
  your	
  input	
  file	
  is	
  a	
  PDB	
  file.	
  	
  (Choose	
  “off”	
  from	
  the	
  menu	
  in	
  the	
  web	
  
version.)	
  	
  The	
  “number	
  of	
  units”	
  boxes	
  should	
  be	
  filled	
  out	
  to	
  indicate	
  the	
  
stoichiometry	
  of	
  the	
  complex	
  in	
  terms	
  of	
  the	
  sequence	
  information	
  that	
  is	
  in	
  the	
  
FASTA	
  or	
  PBD	
  files.	
  	
  The	
  “fraction	
  deuterated”	
  should	
  indicate	
  the	
  fractional	
  amount	
  
(0-­‐1)	
  of	
  H	
  atoms	
  that	
  are	
  replaced	
  by	
  D	
  atoms	
  in	
  that	
  portion	
  of	
  the	
  complex.	
  	
  The	
  
type	
  of	
  molecule,	
  i.e.,	
  dna,	
  rna	
  and	
  protein,	
  must	
  be	
  chosen	
  by	
  clicking	
  the	
  
appropriate	
  radio	
  button.	
  	
  Once	
  all	
  parameters	
  are	
  entered,	
  click	
  the	
  “Continue”	
  
button.	
  
	
  
Then	
  click	
  the	
  button	
  to	
  the	
  right	
  of	
  the	
  second	
  input	
  box	
  that	
  says,	
  “Then	
  click	
  
Here”.	
  	
  This	
  will	
  open	
  the	
  second	
  input	
  file	
  dialog	
  box.	
  	
  (Press	
  the	
  Tab	
  key	
  after	
  
entering	
  the	
  number	
  of	
  additional	
  components	
  in	
  the	
  web	
  version	
  and	
  the	
  
appropriate	
  input	
  boxes	
  will	
  appear.)	
  
	
  

	
  	
  	
  
	
  
In	
  this	
  example,	
  there	
  is	
  nothing	
  to	
  fill	
  out	
  since	
  there	
  are	
  no	
  additional	
  components	
  
that	
  will	
  be	
  entered	
  as	
  chemical	
  formulas.	
  	
  Click	
  “Continue”	
  to	
  accept	
  the	
  value.	
  	
  (The	
  
dialog	
  box	
  doesn’t	
  appear	
  in	
  web	
  version.)	
  
	
  
At	
  this	
  point,	
  the	
  contrast	
  calculator	
  can	
  be	
  run	
  by	
  clicking	
  on	
  the	
  “Run	
  Contrast	
  
Calculator	
  Program”	
  button	
  (“Submit”	
  in	
  the	
  web	
  version)	
  at	
  the	
  bottom	
  of	
  the	
  
screen.	
  	
  In	
  this	
  case,	
  the	
  program	
  will	
  be	
  run	
  with	
  the	
  default	
  Optional	
  Input	
  
parameters.	
  	
  
	
  
Optional	
  Input	
  Section	
  
	
  
If	
  the	
  Optional	
  Input	
  parameters	
  need	
  to	
  be	
  changed	
  from	
  their	
  default	
  values,	
  this	
  is	
  
done	
  in	
  the	
  Optional	
  Input	
  part	
  of	
  the	
  screen.	
  
	
  

	
  
	
  
To	
  change	
  the	
  number	
  of	
  non-­‐water	
  solvent	
  components,	
  click	
  the	
  button	
  to	
  the	
  
right	
  of	
  the	
  input	
  box	
  that	
  says,	
  “Then	
  click	
  Here”.	
  	
  This	
  will	
  open	
  the	
  input	
  file	
  



dialog	
  box.	
  	
  (Press	
  the	
  Tab	
  key	
  after	
  entering	
  the	
  number	
  of	
  non-­‐water	
  solvent	
  
components	
  in	
  the	
  web	
  version	
  and	
  the	
  appropriate	
  input	
  boxes	
  will	
  appear).	
  
	
  

	
  
	
  
Note	
  that	
  the	
  number	
  of	
  input	
  lines	
  corresponds	
  to	
  the	
  number	
  of	
  non-­‐water	
  solvent	
  
components	
  in	
  the	
  Optional	
  Input	
  section.	
  	
  This	
  can	
  be	
  changed	
  by	
  clicking	
  the	
  
“Cancel”	
  button	
  and	
  entering	
  a	
  different	
  number	
  of	
  components.	
  
	
  
Enter	
  the	
  atomic	
  formula	
  and	
  molar	
  concentration	
  (mol/L)	
  of	
  the	
  components	
  and	
  
then	
  click	
  the	
  “Continue”	
  button.	
  
	
  

	
  
	
  
Now,	
  run	
  the	
  program	
  by	
  clicking	
  on	
  the	
  “Run	
  Contrast	
  Calculator	
  Program”	
  button	
  
(“Submit”	
  in	
  the	
  web	
  version)	
  at	
  the	
  bottom	
  of	
  the	
  screen.	
  	
  It	
  will	
  now	
  use	
  the	
  
entered	
  Optional	
  Input	
  parameters.	
  
	
  
After	
  the	
  program	
  runs,	
  status	
  and	
  other	
  information	
  can	
  be	
  found	
  in	
  the	
  box	
  under	
  
the	
  Optional	
  Input	
  section	
  of	
  the	
  screen.	
  	
  If	
  the	
  number	
  of	
  components	
  is	
  less	
  than	
  
three,	
  plots	
  of	
  the	
  SLD,	
  contrast,	
  I(0)	
  and	
  sqrt(I(0))	
  values	
  as	
  a	
  function	
  of	
  the	
  %D2O	
  
will	
  be	
  output	
  as	
  well.	
  	
  Note	
  that	
  the	
  plots	
  may	
  have	
  to	
  be	
  cleared	
  manually	
  
depending	
  on	
  the	
  operating	
  system	
  used	
  to	
  run	
  SASSIE.	
  	
  (Plots	
  can’t	
  be	
  cleared	
  in	
  
the	
  web	
  version.)	
  
	
  
Note	
  that	
  the	
  last	
  line	
  in	
  the	
  output	
  box	
  states	
  the	
  location	
  of	
  the	
  output	
  files	
  in	
  your	
  
current	
  directory	
  (in	
  this	
  case	
  ./Newproject/contrast_calc/).	
  	
  A	
  look	
  at	
  that	
  
directory	
  will	
  show	
  files	
  that	
  start	
  with	
  the	
  user-­‐inputted	
  file	
  name.	
  	
  (In	
  the	
  web	
  
version,	
  the	
  “contrast_calc”	
  directory	
  will	
  be	
  located	
  under	
  your	
  project	
  name	
  –	
  
which	
  is	
  set	
  by	
  clicking	
  on	
  the	
  “person”	
  icon	
  in	
  the	
  upper	
  right	
  corner	
  of	
  the	
  page.	
  	
  
The	
  directory	
  must	
  be	
  downloaded	
  to	
  your	
  local	
  machine	
  in	
  order	
  to	
  look	
  at	
  the	
  
output	
  files.	
  	
  Click	
  on	
  the	
  file	
  cabinet	
  icon	
  on	
  the	
  upper	
  right	
  of	
  the	
  screen	
  to	
  choose	
  
the	
  files	
  to	
  download.	
  	
  Then,	
  click	
  on	
  the	
  created	
  links	
  to	
  view	
  and/or	
  save	
  the	
  files.)	
  
	
  

	
  
	
  
The	
  files	
  contain	
  a	
  summary	
  of	
  the	
  input	
  information	
  as	
  well	
  as	
  the	
  x-­‐ray	
  and	
  
neutron	
  parameters	
  of	
  interest.	
  	
  These	
  files	
  can	
  be	
  used	
  to	
  re-­‐create	
  the	
  plots	
  
generated	
  by	
  the	
  Contrast	
  Calculator	
  program.	
  



	
  

	
  
	
  
Experiment	
  Planning	
  Note:	
  	
  The	
  match	
  points	
  for	
  the	
  protein	
  and	
  DNA	
  components	
  
are	
  well	
  separated,	
  which	
  means	
  that	
  the	
  scattering	
  from	
  the	
  two	
  components	
  can	
  
theoretically	
  be	
  separated	
  by	
  performing	
  a	
  contrast	
  variation	
  series	
  of	
  
measurements.	
  	
  Successfully	
  doing	
  this	
  in	
  practice	
  depends	
  on	
  a	
  number	
  of	
  factors	
  
including	
  the	
  relative	
  mass	
  fractions	
  of	
  the	
  two	
  components,	
  the	
  total	
  concentration	
  
of	
  the	
  complex,	
  the	
  H2O:D2O	
  conditions	
  chosen,	
  etc.	
  	
  In	
  this	
  particular	
  case,	
  the	
  mass	
  
fraction	
  of	
  DNA	
  is	
  much	
  higher	
  than	
  that	
  of	
  the	
  protein.	
  	
  Therefore,	
  the	
  match	
  point	
  
of	
  the	
  complex	
  is	
  very	
  close	
  to	
  that	
  of	
  the	
  DNA	
  component.	
  	
  Thus,	
  it	
  will	
  be	
  difficult	
  
to	
  measure	
  near	
  the	
  match	
  point	
  of	
  the	
  DNA	
  component.	
  	
  The	
  I(0)	
  values	
  in	
  the	
  
test1_izero.txt	
  output	
  file	
  will	
  help	
  determine	
  how	
  close	
  to	
  the	
  two	
  match	
  points	
  it	
  
will	
  be	
  possible	
  to	
  measure.	
  



test1_contrast.txt:	
  
	
  

	
  
	
  

	
  



test1_sld.txt:	
  
	
  

	
  
	
  

	
  



test1_izero.txt:	
  
	
  

	
  

	
  



	
  
	
  
Example	
  2:	
  	
  Protein/Deuterated	
  Protein	
  Complex	
  (FASTA	
  files)	
  
	
  
Enter	
  a	
  new	
  run	
  and/or	
  output	
  file	
  name	
  as	
  well	
  as	
  new	
  values	
  for	
  the	
  number	
  of	
  
input	
  files	
  and	
  additional	
  components.	
  	
  Then	
  click	
  the	
  “Then	
  click	
  Here”	
  button	
  to	
  
the	
  right	
  of	
  the	
  first	
  input	
  box.	
  	
  (Press	
  the	
  Tab	
  key	
  after	
  entering	
  the	
  number	
  of	
  
additional	
  components	
  in	
  the	
  web	
  version	
  and	
  the	
  appropriate	
  input	
  boxes	
  will	
  
appear.)	
  
	
  

	
  
	
  
If	
  the	
  number	
  of	
  input	
  files	
  hasn’t	
  changed	
  from	
  the	
  previous	
  value,	
  the	
  previous	
  
parameters	
  will	
  be	
  remembered.	
  
	
  

	
  
	
  
Change	
  them	
  as	
  necessary	
  for	
  the	
  new	
  complex.	
  	
  The	
  following	
  is	
  an	
  example	
  of	
  a	
  
two-­‐protein	
  complex	
  with	
  one	
  of	
  the	
  proteins	
  50%	
  deuterated.	
  
	
  

	
  
	
  



Click	
  the	
  “Continue”	
  button	
  to	
  accept	
  the	
  new	
  values.	
  
	
  
Since	
  no	
  changes	
  have	
  been	
  made	
  to	
  the	
  number	
  of	
  additional	
  components,	
  nothing	
  
further	
  needs	
  to	
  be	
  with	
  the	
  input	
  boxes.	
  	
  	
  
	
  
Make	
  changes	
  to	
  the	
  Optional	
  Input	
  values	
  if	
  necessary.	
  	
  Otherwise,	
  the	
  previously	
  
saved	
  information	
  will	
  be	
  used.	
  	
  To	
  check	
  the	
  current	
  non-­‐water	
  solvent	
  component	
  
information,	
  click	
  on	
  the	
  “Then	
  click	
  Here”	
  button	
  next	
  to	
  the	
  number	
  of	
  non-­‐water	
  
solvent	
  components.	
  	
  If	
  no	
  changes	
  are	
  needed,	
  click	
  “Cancel”.	
  	
  Otherwise,	
  make	
  the	
  
needed	
  changes	
  and	
  then	
  click	
  “Continue”.	
  
	
  
Click	
  the	
  “Run	
  Contrast	
  Calculator	
  Program”	
  button	
  (“Submit	
  in	
  the	
  web	
  version”).	
  	
  
Since	
  the	
  run	
  name	
  directory	
  already	
  exists,	
  the	
  follow	
  dialog	
  box	
  will	
  appear:	
  
	
  

	
  
	
  
Click	
  “No”	
  to	
  keep	
  the	
  directory.	
  	
  (This	
  dialog	
  box	
  does	
  not	
  appear	
  in	
  the	
  web	
  
version.)	
  	
  The	
  program	
  will	
  then	
  run	
  and	
  the	
  status	
  information	
  will	
  be	
  output	
  to	
  the	
  
window.	
  	
  The	
  latest	
  information	
  will	
  be	
  at	
  the	
  bottom	
  of	
  the	
  screen.	
  	
  Scroll	
  up	
  or	
  
down	
  to	
  look	
  at	
  all	
  of	
  the	
  output	
  from	
  all	
  runs	
  in	
  the	
  session	
  (standalone	
  only).	
  
	
  

	
  
	
  
The	
  run	
  directory	
  now	
  contains	
  the	
  new	
  files	
  and	
  the	
  new	
  plots	
  will	
  pop	
  up	
  since	
  the	
  
number	
  of	
  components	
  is	
  less	
  than	
  3.	
  	
  Clear	
  the	
  plots	
  manually	
  if	
  necessary.	
  	
  
	
  

	
  



	
  
	
  

	
  
	
  



	
  
	
  

	
  
	
  



Example	
  3:	
  	
  Protein/DNA	
  Complex	
  (PDB	
  files)	
  
	
  
Enter	
  a	
  new	
  run	
  and/or	
  output	
  file	
  name	
  as	
  well	
  as	
  new	
  values	
  for	
  the	
  number	
  of	
  
input	
  files	
  and	
  additional	
  components.	
  	
  Then	
  click	
  the	
  “Then	
  click	
  Here”	
  button	
  to	
  
the	
  right	
  of	
  the	
  first	
  input	
  box.	
  	
  (Press	
  the	
  Tab	
  key	
  after	
  entering	
  the	
  number	
  of	
  
additional	
  components	
  in	
  the	
  web	
  version	
  and	
  the	
  appropriate	
  input	
  boxes	
  will	
  
appear.)	
  
	
  
	
  

	
  
	
  
Change	
  the	
  input	
  file	
  names	
  as	
  necessary	
  for	
  the	
  new	
  complex.	
  	
  Do	
  not	
  check	
  the	
  
FASTA	
  boxes.	
  	
  (Select	
  “off”	
  in	
  the	
  web	
  version.)	
  
	
  

	
  
	
  
Click	
  the	
  “Continue”	
  button	
  to	
  accept	
  the	
  new	
  values.	
  
	
  
Since	
  no	
  changes	
  have	
  been	
  made	
  to	
  the	
  number	
  of	
  additional	
  components,	
  nothing	
  
further	
  needs	
  to	
  be	
  with	
  the	
  input	
  boxes.	
  	
  	
  
	
  
Make	
  changes	
  to	
  the	
  Optional	
  Input	
  values	
  if	
  necessary.	
  	
  Otherwise,	
  the	
  previously	
  
saved	
  information	
  will	
  be	
  used.	
  	
  To	
  check	
  the	
  current	
  non-­‐water	
  solvent	
  component	
  
information,	
  click	
  on	
  the	
  “Then	
  click	
  Here”	
  button	
  next	
  to	
  the	
  number	
  of	
  non-­‐water	
  
solvent	
  components.	
  	
  If	
  no	
  changes	
  are	
  needed,	
  click	
  “Cancel”.	
  	
  Otherwise,	
  make	
  the	
  
needed	
  changes	
  and	
  then	
  click	
  “Continue”.	
  	
  Here,	
  the	
  number	
  of	
  non-­‐water	
  solvent	
  
components	
  has	
  been	
  changed	
  to	
  0.	
  
	
  

	
  
	
  
Click	
  the	
  “Run	
  Contrast	
  Calculator	
  Program”	
  button	
  (“Submit”	
  in	
  the	
  web	
  version).	
  	
  
Since	
  the	
  run	
  name	
  directory	
  already	
  exists,	
  the	
  follow	
  dialog	
  box	
  will	
  appear:	
  
	
  



	
  
	
  
Click	
  “No”	
  to	
  keep	
  the	
  directory.	
  	
  (This	
  dialog	
  box	
  doesn’t	
  appear	
  in	
  the	
  web	
  
version.)	
  	
  The	
  program	
  will	
  then	
  run	
  and	
  the	
  status	
  information	
  will	
  be	
  output	
  to	
  the	
  
window.	
  	
  The	
  latest	
  information	
  will	
  be	
  at	
  the	
  bottom	
  of	
  the	
  screen.	
  	
  Scroll	
  up	
  or	
  
down	
  to	
  look	
  at	
  all	
  of	
  the	
  output	
  from	
  all	
  runs	
  in	
  the	
  session	
  (standalone	
  only).	
  
	
  

	
  
	
  
The	
  run	
  directory	
  now	
  contains	
  the	
  new	
  files	
  and	
  the	
  new	
  plots	
  will	
  pop	
  up	
  since	
  the	
  
number	
  of	
  components	
  is	
  less	
  than	
  3.	
  	
  Clear	
  the	
  plots	
  manually	
  if	
  necessary.	
  	
  
	
  

	
  



	
  
	
  

	
  
	
  



	
  
	
  

	
  
	
  



Example	
  4:	
  	
  Multisubunit	
  Protein	
  with	
  Deuterated	
  Subunit	
  (FASTA	
  and	
  PDB	
  
files)	
  
	
  
Enter	
  a	
  new	
  run	
  and/or	
  output	
  file	
  name	
  as	
  well	
  as	
  new	
  values	
  for	
  the	
  number	
  of	
  
input	
  files	
  and	
  additional	
  components.	
  	
  Then	
  click	
  the	
  “Then	
  click	
  Here”	
  button	
  to	
  
the	
  right	
  of	
  the	
  first	
  input	
  box.	
  	
  (Press	
  the	
  Tab	
  key	
  after	
  entering	
  the	
  number	
  of	
  
additional	
  components	
  in	
  the	
  web	
  version	
  and	
  the	
  appropriate	
  input	
  boxes	
  will	
  
appear.)	
  
	
  

	
  
	
  
Change	
  the	
  input	
  file	
  names	
  as	
  necessary	
  for	
  the	
  new	
  complex.	
  	
  Note	
  that	
  there	
  are	
  2	
  
units	
  of	
  the	
  protein_sequence.txt.	
  	
  Also	
  note	
  that	
  this	
  subunit	
  is	
  50%	
  deuterated.	
  	
  
Although	
  there	
  are	
  3	
  different	
  proteins	
  in	
  this	
  complex,	
  only	
  one	
  of	
  them	
  is	
  
deuterated.	
  	
  Therefore,	
  for	
  contrast	
  calculation	
  purposes,	
  this	
  is	
  a	
  two-­‐component	
  
complex	
  consisting	
  of	
  50%	
  deuterated	
  protein	
  and	
  non-­‐deuterated	
  protein.	
  	
  The	
  
information	
  for	
  the	
  non-­‐deuterated	
  subunits	
  will	
  be	
  combined	
  before	
  the	
  contrast	
  
parameters	
  are	
  calculated.	
  
	
  

	
  
	
  
Click	
  the	
  “Continue”	
  button	
  to	
  accept	
  the	
  new	
  values.	
  
	
  
Since	
  no	
  changes	
  have	
  been	
  made	
  to	
  the	
  number	
  of	
  additional	
  components,	
  nothing	
  
further	
  needs	
  to	
  be	
  with	
  the	
  input	
  boxes.	
  	
  	
  
	
  
Make	
  changes	
  to	
  the	
  Optional	
  Input	
  values	
  if	
  necessary.	
  	
  Otherwise,	
  the	
  previously	
  
saved	
  information	
  will	
  be	
  used.	
  	
  To	
  check	
  the	
  current	
  non-­‐water	
  solvent	
  component	
  
information,	
  click	
  on	
  the	
  “Then	
  click	
  Here”	
  button	
  next	
  to	
  the	
  number	
  of	
  non-­‐water	
  
solvent	
  components.	
  	
  If	
  no	
  changes	
  are	
  needed,	
  click	
  “Cancel”.	
  	
  Otherwise,	
  make	
  the	
  
needed	
  changes	
  and	
  then	
  click	
  “Continue”.	
  	
  	
  
	
  
Click	
  the	
  “Run	
  Contrast	
  Calculator	
  Program”	
  (“Submit”	
  in	
  the	
  web	
  version)	
  button	
  
near	
  the	
  bottom	
  of	
  the	
  screen.	
  	
  Since	
  the	
  run	
  name	
  directory	
  already	
  exists,	
  the	
  
follow	
  dialog	
  box	
  will	
  appear:	
  
	
  



	
  
	
  
Click	
  “No”	
  to	
  keep	
  the	
  directory.	
  	
  (This	
  dialog	
  box	
  doesn’t	
  appear	
  in	
  the	
  web	
  
version.)	
  	
  The	
  program	
  will	
  then	
  run	
  and	
  the	
  status	
  information	
  will	
  be	
  output	
  to	
  the	
  
window.	
  	
  The	
  latest	
  information	
  will	
  be	
  at	
  the	
  bottom	
  of	
  the	
  screen.	
  	
  Scroll	
  up	
  or	
  
down	
  to	
  look	
  at	
  all	
  of	
  the	
  output	
  from	
  all	
  runs	
  in	
  the	
  session.	
  
	
  

	
  
	
  
The	
  run	
  directory	
  now	
  contains	
  the	
  new	
  files	
  and	
  the	
  new	
  plots	
  will	
  pop	
  up	
  since	
  the	
  
number	
  of	
  components	
  is	
  less	
  than	
  3.	
  	
  Clear	
  the	
  plots	
  manually	
  if	
  necessary.	
  	
  (Plots	
  
may	
  not	
  appear	
  in	
  web	
  version.)	
  
	
  

	
  



	
  
	
  

	
  
	
  



	
  
	
  

	
  
	
  



Example	
  5:	
  	
  Multisubunit	
  Protein/DNA	
  complex	
  
	
  
Enter	
  a	
  new	
  run	
  and/or	
  output	
  file	
  name	
  as	
  well	
  as	
  new	
  values	
  for	
  the	
  number	
  of	
  
input	
  files	
  and	
  additional	
  components.	
  	
  Then	
  click	
  the	
  “Then	
  click	
  Here”	
  button	
  to	
  
the	
  right	
  of	
  the	
  first	
  input	
  box.	
  	
  (Press	
  the	
  Tab	
  key	
  after	
  entering	
  the	
  number	
  of	
  
additional	
  components	
  in	
  the	
  web	
  version	
  and	
  the	
  appropriate	
  input	
  boxes	
  will	
  
appear.)	
  
	
  

	
  
	
  
Change	
  the	
  input	
  file	
  names	
  as	
  necessary	
  for	
  the	
  new	
  complex.	
  	
  Note	
  that	
  there	
  are	
  
now	
  two	
  protein	
  subunits	
  and	
  one	
  DNA	
  subunit.	
  	
  The	
  protein_sequence.txt	
  subunit	
  
is	
  70%	
  deuterated.	
  	
  Therefore,	
  for	
  contrast	
  calculation	
  purposes,	
  this	
  is	
  a	
  three-­‐
component	
  complex	
  consisting	
  of	
  70%	
  deuterated	
  protein,	
  non-­‐deuterated	
  protein	
  
and	
  DNA.	
  
	
  

	
  
	
  
Click	
  the	
  “Continue”	
  button	
  to	
  accept	
  the	
  new	
  values.	
  
	
  
Since	
  no	
  changes	
  have	
  been	
  made	
  to	
  the	
  number	
  of	
  additional	
  components,	
  nothing	
  
further	
  needs	
  to	
  be	
  with	
  the	
  input	
  boxes.	
  	
  	
  
	
  
Make	
  changes	
  to	
  the	
  Optional	
  Input	
  values	
  if	
  necessary.	
  	
  Otherwise,	
  the	
  previously	
  
saved	
  information	
  will	
  be	
  used.	
  	
  To	
  check	
  the	
  current	
  non-­‐water	
  solvent	
  component	
  
information,	
  click	
  on	
  the	
  “Then	
  click	
  Here”	
  button	
  next	
  to	
  the	
  number	
  of	
  non-­‐water	
  
solvent	
  components.	
  	
  If	
  no	
  changes	
  are	
  needed,	
  click	
  “Cancel”.	
  	
  Otherwise,	
  make	
  the	
  
needed	
  changes	
  and	
  then	
  click	
  “Continue”.	
  	
  	
  
	
  
Click	
  the	
  “Run	
  Contrast	
  Calculator	
  Program”	
  button	
  (“Submit	
  in	
  the	
  web	
  version).	
  	
  
Since	
  the	
  run	
  name	
  directory	
  already	
  exists,	
  the	
  follow	
  dialog	
  box	
  will	
  appear:	
  
	
  



	
  
	
  
Click	
  “No”	
  to	
  keep	
  the	
  directory.	
  	
  (This	
  dialog	
  box	
  doesn’t	
  appear	
  in	
  the	
  web	
  
version.)	
  	
  The	
  program	
  will	
  then	
  run	
  and	
  the	
  status	
  information	
  will	
  be	
  output	
  to	
  the	
  
window.	
  	
  The	
  latest	
  information	
  will	
  be	
  at	
  the	
  bottom	
  of	
  the	
  screen.	
  	
  Scroll	
  up	
  or	
  
down	
  to	
  look	
  at	
  all	
  of	
  the	
  output	
  from	
  all	
  runs	
  in	
  the	
  session.	
  	
  Note	
  that	
  there	
  is	
  a	
  
message	
  indicating	
  that	
  the	
  results	
  are	
  not	
  plotted	
  since	
  the	
  complex	
  contains	
  more	
  
than	
  2	
  components.	
  
	
  

	
  
	
  
Experiment	
  Planning	
  Note:	
  	
  The	
  match	
  points	
  for	
  each	
  component	
  are	
  indicated	
  in	
  
the	
  output	
  screen.	
  	
  Note	
  that	
  the	
  DNA	
  match	
  point	
  is	
  very	
  close	
  to	
  that	
  for	
  a	
  50%	
  
deuterated	
  protein.	
  	
  In	
  order	
  to	
  have	
  more	
  widely-­‐separated	
  match	
  points	
  for	
  all	
  3	
  
of	
  the	
  components	
  in	
  this	
  complex,	
  the	
  amount	
  of	
  deuteration	
  in	
  the	
  protein	
  was	
  
increased	
  to	
  70%,	
  which	
  gives	
  a	
  match	
  point	
  of	
  95.37%	
  D2O.	
  	
  However,	
  under	
  these	
  
conditions,	
  the	
  DNA	
  match	
  point	
  of	
  64.47%	
  is	
  almost	
  the	
  same	
  as	
  that	
  for	
  the	
  total	
  
complex	
  (66.42%).	
  	
  Thus,	
  measurements	
  near	
  the	
  DNA	
  match	
  point	
  will	
  not	
  be	
  
possible	
  for	
  this	
  particular	
  complex.	
  	
  As	
  the	
  number	
  of	
  components	
  in	
  the	
  complex	
  
increases,	
  it	
  becomes	
  more	
  difficult	
  to	
  find	
  conditions	
  that	
  allow	
  measurements	
  near	
  
all	
  of	
  the	
  match	
  points.	
  	
  Thus,	
  several	
  contrast	
  variation	
  experiments	
  may	
  have	
  to	
  be	
  
performed	
  on	
  complexes	
  with	
  differing	
  amounts	
  of	
  deuteration	
  in	
  the	
  deuterated	
  
component.	
  	
  The	
  contrast	
  calculator	
  can	
  be	
  used	
  to	
  determine	
  the	
  match	
  points	
  for	
  
each	
  of	
  the	
  components	
  as	
  well	
  as	
  the	
  total	
  complex.	
  	
  This	
  information	
  combined	
  
with	
  the	
  calculated	
  I(0)	
  values	
  at	
  a	
  given	
  concentration	
  will	
  help	
  to	
  determine	
  which	
  
measurements	
  will	
  be	
  feasible.	
  



The	
  run	
  directory	
  now	
  contains	
  the	
  new	
  files.	
  	
  
	
  	
  

	
  
	
  
test5_contrast.txt	
  
	
  

	
  



test5_sld.txt	
  
	
  

	
  



test5_izero.txt	
  
	
  

	
  



Example	
  6:	
  	
  Polymer	
  (chemical	
  formula)	
  
	
  
Enter	
  a	
  new	
  run	
  and/or	
  output	
  file	
  name	
  as	
  well	
  as	
  new	
  values	
  for	
  the	
  number	
  of	
  
input	
  files	
  and	
  additional	
  components.	
  	
  Then	
  click	
  the	
  “Then	
  click	
  Here”	
  button	
  to	
  
the	
  right	
  of	
  the	
  first	
  input	
  box.	
  	
  (Press	
  the	
  Tab	
  key	
  after	
  entering	
  the	
  number	
  of	
  
additional	
  components	
  in	
  the	
  web	
  version	
  and	
  the	
  appropriate	
  input	
  boxes	
  will	
  
appear.)	
  
	
  

	
  
	
  

	
  	
  	
  
	
  
In	
  this	
  example,	
  there	
  is	
  nothing	
  to	
  fill	
  out	
  since	
  there	
  are	
  no	
  protein,	
  DNA	
  or	
  RNA	
  
components	
  that	
  will	
  be	
  entered	
  as	
  file	
  names.	
  	
  Click	
  “Continue”	
  to	
  accept	
  the	
  value.	
  	
  
(The	
  dialog	
  box	
  doesn’t	
  appear	
  in	
  web	
  version.)	
  
	
  
Then	
  click	
  the	
  button	
  to	
  the	
  right	
  of	
  the	
  second	
  input	
  box	
  that	
  says,	
  “Then	
  click	
  
Here”.	
  	
  This	
  will	
  open	
  the	
  second	
  input	
  file	
  dialog	
  box.	
  	
  (Press	
  the	
  Tab	
  key	
  after	
  
entering	
  the	
  number	
  of	
  additional	
  components	
  in	
  the	
  web	
  version	
  and	
  the	
  
appropriate	
  input	
  boxes	
  will	
  appear.)	
  
	
  

	
  
	
  
Note	
  that	
  the	
  number	
  of	
  input	
  lines	
  corresponds	
  to	
  the	
  number	
  of	
  input	
  files	
  in	
  the	
  
User	
  Input	
  Section.	
  	
  This	
  can	
  be	
  changed	
  by	
  clicking	
  the	
  “Cancel”	
  button	
  and	
  
entering	
  a	
  different	
  number	
  of	
  input	
  files.	
  	
  
	
  

	
  
	
  
Enter	
  the	
  chemical	
  formula.	
  	
  Parentheses	
  can	
  be	
  used,	
  i.e.,	
  (NH4)2SO4.	
  	
  Also,	
  enter	
  
the	
  number	
  of	
  exchangeable	
  hydrogen	
  atoms	
  based	
  on	
  the	
  chemical	
  structure,	
  the	
  
fraction	
  of	
  exchangeable	
  hydrogen	
  atoms	
  that	
  actually	
  do	
  exchange	
  and	
  the	
  mass	
  
density.	
  	
  Once	
  all	
  parameters	
  are	
  entered,	
  click	
  the	
  “Continue”	
  button.	
  
	
  
At	
  this	
  point,	
  the	
  contrast	
  calculator	
  can	
  be	
  run	
  by	
  clicking	
  on	
  the	
  “Run	
  Contrast	
  
Calculator	
  Program”	
  button	
  (“Submit”	
  in	
  the	
  web	
  version)	
  at	
  the	
  bottom	
  of	
  the	
  



screen.	
  	
  In	
  this	
  case,	
  the	
  program	
  will	
  be	
  run	
  with	
  the	
  default	
  Optional	
  Input	
  
parameters.	
  	
  
	
  
Make	
  changes	
  to	
  the	
  Optional	
  Input	
  values	
  if	
  necessary.	
  	
  Otherwise,	
  the	
  previously	
  
saved	
  information	
  will	
  be	
  used.	
  	
  To	
  check	
  the	
  current	
  non-­‐water	
  solvent	
  component	
  
information,	
  click	
  on	
  the	
  “Then	
  click	
  Here”	
  button	
  next	
  to	
  the	
  number	
  of	
  non-­‐water	
  
solvent	
  components.	
  	
  If	
  no	
  changes	
  are	
  needed,	
  click	
  “Cancel”.	
  	
  Otherwise,	
  make	
  the	
  
needed	
  changes	
  and	
  then	
  click	
  “Continue”.	
  	
  	
  
	
  
Click	
  the	
  “Run	
  Contrast	
  Calculator	
  Program”	
  (“Submit”	
  in	
  the	
  web	
  version)	
  button	
  
near	
  the	
  bottom	
  of	
  the	
  screen.	
  	
  Since	
  the	
  run	
  name	
  directory	
  already	
  exists,	
  the	
  
follow	
  dialog	
  box	
  will	
  appear:	
  
	
  

	
  
	
  
Click	
  “No”	
  to	
  keep	
  the	
  directory.	
  	
  (This	
  dialog	
  box	
  doesn’t	
  appear	
  in	
  the	
  web	
  
version.)	
  	
  The	
  program	
  will	
  then	
  run	
  and	
  the	
  status	
  information	
  will	
  be	
  output	
  to	
  the	
  
window.	
  	
  The	
  latest	
  information	
  will	
  be	
  at	
  the	
  bottom	
  of	
  the	
  screen.	
  	
  Scroll	
  up	
  or	
  
down	
  to	
  look	
  at	
  all	
  of	
  the	
  output	
  from	
  all	
  runs	
  in	
  the	
  session.	
  
	
  

	
  
	
  
The	
  run	
  directory	
  now	
  contains	
  the	
  new	
  files	
  and	
  the	
  new	
  plots	
  will	
  pop	
  up	
  since	
  the	
  
number	
  of	
  components	
  is	
  less	
  than	
  3.	
  	
  Clear	
  the	
  plots	
  manually	
  if	
  necessary.	
  	
  
	
  



	
  
	
  

	
  
	
  



	
  
	
  

	
  
	
  



Example	
  7:	
  	
  Protein/Lipid	
  Complex	
  (Nanodisc)	
  
	
  
Enter	
  a	
  new	
  run	
  and/or	
  output	
  file	
  name	
  as	
  well	
  as	
  new	
  values	
  for	
  the	
  number	
  of	
  
input	
  files	
  and	
  additional	
  components.	
  	
  Then	
  click	
  the	
  “Then	
  click	
  Here”	
  button	
  to	
  
the	
  right	
  of	
  the	
  first	
  input	
  box.	
  	
  (Press	
  the	
  Tab	
  key	
  after	
  entering	
  the	
  number	
  of	
  
additional	
  components	
  in	
  the	
  web	
  version	
  and	
  the	
  appropriate	
  input	
  boxes	
  will	
  
appear.)	
  
	
  

	
  
	
  

	
  
	
  
Fill	
  in	
  the	
  appropriate	
  file	
  name	
  for	
  the	
  protein	
  component.	
  	
  In	
  this	
  case	
  the	
  protein	
  
component	
  consists	
  of	
  two	
  MSP1D1	
  proteins.	
  
	
  

	
  
	
  
Click	
  the	
  “Continue”	
  button	
  to	
  accept	
  the	
  new	
  values.	
  
	
  
Then	
  click	
  the	
  button	
  to	
  the	
  right	
  of	
  the	
  second	
  input	
  box	
  that	
  says,	
  “Then	
  click	
  
Here”.	
  	
  This	
  will	
  open	
  the	
  second	
  input	
  file	
  dialog	
  box.	
  	
  (Press	
  the	
  Tab	
  key	
  after	
  
entering	
  the	
  number	
  of	
  additional	
  components	
  in	
  the	
  web	
  version	
  and	
  the	
  
appropriate	
  input	
  boxes	
  will	
  appear.)	
  
	
  
If	
  the	
  number	
  of	
  input	
  files	
  hasn’t	
  changed	
  from	
  the	
  previous	
  value,	
  the	
  previous	
  
parameters	
  will	
  be	
  remembered.	
  
	
  

	
  
	
  
Change	
  them	
  as	
  necessary	
  for	
  the	
  new	
  complex	
  and	
  then	
  click	
  “Continue”.	
  	
  In	
  this	
  
case,	
  the	
  lipid	
  component	
  of	
  the	
  nanodisc	
  consists	
  of	
  130	
  POPC	
  molcules	
  with	
  
chemical	
  formula,	
  C42H82NO8P.	
  	
  Thus	
  the	
  formula	
  for	
  the	
  lipid	
  component	
  can	
  be	
  
entered	
  as	
  either	
  (C42H82NO8P)130	
  or	
  H10660C5460P130O1040N130.	
  
	
  

	
  
	
  



Make	
  changes	
  to	
  the	
  Optional	
  Input	
  values	
  if	
  necessary.	
  	
  Otherwise,	
  the	
  previously	
  
saved	
  information	
  will	
  be	
  used.	
  	
  To	
  check	
  the	
  current	
  non-­‐water	
  solvent	
  component	
  
information,	
  click	
  on	
  the	
  “Then	
  click	
  Here”	
  button	
  next	
  to	
  the	
  number	
  of	
  non-­‐water	
  
solvent	
  components.	
  	
  If	
  no	
  changes	
  are	
  needed,	
  click	
  “Cancel”.	
  	
  Otherwise,	
  make	
  the	
  
needed	
  changes	
  and	
  then	
  click	
  “Continue”.	
  
	
  
Click	
  the	
  “Run	
  Contrast	
  Calculator	
  Program”	
  button	
  (“Submit	
  in	
  the	
  web	
  version”).	
  	
  
Since	
  the	
  run	
  name	
  directory	
  already	
  exists,	
  the	
  follow	
  dialog	
  box	
  will	
  appear:	
  
	
  

	
  
	
  
Click	
  “No”	
  to	
  keep	
  the	
  directory.	
  	
  (This	
  dialog	
  box	
  does	
  not	
  appear	
  in	
  the	
  web	
  
version.)	
  	
  The	
  program	
  will	
  then	
  run	
  and	
  the	
  status	
  information	
  will	
  be	
  output	
  to	
  the	
  
window.	
  	
  The	
  latest	
  information	
  will	
  be	
  at	
  the	
  bottom	
  of	
  the	
  screen.	
  	
  Scroll	
  up	
  or	
  
down	
  to	
  look	
  at	
  all	
  of	
  the	
  output	
  from	
  all	
  runs	
  in	
  the	
  session.	
  
	
  

	
  
	
  
The	
  run	
  directory	
  now	
  contains	
  the	
  new	
  files	
  and	
  the	
  new	
  plots	
  will	
  pop	
  up	
  since	
  the	
  
number	
  of	
  components	
  is	
  less	
  than	
  3.	
  	
  Clear	
  the	
  plots	
  manually	
  if	
  necessary.	
  



	
  
	
  

	
  
	
  



	
  
	
  

	
  
	
  
	
  


