FAIGEL GYULA

Mire j6 a réntgenvonalzé?

Az atomi szerkezet meghatdrozdsa
rontgensugdrzdssal

A mai technikai civiliziciénkban mind tobb és mind kifinomultabb esz-
kozt haszndlunk. Az ezeket felépits anyagok tulajdonsigait egyre ponto-
sabban kell ismerni, és képesnek kell lenni arra, hogy ezeket az igényekhez
igazitsuk. A tulajdonsdgokat alapvet8en az alkoté atomok milyensége és
térbeli rendje, vagyis az atomi szerkezet hatdrozza meg. E szerkezet pontos
ismerete elengedhetetlen ahhoz, hogy jé és megbizhat6 gépkocsikat, elekt-
ronikus eszkdzoket vagy éppen orvossigokat allitsunk eld. A kérdés fon-
tossdgdt taldn az is mutatja, hogy az elmult szdz évben szdmos mddszert
dolgoztak ki az atomi szerkezet meghatdrozésira. Ezek koziil a legszéle-
sebb kérben elterjedt a rontgensugarzéssal valé szerkezetmeghatdrozés. Az
ezzel kapcsolatos kisérleti és elméleti munkakért kilenc Nobel-dijat adtak.
Az el8adds keretében bemutatjuk a réntgensugirzdssal valé atomi szer-
kezetmeghatdrozas alapelveit, nehézségeit, és kitériink a jovébeli lehet8sé-

gekre is.
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Rontgensugarzas:

olyan elektromdgneses sugdr-
zés, melynek hullimhossza az
angstrom-tartomdnyba esik.

Angstrom:
hosszmértékegység, melyet az
atomi méretek tartomdnydban
hasznalnak, 1 angstrém =
10-10m.

Hullam:

a hulldm térben és idgben pe-
riodikus jelenség, ami azt jelen-
ti, hogy a hullimhossz vagy pe-
riédusidd egészszdmszorosdval
eltolva ugyanolyan értéket vesz
fel; matematikai formaban
At x)=A(t+nT, x +mlL), ahol
n és megész szdmok, T a perid-
dusidé, L pedig a hullémhossz.

Monokromatikus:

olyan hulldim, amelyben csak
egyetlen hullimhossz fordul
elé.

Hulldmhossz:

a hulldm két nullpontja kozotti
tdvolsdg, mikozben a hullim
egy minimumon és maximu-
mon is dtmegy.

Fazis:

a hulldmok egyik jellemz8 pa-
ramétere, amely azt adja meg,
hogy egy adott viszonyitdsi
ponthoz képest a hulldm egy
mésik pontja a hulldimhossz
hdnyszorosdval van tévolabb.

EGYETEME

Bevezetés

Ha felteszem a kérdést: melyik érzékszerviinkon keresztiil kapjuk kérnyeze-
tiinkrdl a legtobb informdcidt, azt hiszem, révid gondolkodds utdn a nagy
tobbség azt valaszolja, hogy a szemiinkdn keresztiil. A testek térbeli elhe-
lyezkedése és milyensége alapvetd jellemz8je kornyezetiinknek, ezek az in-
formdciék majdhogynem elengedhetetlenck a vildgban valé boldoguld-
sunkhoz. A fenti megéllapitds nemcsak a lathaté vildgban, a makroszkopi-
kus objektumok esetén érvényes, hanem a mikrovildgban — vagy manapsig
divatosan: a nanovildgban —, az atomok szintjén is. Ugyanis a minket ké-
riilvev anyagok jellegzetes tulajdonsdgai a benniik taldlhat6 atomi renddel
szoros kapcsolatban vannak.

Az atomi rend pontos ismerete kiildnssen fontos korunk technikai civi-
lizacidja szdmdra, melyben mind t6bb és mind kifinomultabb eszkozt, tar-
gyat haszndlunk. Nézziik példdul a gydgyszereinket. Ezek hatdsmechaniz-
musét akkor tudjuk teljes mélységében megérteni, ha egészen az atomi
szintig kovetjiik az dralakuldsokat, amelyekkel a hatéanyag molekuldi be-
épiilnek a szervezetbe. Ezen til a gy6gyszergyartds folyaman folytonos el-
lendrzésre van sziikség, hogy mindig pontosan a megfelel§ anyagot allitsuk
el8. Ez az ellen8rzés egészen az atomi szintig terjed. Hasonlé a helyzet egé-
szen més teriileteken is, példdul a repiilgépekben hasznélt szuperdtvozetek
gydrtdsindl vagy a félvezetd eszkozok el8allitdsa sordn.

Ezért nem meglepd, hogy az atomi szerkezet meghatdrozdsira alkal-
mas mddszerek kifejlesztésére igen nagy erdket dsszpontositottak az el-
mult szdz évben, és ez jelenleg is aktiv kutatdsi teriilet. A koztudatban
ezek a munkdk nem igazdn ismertek. Viszont az e mddszerekkel elért
eredményekrdl taldn tobbet hallunk. Nézziik példdul a DNS-t, amelyrél
biztosan mindenki hallott. De arrél, hogy miként hatdroztédk meg szer-
kezetét, milyen hatalmas szellemi teljesitmény és munka rejlik a médsze-
rek kifejlesztése mogott, amelyet Nobel-dijjal ismertek el, arrél mér sok-
kal kevesebben tudnak. Ebben az el6addsban err8l a munkardl, az atomi
szerkezet meghatdrozdsarol lesz sz, pontosabban ennek is csak egy szele-
térdl: a rontgensugdrzdssal valé szerkezetmeghatdrozdsrél. E probléma-
kor salydt, fontossdgdt az is jelzi, hogy specidlisan a réntgensugdrzdssal
valé szerkezetmeghatdrozdssal kapcsolatos kutatdsokért kilenc Nobel-di-
jat itéltek oda.

A vonalzé

Felvet8dik a kérdés: hogyan kapcsolédik a rontgensugarzas és az atomi
szerkezet? Miért éppen a rontgensugdrzdssal kaphatunk informéciét az ato-
mok térbeli elhelyezkedésér8l? Ahhoz, hogy ezt megviélaszoljuk, tekintsiik
dt el8szor a mérés folyamatdt. Mi kell egy méréshez? Természetesen a mé-
rend§ tdrgy, a mér8eszkoz és az ember, aki elvégzi a mérést, leolvassa az
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eredményt — tudomdnyosan szélva kiértékeli a mérést. Szemléltessiik ezt
egy egyszer(i példaval.
Vegyiink egy vonalzét és egy hajszalat; az a feladat, hogy meghatdrozzuk
a hajszal vastagsdgdt. Minden rendelkezésiinkre 4ll: tdrgy, eszkdz, ember,
mégis bajban vagyunk, mert legfeljebb azt a vélaszt tudjuk adni, hogy a haj-
sz4l sokkal vékonyabb, mint egy milliméter. De ha vesziink egy mikromé-
tert, akkor azonnal meg tudjuk adni a pontosabb eredményt: a hajszdl vas-
tagsdga 50 mikron. Mire szeretnék ezzel a példdval ravildgitani? Arra, hogy
a méréshez olyan vonalzét kell haszndlni, amelynek beosztdsa, skaldja
megegyezik a mérendd tivolsiggal vagy finomabb ndla. Felmeriil a kérdés:
milyen vonalzét hasznédljunk az atomok kézotti tévolsdg mérésére? Tudjuk,
hogy az atomok kozotti tdvolsdg kicsi, de milyen kicsi?
Az atomok kozotti tdvolsdg a mikronnak (amely éppen ldtdsunk hatdrén
van) a tizezred része. Ezt nevezziik angstromnek. Tehdt az atomok néhdny  Réntgen, Wilhelm Conrad
angstrém tédvolsdgban vannak egymdstél. Mi az a vonalzé, amelynek ilyen ~ (7845-7923)
finom a beosztdsa? Ennek megvélaszoldsihoz ejtsiink par szét a hullimok-
rél. A fizikdban ugyanis gyakran haszndlunk hullimokat vonalzéként.

1. &bra. A hullam mint vonalzé

Miért alkalmas a hullim vonalzénak? Ha minden hullimhegy tetejéhez
egy kis rovatkart tesziink (1. 4bra), akkor egy egyenletes vonalzét kapunk,
melynek beosztdsai hullimhossz tivolsigra vannak. Ezzel a hulldmhosszal
vetjiik ossze a mérendd tévolsdgot. Persze ez nem mindig megy csak tgy ré-
nézésre, mint egy egyszer(i vonalzé esetén, hiszen gyakran a hullimot nem
is latjuk. Az 6sszehasonlitdshoz a hullimok két fontos tulajdonsdgdt hasz-
naljuk: az objektumokrdl valé visszaverddését, amit szakszéval szdrdsnak
neveziink, és a hullimok dsszeadhatdsigi.

A mérés elve

Ha két hulldm egyiitt fut — hulldimhegy a hullimheggyel taldlkozik —, akkor
az dsszegiik egy kétszer akkora nagysdgd hulldm lesz. Ha azonban ellentétes
fazissal — hullimhegy a hullimvélggyel — taldlkoznak, akkor teljesen kiolt-

jik egymdst (2. dbra bal oldal azonos fézisban, jobb oldal ellentétes fazis- 43 —
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2. ébra. Hullamok ésszeadasa

3. abra. Hullam szorodasa
két testen

EGYETEME

§
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ban). Kézbiilsg esetekben a két véglet kozotti hulldmokat kapunk. Réviden
ezt igy mondjuk, hogy a hullimok &sszege attdl fiigg, hogy egymdshoz ké-
pest milyen fézisban taldlkoznak. Ldssuk tehdt, hogyan haszndljuk a szérdst
és a hulldmdosszeaddst a tévolsdg méréséhez.

Vilasszuk a legegyszer(ibb rendszert, két objektumot, amelyekre beesik
egy hulldm. Ezek az objektumok a hullimnak egy részét szérjak, 4ltaldban a
tér minden irdnydban (azt mondjuk, egy gémbhullimot bocsdtanak ki).
Ennek egy sikbeli vetiiletét mutatja a 3. dbra. Ez azonban igy tdl bonyolult,
még nem ldtunk semmilyen térvényszer(iséget. Ahhoz, hogy pontosabb ké-
pet kapjunk, vizsgaljuk csak azt, hogy mi t6rténik egy adott irdnyban.

|
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¢
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Ebben az irdnyban a két hulldim éppen azonos fézissal taldlkozik, tehdt
egy nagy — kétegységnyi amplitidéji — hulldimot kapunk (4. dbra bal
oldal). Ha azonban véltoztatjuk az irdnyt, a két szért hulldim relativ fézisa
véltozik (4. dbra jobb oldal), és igy a hullimésszeaddsnal tanultaknak meg-
felel6en az ered8 hullim amplitddéja is valtozik.

Hasonl6an véltozik a relativ fazis, ha a szoget rogzitjiik, és az objektu-
mok tdvolsdgdt véltoztatjuk.

Végiil rogzithetjiik a szdget és a tdvolsdgot is, és csak a mér8hulldm hul-
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4. dbra. Szorddas két objektumrol
ha a tavolsag vagy a hullamhossz
valtozik

ldmhosszét véltoztatjuk — ez is a két szért hulldm fézisai kozotti kiilonbség-
re vezet, ami az ered§ hullim nagysdginak megvéltozdsit eredményezi.

Azt hiszem, a fentiekbdl mér szdmitdsok nélkiil is vildgos, hogy a szérds-
kép, vagyis a térbeli intenzitdseloszlds fiigg az atomok tévolsigatdl. Egysze-
ri geometriai megfontoldsok alapjan megmutathatd, hogy a nagy, illetve a
kis intenzitdsd irdnyok ismeretében visszakovetkeztethetiink az objektu-
mok tédvolsdgira.

Most mér tudjuk, hogyan lehet dsszehasonlitani a hullimhosszal a mé-
rendd tévolsdgot: térbeli intenzitdseloszldst kell mérniink. A kovetkezd kér-
dés: milyen hullimot haszndljunk? A fény mint elektromagneses hullim
nagyon j6 lenne, hiszen latjuk és konnyt elgéllitani. A fény koriilbeliil 0,5
mikron hullimhossza azonban az atomokat tekintve olyan, mintha haj-
szdlat akarndnk mérni centiméteres beosztdst vonalzéval, tehdt nem meg-
felel8. Szerencsére elektromdgneses hullimokat sokkal révidebb, példdul
angstrom hulldimhosszisaggal is el tudunk 4llitani, ami a tipikus atomi td-
volsdg. Ezeket a rovid hullimhossza elektromédgneses hullimokat nevezziik

Angstrém, Anders Jonas
rontgensugdrzdsnak. Tehdt ez lesz a vonalzénk. (1814-1874)

A minta

Természetesen a figyelmes hallgaté felvetheti, hogy a valédi rendszerekben
nem két atom van, hanem sok. Ez kétségkiviil neheziti a megolddst, de azt
hiszem, el tudjuk képzelni, hogy ha hdromra, négyre stb. noveljiik az ato-
mok szdmdt, a sz6érdskép valtozik, és ebbdl vissza tudjuk kapni az atomok
térbeli elhelyezkedését. Az is nyilvdnvald, hogy ha néveljiik az atomok szd-
mat, egyre nehezebb és bonyolultabb lesz ez a feladat. Egy kézzelfoghaté
anyagdarab esetén az abban taldlhat6 atomok szdma 10%3. Ez nagyon nagy
szdm! Az, hogy ennyi atom dltal sz6rt ugyanennyi hullim 6sszegébdl vala-
mit is meg tudunk hatdrozni, mér eléggé valészintitlennek tlinik. Valéjd-
ban ez igy is van: dltaldnossdgban egy kicsi, de ldthat anyagdarab sszes
atomjdnak pontos helyét nem tudjuk megadni. Ennek — még ha elvileg
meg is tudndnk hatdrozni — a gyakorlatban olyan egyszer(i akadélya van,
hogy ennyi adatot (minden atomhoz négy szdm tartozik: hirom jelsli a tér-
beli helyét, egy pedig azt, hogy milyen fajta atom), tehdt 4 x1023 szdmot,

a vildg 6sszes szdmitdgépes taroldkapacitisa sem lenne képes befogadni. —
lig tégépes tdrolokapacit l képes befogad 45
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5. abra. Kockaracs

Elemi cella:

az a kis térfogatelem, amelynek
szoros, térkitoltd egymds mellé
rakdséval kapjuk a kristdlyokat.
Kiilénbsz8 anyagoknak kiilon-
bo2z8 alakd elemi celldja lehet.

Kristaly:

azokat az anyagokat nevezziik
kristdlynak, amelyek felépithe-
t8k azonos kis térfogategysé-
gek, elemi celldk szoros egymis
mellé pakoldsgval.

6. abra. Aftomok a racsban

A helyzet azért nem ennyire reménytelen, mert a természet a segftségiinkre
siet. Az anyagok egy nagy csoportjaban az atomok nem sszevissza, hanem
szép rendben helyezkednek el. Miért segit ez nekiink? Ennek megértéséhez
vizsgdljuk meg, milyen is ez a rend. Kideriil, hogy nagyon sok anyagunkat
felépithetjiik gy, hogy azonos kis térfogatelemeket (tudomdnyosan elemi
celldkat) rakunk szorosan egymdas mellé. Az azonos itt azt jelenti, hogy nem-
csak az alakjuk azonos, hanem mindegyikben pontosan ugyantigy helyezked-
nek el az atomok is. Az ilyen felépitésti anyagokat kristalyoknak nevezziik.
Az egyszer(iség kedvéért tegyiik fel, hogy ezek a celldk kis kockék. Ebben az
esetben az 5. dbrdn ldthaté kockardcsot kapjuk, és ezt természetesen folytat-
hatjuk a végtelenségig, itt csak a récs egy kis darabjdt rajzoltuk fel. Ugye mi-
lyen unalmas a kristdlyos anyag? Csupa ismétlés. No de menjiink tovabb, hi-
szen ez még csak a récs. Hétha kidiszithetjiik valahogy ezt az egyhang récsot.
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1. dbra. Molekulak a racsban

A legegyszeriibb szerkezet akkor adédik, ha a cellik kdzepébe egyetlen
atomot helyeziink (6. dbra).

De tehetiink ide egy t6bb atombdl 4ll6 molekuldt is, mint amilyen pél-
ddul a viz (7. 4bra).

Ez még mindig nem tdl véltozatos. A természet sok tekintetben ettsl
tobbet tud, a cella leggyakrabban nem ilyen egyszer(i kockardcs, hanem
olyan récs, amelynek oldalai kiilsnboz8 hosszdak, és a szogei is gyakran el-
térnek a 90 foktdl. Az illusztricié kedvéért bemutatom a mindenki dltal jol
ismert C-vitamin molekuldjdt és kristdlya elemi celldjét (8. dbra).

Ugye ez mar nem olyan unalmas?

Térjiink vissza az eredeti problémahoz: miért elény6s szimunkra egy
ilyen rend? Azért, mert ebben az esetben elég megadni annak a néhdny
atomnak a helyét, ami egyetlen elemi celliban taldlhaté. A t6bbi atom he-

8. dbra. C-vitamin-molekula
és elemi cella

47 —




MINDENTUDAS

Réntgenforras:

olyan berendezés, amely segit-
ségével rontgensugdrzdst tu-
dunk kelteni. Leggyakoribb
fajtdja a hagyomdnyos rontgen-
generdtor, melyben réntgencsd
segitségével keltjiik a sugdrzdst.
Egyik fajtdjét a szinkrotronok
képezik, melyeket tudomdnyos
kutatdsra haszndlnak.

Rontgencsd:

dltaldban olyan iiveg- vagy ke-
rdmiacs8, melyben a vdkuum-
ban levé két elektréda kozoeti
nagyfesziiltség hatdséra elektro-
nok gyorsulnak a pozitiv elekt-
réda felé, és abba iitkozve ront-
gensugdrzist keltenek.

Szinkrotron:

olyan rontgenforrds, amelyben
az elektronok majdnem fényse-
bességgel, zért, kozel korpalydn
keringenek és gyorsuldsuk ko-
vetkeztében elektromédgneses
sugdrzdst bocsdtanak ki. Mére-
tiik a méteres 4tmérétél a kilo-
méteresig terjed.

EGYETEME

lyét mér szdmitdssal megkaphatjuk, hiszen csak hozz4 kell adni az elsé ele-
mi celliban lév8 atomok koordinatdihoz a cellaélnyi eltoldsokat. Tehdt egy-
élnyi eltoldssal megkapjuk a legkdzelebbi szomszédokat, tovabbi eltoldsok-
kal pedig az egész récsot.

Részletes megfontoldsok — és természetesen mérések — azt mutatjdk,
hogy az el8bb bemutatott kristélyos rend tiikr6z8dik a szérdsképben is. Az
ilyen anyagok szérdsképe is egy rdcsot alkot, tehdt a nagy intenzitdsu ird-
nyok tgy helyezkednek el, mint egy rdcs pontjaihoz hizott egyenesek ko-
zotti irdnyok.

Az igy kapott récs szoros kapcsolatban van az atomi réccsal. Ez az egy-
szer(isités, tehdt az anyagok nagy részének kristlyos volta teszi lehetdvé az
atomi szerkezet meghatdrozdsit. Most, hogy a szerkezetmeghatérozds elvi
alapjait lefektettiik, a gyakorlati megvaldsitds felé fordulnék.

Rontgenforrdsok

A rontgenforras minésége dontden befolydsolja, hogy milyen bonyolultsd-
gu szerkezetet tudunk meghatdrozni. Egy hasonlattal szeretném ezt megvilé-
gitani. Ha egy hangulatos vacsordndl iiliink, a gyertyafény is elegendd, hogy
szdjunkhoz emeljiik a kanalat vagy megtaldljuk poharunkat. Ugyanakkor,
ha egy tiibe szeretnénk beftizni a cérndt, egy sokkal jobb fényforrsra van
sziikségiink, és ha egy mikroszképon vizsgélunk egy kis tirgyat, akkor még
er6sebb, még jobban irdnyitott fényforrast kell haszndlnunk. Tehdt az, hogy
mennyi és milyen részletességli informdcidt szerziink a ldtds segitségével,
nagymértékben fiigg a fényforris mindségérdl. Ugyanigy van ez a rontgensu-
gdrzds esetén is, s6t taldn még egy kicsit nagyobbak is a kiilonbségek az egyes
forrdsok kozott, mint az el6z8 példdban. A rontgenforrdsok kiemelt szerepe
miatt b8vebben szeretnék beszélni réluk. Hérom forrést fogok bemutatni: a
hagyomdnyos rontgenforrdst, a szinkrotronokat és a réntgen szabadelektron
lézert.

A hagyomdnyos rintgenforris lelke a rontgencs8. Miikodése két folyamaton
alapul: az els8, hogy a gyorsulé toltések elektromdgneses hullimokat sugéroz-
nak. A mésodik, hogy a nagy energidju elektronok az atomi elektronokat kiit-
hetik helyiikrél, és az igy gerjesztett atom 616s energidjét egy rontgenfoton ki-
bocsétésaval adja le. Ezt a két folyamatot a rontgencsdben dgy érjiik el, hogy
két fémelekerdda kozé nagyfesziiltséget kapesolunk, és a negativ elektréddn
elektronokat keltiink. Ezek a pozitiv elektréda, az andd felé kozeledve egyre
nagyobb sebességre tesznek szert, majd becsapddnak, és igy hirtelen lefékezdd-
nek. Az elektronok becsapdddsakor torténik az emlitett két folyamat, és igy
ezek a csovek rontgensugdrzdst bocsdtanak ki a tér minden irdnyédba.

Egy ettd] nagyobb teljesitmény(i, modernebb forrds a szinkrotron su-
garforrds. Ebben is gyorsulé toltések keltik a rontgensugdrzist, itt azonban
nem egy kis tivegcsében az anédba titkdznek az elektronok, hanem egy ha-
talmas gy(r(iben kozel a fény sebességével keringenek. Mint ismeretes, a
korpalyan mozgé test gyorsul. Ezért ezek az elektronok is sugdroznak.
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9. dbra. Szinkrotron vazlata

Pontos szdmitdsok azt mutatjék, hogy a sugdrzds a 9. dbrdn jelslt mé-
don, tehdt majdnem pdrhuzamos nyaldb formdjaban torténik, és igen nagy
intenzitassal. Igy ezek a sugdrforrésok lehet6vé teszik szamos olyan problé-
ma megolddsit, amelyekhez hagyomdnyos réntgenforrasokkal nem is érde-
mes hozzdkezdeni. Legldtvinyosabbak taldn az él8 szervezetekkel kapcsola-
tos eredmények. Sok tizezer fehérje, s6t még virusok szerkezetét is sikeriilt
meghatdrozni. Egy kristdlyositott virus elemi celldjaban tobb szdzezer atom
talalhaté.

Térjiink vissza a szinkrotronokhoz. Mivel ezek hatdsa sok tudoménydgra
kiterjed, s igen széleskori — a biolégidn, fizikin, kémidn, orvostudomd-
nyon keresztiil egészen a régészetig —, nem drt még néhdny jellegzetességet
elmondani réluk. Egy ilyen, néha kilométeres nagysdgot elér8 gytiri (10.
dbra) koré sok (akdr kozel szdz) kiilonboz8 mérésekre alkalmas 4llomdst te-
lepitenek, ezek éjjel-nappal tizemelnek. A sugdrzds nem folytonosan, ha-

10. dbra. Eurdpai Szinkrotron
(Forras: ESRF)
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Fullerénmolekuldk:

zért héjszertien elhelyezkedd
szénatomokbdl felépiild mole-
kulak; felfedezésiikére 1996-
ban Nobel-dfjat adtak.

Cgo-molekula:

héjszertien elhelyezkedd hatvan
szénatombdl felépiild moleku-
la, mely a fullerénmolekuldk
csalddjéba tartozik. A moleku-
ldban az atomok elhelyezkedé-
se megfelel egy futball-labda

mintizatinak.

11.a ébra. C4p-molekula

11.b &bra. A kristalyos Cg, fényképe

EGYETEME

nem nagyon révid (1019 sec, 100 ps, azaz a mdsodperc milliomodrészének
tizezred része hossziisdgt) impulzusokban érkezik a mintdra. Ennek oka,
hogy az elektronok nem folytonosan, hanem kis csomagokban haladnak a
gy(riiben.

Amikor a részecskék az ablakhoz érnek, egy villandst ldtunk. Ez az im-
pulzusjelleg lehet8séget nyujt kiilonbsz8 folyamatok id8beli lefutdsinak
vizsgdlatdra. Példdul megtudhatjuk, hogy milyen lépéseken keresztiil kap-
csolédik be az oxigén a hemoglobinba, vagy hogyan torténik az olvadis, és
még sok értékes informéciét nyerhetiink az anyagokban lezajlé folyama-
tokrdl.

A harmadik tipust forrdsrél, a rontgen szabadelektron 1ézerrdl a késsb-
biekben lesz sz6, mivel ez a jovdbeli fejlesztésekhez kapcsolddik.

Eddig éltaldnossdgban beszéltem a szerkezetkutatdsrol. A kovetkez8kben
szeretnék néhdny szét szélni arrdl, mit is csindlunk mi a Szildrdtest Fizikai
Kutatéintézet rontgendiffrakcids csoportjdban. A sokféle tevékenységbdl
két dolgot emelnék ki: az egyik egy néhdny évvel ezeldtti eredményiink, a
misik pedig egy olyan kutatds, ami a jovébe mutat.

Taldn ismert a hallgat6sdg szdmdra, hogy egy picit tobb mint tiz éve fe-
dezték fel a szén egy Gj mddosulatdt, a zart héjszer(i fullerénmolekulakbdl
felépiil§ anyagokat. Ezért a felfedezésért néhdny éve adtak Nobel-dijat. Az
elmult években sokat foglalkoztunk olyan anyagokkal, amelyek fullerén-
molekuldkat tartalmaznak. A legismertebb fullerénmolekula a focilabda
alaku Cgq. Ezt a molekuldt ldthatjuk a 11.a dbrdn.

A Cy, szilard fazisa, melynek elemi celldja feliilcentrdlt kobos — tehdt
egyszer(i —, de egyszer(iségében is érdekes tulajdonsdgokkal rendelkezik.

Péld4ul, ki gondolnd, hogy egy kézzelfoghat6 szép kristilyos anyagban,
mint amilyen a kristdlyosodott Cy, (11.b 4bra), a molekuldk hatalmas se-
bességgel véletlenszerien minden irdnyban forognak.

Még ennél is érdekesebbek a Cg, vegyiiletei. Kutatécsoportunk tébbek
kozote a Cg alkélifémekkel alkotott vegyiileteivel is foglalkozott. Ezek ko-
ziil tobbnek a szerkezetét mi hatdroztuk meg els6ként. A 12. 4brin a
Na,C,-ban taldlhaté atomi rendet mutatom.



FAIGEL GYULA > Mire j6 arontgenvonalz6?

Ennek az anyagnak az érdekessége, hogy a Cg;-molekuldk egy-egy 12 4bra. Atomok elhelyezkedése
sikban erds kovalens kotéssel kapcsolédnak, és igy egy kétdimenzids a Na,Cgp vegydletben
kristdlyos polimert alakitanak ki. Megjegyzem, hogy e szerkezetet csak
nagyon pontos, szinkrotron mellett végzett mérések segitségével tudtuk
meghatdrozni.

Problémak és jovébeli megolddsok

A kovetkez8kben arrél sz6lnék réviden, milyen lesz a jov8 szerkezetkutatd-
sa. [tt elsGsorban a rontgen szerkezetkutatdsra koncentralok, bdr természe-
tesen mds modszerek is fontos szerepet fognak jatszani. Tehdt mik jelenleg
a rontgen szerkezetkutatds legnagyobb problémai?

Hérom Iényeges problémdt emlitek.

Az elsé egy elvi probléma, melynek lényege, hogy méréskor detekto-
rainkkal csak a beesd fotonok darabszdmit tudjuk meghatdrozni, azt
azonban nem, hogy egymdshoz képest ezek milyen fizisban érkeznek.
Egy hulldm teljes jellemzéséhez pedig ez az informécié is hozzdtartozik.
Ez az informécidhidny lényegesen neheziti a térbeli szerkezet meghatd-
rozdsdt. A probléma részleges megolddsdra szimos médszer létezik. Lé-
nyegiik, hogy a hidnyzé fézisinformdaciét valamilyen mds, a mintdn mér-
hetd adatsorral prébaljik pérolni. A probléma direkt megolddsat jelen-
tené a rontgenholografikus mddszerek hasznélata, melyek esetén a mért
intenzitdsértékekben a fizisinformdcié is kédolva van. E médszerek
technikai fejlettségi szintje azonban még nem teszi lehetdvé széles kord
alkalmazdsukat.

A misik két probléma gyakorlati jellegii: az egyik, amit kordbban mér

emlitettem, hogy kristdlyra van sziikségiink a méréshez, a mésik pedig a su- 51 —
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Szabadelektron lézer:

a napjainkban épiil§ legtijabb
rontgenforrdsok. Ezekben
egyenes pélydn elektronokat
gyorsitunk fénysebességhez
igen kozeli sebességre, és ezeket
4tvezetjiik egy periodikus mdg-
neses téren. Ebben a térben az
elektronok hullimmozgdst vé-
geznek, és ennck sordn a gyor-
suldsuk kévetkeztében ront-
gensugdrzdst bocsdtanak ki,
amely rendelkezik a lézerekre
jellemz8 koherencidval és
monokromaticit4ssal.

Femtosecundum (fs):
id8méreékegység, 1 fs = 10-1°
miésodperc.

Plazma:

toltott szabad részecskékbsl
felépiils, ered8en semleges
~gAz”.

EGYETEME

— b2

gdrkdrosodds. Mivel az els§ sziikségességérdl mér beszéltem, most erre nem
térek ki. A sugdrkdrosoddst a tdrgyalds egyszer(isitése kedvéért kordbban
kihagytam. Most néhdny szt sz6lnék réla, és megmutatom, hogy a két
emlitett probléma, tehdt a kristaly sziikségessége és a sugarkdrosodds erd-
sen Osszefiigg.

A mintdra es§ rontgensugdrzds nemcsak olyan szérdsfolyamatban ve-
het részt, amikor a hullim nem veszit energidt a szérds folyamdn (ezt
szaknyelven rugalmas szérdsnak nevezziik), hanem olyan folyamatban is,
amikor az atomoknak energidt ad dt. Ezek a rugalmatlan szérdsok. llyen-
kor azonban az anyagnak dtadott energia roncsolja a mintdt, az atomok
kimozdulhatnak helyiikrdl, kémiai kotések szakadhatnak fel. Ez azt je-
lenti, hogy mérés kézben megvaltozik a minta, tehdt annak eredeti szer-
kezetét nem tudjuk meghatdrozni. De a minta kristdlyos volta itt ismét
segitségiinkre van, ugyanis a sugdrzds a minta legkiildnb6z8bb helyein,
tehdt mds és mds elemi celldban véletlenszertien mds és mds atomot moz-
dit el. Tovdbbd az egész mérés alatt csak az elemi celldk egy kis részében
keletkezik hiba. A mérés a sok elemi cella dtlagdt ltja, ez pedig a vélet-
lenszer(i hibakeltés miatt megegyezik a celldban taldlhaté eredeti atomi
elrendezddéssel.

De mit tegyiink akkor, ha a vizsgdlni kivédnt egyedi részecskék — egy
molekula, egy fématomokbdl 4ll6 atomfiirt vagy éppen egy virus — nem
akarnak szép sorba rendez8dni, tehdt nem tudunk kristalyt novesztetni?
Ha csak egyetlenegy részecskénk van, akkor nyilvdnvald, hogy a legkisebb
sugdrkdrosodds is torzitja a mérés eredményét. Sajnos a rugalmatlan szérds
valdszin(iségét nem tudjuk lényegesen befolydsolni, tehdt sugdrkdrosodds
mindig van. Ugy t(inik, itt megakadtunk, egy pici egyedi részecske atomi
szint( szerkezetét nem tudjuk meghatdrozni. De a kutaték nem adjik fel
egykonnyen. A kovetkez8kben egy magyar szdrmazisu, jelenleg Uppsa-
ldban dolgozé kollégank, Hajdu Janos dtletét mutatom be, akivel egyiitt
dolgozunk. Ez az 6tlet egy kis reményt nyujt egyedi részecskék szerkezeté-
nek meghatdrozdsira. Az dtlet megértéséhez vizsgaljuk meg, hogyan tor-
ténik a sugdrkdrosoddsi folyamat. Ez olyan, mint a csillagok hdboruja.
A méréshez haszndlt rontgenhullimok tgy érkeznek, mint a tdimaddk 16-
vedékei.

Némelyik rugalmasan szérédik, masok pedig rugalmatlanul, vagyis
kititnek egy-egy elektront. Igy az atomok egy része ionizalédik: pozitiv
toltésti lesz. Ezek a pozitiv toltések taszitjdk egymadst, és ezért egyre gyor-
sulva elmozdulnak helyiikrdl. A minta szétrobban. Ezért nem tudjuk
meghatdrozni a szerkezetet. Hajdu Jdnosnak tdmadt az az otlete, hogy
olyan gyorsan kell lemérniink a szerkezetet, hogy az atomoknak ne legyen
idejiik elmozdulni. Ez igen egyszertien hangzik, ha azonban megbecsiil-
jiik, hogy milyen révid ez az id8, azt kapjuk, hogy 1015 masodperc, azaz
a mdsodperc millidrdodrészének a milliomodrésze. Ez azt jelenti, hogy
ilyen rovid rontgenimpulzusokkal kellene mérni, és az adatokat ilyen
gyorsan begy(jteni. Jelenleg semmilyen méd nincs ilyen gyors mérésre,
hiszen ha visszaemléksziink a szinkrotronok impulzusaira, ezek hossza
— 1019 mdsodperc — ugyan nagyon révid, de még igy is szdzezerszer hosz-
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13. ébra. A stanfordi 50 GeV-os
linearis gyorsito. Erre a ma mar
megléva linearis gyorsitora
alapozva éplil az elsé
szabadelektron réntgenlézer

szabb, mint kellene. Ennek ellenére a fenti 6tlet nem 1égbdl kapott. Azo-
kon az Ugynevezett negyedik generdcids rontgenforrdsokon alapul, amelye-
ket napjainkban kezdenek épiteni: az elsét 2008-ban Stanfordban (13.
dbra), a masodikat pedig 2012-ben Hamburgban helyezik majd iizembe.

A negyedik generdci6s sugdrforrdsok rontgenlézerek, pontosan fogal-
mazva rontgen szabadelektron 1ézerck. Ezek t6bb kilométer vagy inkabb
tobb tiz kilométer hosszi linedris elektrongyorsiték, amelyeknek a végén
egy olyan egység van, ami az elektronokat hullimmozgdsra készteti, igy
ezek gyorsulnak, és ennek megfelel8en sugdroznak.

A rendszer paramétereinek megfeleld megvélasztdsdval érhetd el, hogy a
lézerhatis fellépjen, és a kijovs sugdrzds igen intenziv, koherens és parhuza-
mos nyaldb legyen. Ezek az eszkdzok vagy tovébbfejlesztett véltozataik mar
megfeleld rontgenimpulzusokat fognak szolgdltatni a javasolt méréshez. Je-
lenleg kutatécsoportunk tobbek kozott az egyedi részecskék leképzésekor
felmeriil problémdk megoldésédval foglalkozik. Ezek koziil a legalapvet8bb
a minta robbandsi folyamatdnak leirdsa, hiszen ez szabja meg, mennyi
idénk van az eredeti szerkezet mérésére.

A 14. dbra egy 1500 atomot tartalmazd kis részecske szabadelektron 1¢-
zer rontgenimpulzusdnak hatdsira bekévetkezd robbandsdt mutatja. Az im-
pulzus hossza 10 femtosecundum (fs). Az impulzus hatdsira leszakitott
elektronok — a sdrga gombok — nagy sebességgel mozognak, és rovid id8
alatt tdvoznak, és igy a visszamaradé pozitiv ionok — zold gombok — taszit-
jik egymdst, és a minta elveszti eredeti atomi rendjét, szétrobban. A piros és
kék gombok a médsodlagosan leszakitott kisebb energidja elektronokat jel-
képezik, amelyek nem tudnak megszokni, és az ionokkal egy kis plazma-
gombocskét alakitanak ki. A modellezésbdl nyilvdnvald, hogy csak az im-
pulzus elején, az els§ néhdny femtosecundumban mérhetiink. Ebben az
id8szakban még kozelitdleg az eredeti atomi rendet latjuk. Ezek az eredmé-

nyek 6sztokélik arra a szabadelektronlézer-tervezdket, hogy még révidebb 53 —
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14. dbra. Az 1500 atomos
részecske robbandsa
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100 A 1M 100 A
10A 1 um
-75fs 0fs 75fs

impulzushosszal rendelkezd forrdsokat épitsenek. Az, hogy ez sikeriil-e, és
ha igen, akkor a gyakorlatban is meg tudjuk-e hatdrozni egyedi részecskék
atomi szerkezetét, a jovd titka.

Végiil a kovetkez8kkel szeretném zdrni az el8addst: az anyag atomi szerkeze-
tének gondolata egészen az dkorig nyulik vissza. Az emberi kivincsisdg, a
természet megértésére valé kitartd torekvés azonban csak a mult szézadban
vezetett el a valédi atomi rend megismeréséhez. A természet miikodésének
megismerése, az Uj ismeretek szerzése irdnti igény az emberekben 8szténés.
Ma dgy nevezziik ezt, hogy alapkutatds. Ennek célja mingségileg 4j ismere-
tek szerzése, a természet miikodésének megértése. Ez a megértés az emberi
szabadsdg zdloga is. Hiszen akkor tudunk optimdlisan cselekedni, a termé-
szet erdit sajdt javunkra forditani, és akkor nem vezetnek minket az orrunk-
nél fogva, ha értjiik a koriilottiink 1évé vilig miikodését.
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