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Kulcs a természet megismerésehez
Bemutatkozik
az MTA XI. (Fizikai Tudomanyok) Osztalya

ELOSzZO
Faigel Gyula

az MTA levelezd tagja, osztalyelnok-helyettes
MTA SZFKI - gf@szfki.hu

A fizika célja az anyagi vilag legalapvetbb

torvényeinek, mikodésének feltarasa, meg-
értése. Fontos, hogy a megértés szintje

olyan legyen, hogy az 6sszefiiggéseket kvan-
titativan és egzaktul le tudjuk leirni. Ezért a

fizika er6sen tdmaszkodik a matematikara.
A fentiekbdl azt a kdvetkeztetést is levon-
hatnank, hogy a fizika lényegében minden-
nel foglalkozik. Azonban ez nem igy van:

az anyag magasabb szervezddési formait
(biold6giai, tarsadalmi sth.) és az azokbdl

adddo specidlis kérdéseket kilon diszcip-
linak kutatjak. Ennek oka, hogy e tertiletek
torvényei mas jelleglek, mint a fizikdban

altaldban, nem tehetbk eléggé kvantitativva,
illetve egzaktta. Azonban afizika e terliletek
fejlodéséhez isjelentdsen hozzajarul. Eppen

az utdbbi évtizedekben erdteljes fejlodés

zajlott a fizika olyan teriiletein, gondolok itt
elsBsorban a statisztikus, illetve matematikai

fizikara, amelyek komoly segitséget nyUijtanak
maés diszciplindk problémainak targyalasahoz,
megértéséhez.

Bemutatkozik a Fizikai Tudomanyok
Osztélya. Nos, a fenti par mondatos altalanos
bevezetdbdl is sejlik: nehéz egy olyan osz-
talyt bemutatni, amelynek kutatasi terilete

olyan széles, mint a Fizikai Tudomanyok
Osztalyaé: térben a legkisebb elemi részecs-
kéktol a Vilagegyetem egészéig terjed, és iddben
is hatalmas tertletet—az Osrobbanéstol ajelenig

—fed le. Médszereiben isigen véltozatos a fizika.
Sok széz vagy inkabb ezer kisérletitechnikaés
hasonléan sok elméleti megkdzelités prébalja
a fent emlitett hatalmas kutatési tertletet fel-
dolgozni, Ugy, hogy a megismerés egészen
a megértés szintjéig terjedjen.

Mit varunk el a Fizikai Tudoméanyok Osz-
talyatol? Az altalanos elvaras a tudomanyag-
ralebontva hasonld, mint amit az Akadémia
egészétdl is elvarhat a tarsadalom. Ez nem
maés, mint az, hogy valamilyen szinten min-
den tudomanyagnak a vilagon felhalmozott
Osszes ismeretanyagat lefedje, mintegy tar-
haza legyen a tudasnak, s e tarhazbdl az or-
szag merithessen. Ugyanakkor nemcsak egy
passziv tarhaz, hanem egy olyan aktiv kuta-
tokbdl allo kbzbsség, amely hozza is tesz
ehhez atudashalmazhoz sajat kutatasai révén,
ezzel emelve az orszag nemzetkdzi elismert-
ségét. Ennek megfelelden az Akadémia és
ezen bellll a Fizikai Tudomanyok Osztalya-
nak feladata az alapkutatas, Ujismeretek szerzése,
Osszefliggések feltarasa, megértése.
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A Fizikai Tudomanyok Osztalya szerke-
zete tiikrozi az eldz6leg megfogalmazott
kivanalmakat. Kilenc bizottsaghél épdl fel,
amelyek éatfogjak a fizikai kutatasok teljes
skalajat. A bizottsagok tagsaga nemcsak az
akadémiai fizikai kutatdintézetekbdl keriil ki,
hanem fel6lel mindenkit, aki Magyarorsza-
gon fizikai kutatadsokkal foglalkozik.

E bemutatkozé szam cikkeit Ggy valo-
gattuk 6ssze, hogy minden bizottsag teriile-
térdl egy-két érdekes, aktudlis, a szélesebb
olvasoktzonséget is érdekld eredményt
mutassunk be. Tizen6t cikket olvashatunk
e szamban. Bar a szerzok erre kuldn nem
tértek ki, de itt szeretném megemliteni, hogy
minden szerzd aktiv kutatd, akinek sajat
eredmeényei is ott szerepelnek a cikkekben.
Természetesen ezek az eredmények az
érthetség kedvéért be vannak agyazva a
vilagon e terlileteken elért eredmények kozé.
A kovetkezdkben minden cikkrdl egy igen
rovid ismertetdt szeretnék adni, evvel segit-
ve a nem fizika terliletén dolgoz6 olvasét a
kény-nyebb tajékozddasban. Szerzdi névsor
szerint fogok haladni.

Balog Erika és Fidy Judit cikke egy inter-
diszciplinéris tertletre, a biofizika teriiletére
kalauzolja az olvasét. Arrél imak, hogy az élé
szervezetek alkotdinak molekulris szintQ is-
merete miért fontos. Cikklikben elsGsorban
a fehérjékre és azok dinamikéjara koncent-
ralnak. Megmutatjak, hogy a fizikdban és
kémiaban kidolgozott molekuladinamikai
maodszereket sikerrel alkalmazhatjuk egyszer(
fehérjék viselkedésének leirasara is.

Domokos Péter az anyag és fény specialis
korulmények kozott (rezonatorban) valé
kolcsbnhatasa eredményeként létrejove Uj
jelenségeket és az ezekbdl fakadd elméleti
és gyakorlati lehetBségeket targyalja.

Fodor Zoltan igazi ,kemény” fizikai prob-
Iémat targyal. Annak a lehetdségét vizsgalja,
hogy maganak a részecskefizika elméletének

— az erds kolcsonhatés elméletének — fazisdia-
gramjat hogyan hatarozhatjuk meg. Ramutat,

hogy a fizikdban szokasos perturbativ méd-
szerek helyett ez esetben a racstérelmélet
segitségével juthatunk el a megoldashoz.

Granéasy Laszl6, Pusztai Tamas és Tegze
Gyorgy egy, a gyakorlati élettel szorosan
kapcsolatos kérdést, a polikristalyos anyagok
kialakulasat vizsgéljak egy altaluk kidolgo-
zott elméleti megkozelités segitségével.
Mivel a minket természetben kortilvevd, illetve
az emberiség altal mesterségesen eldallitott
anyagok egy igen jelentds része polikristalyos,
ezen anyagok névekedési mechanizmusanak
ismerete alapvetd. Cikkikbdl megtudjuk, hogy
milyen sokféle és bonyolult mikroszerkezeti
mintazat alakulhat ki, és bemutatjak, hol tart
ezek leirdsa, megértése.

Groma Istvan, Lendvai Janos és Ungéar
Tamas cikke bemutatja, hogy a kristalyok ren-
dezett atomi szerkezetében el6forduld hibakat
hogyan tudjuk réntgensugarzas segitségével
felderiteni. Tobb érdekes példat mutatnak
arra, hogy ez az informaci6 mely terileteken
lehet fontos.

Horvath Dezsd cikkébdl megtudhatjuk,
hogy milyen formaban kapcsolédnak be a
magyar kutatok a kisérleti részecskefizikaba,
elsdsorban a CERN-ben foly6 kutatasokba.
A legaktualisabb kutatasi problémak mellett
megdobbentd adatokat olvashatunk a kisér-
letekben hasznalt berendezésekrdl. Ki gon-
dolna példaul, hogy az itt hasznalt szupra-
vezetd magnest tobb vas veszi kordl, mint
amennyi az Eiffel-toronyban van.

Kamaréas Katalin a napjainkban igen nagy
erbkkel kutatott, szénatomokbdl felépitett
molekularis méretQ, tehat nanométer atme-
r6ja csovek, ugynevezett szén nanocsovek
optikai rezgési spektroszképias vizsgalatardl
ir. Az igy szerzett adatok lehetdséget adnak
a nanocsovek viselkedésének leirasara alko-
tott elméleti elképzelések ellendrzésére, és
végsd soron a késdbbi biztonsagos gyakorlati
alkalmazésokra.

Kertész Janos és Vicsek Tamas a héldza-
tokrdl ir. Haa hétkdznapi életben meghalljuk
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a haldzat szot, eldszor a world wide web
(Www) jut mindenki eszébe. A cikkbl meg-
tudhatjuk, hogy a korlléttink 1évd vilag
jelenségeinek sokkal szélesebb korét értelmez-
hetjiik haldzatkéntis. Hal6zatok eldfordulnak a
bioldgiatdl a tarsadalmon keresztiil a kémidig,
fizikdig mindenttt. A szerzok ravilagitanak,
hogy hazankban komoly hagyoményai van-
nak e teriilet vizsgalatanak, és ma is jelent8s
eredményeket érnek el kutatdink.

Kollath Zoltan szemléletes képeken
keresztll mutatja be, hogy a csillagok
rezgéseibdl hogyan kaphatunk informaciét
a felépitésiikrol. Azt gondolhatnank, hogy
csak a nap rezgéseit tudjuk mérni, de kide-
riil, hogy tavoli tarsai fényerd-ingadozésa is
tUkrozi rezgéseiket. Ez lehetdséget nyuit a
csillagok felépitésérdl vald ltalanosabb kép
kialakitdsahoz.

Lévai Péter a nagyenergias részecskefi-
zika egyik aktualis tertiletérdl, a nehézi-
on-itkozésekrdl ad izelitét. Meglepddve
olvashatjuk, hogy az orvosi gyogyaszatbol
j6lismerttomografikus eljaras az atommagok
nagyon kis méretskalajan is alkalmazhato.
E cikkbdl megtudjuk, hogyan mikddik a
kvark tomografia, és a részecskefizika mely
kérdéseire remélhetiink valaszt e modszer
alkalmazésaval.

MarGti Péter és Gerencsér LaszI6 a bio-
I6giai rendszerekben fontos folyamat, a
protonvezetés mechanizmusardl irnak.
ElsGsorban a fotoszintetikus baktériumok
reakcié-centruméban lezajlé vezetésre
koncentréalnak. Elmagyarazzak, hogy az itt
makodod fehérjék, mint példaul a bakteri-
orodopszin, hogyan alakit ki protonkon-
centracio-kilonbséget egy biomembran két
oldala kozott.

Ricz Sandor a fotdeffektussal — az atomi
elektronok fotonokkal valé kilokésének
problémajaval — foglalkozik. Meglepd, hogy
ezt az effektust Albert Einstein éppen szaz
éve, 1905-ben magyarazta meg, és még ma
is vannak ezzel kapcsolatos nyitott kérdések.

A szerzd azt taglalja, hogy a debreceni ATOM-
Kl-ban kifejlesztett elektronspektrométer
milyen Uj lehetBségeket kinal a fotdeffektus
vizsgélatara.

Surjan Pétertdl egy, az anyagtudomany,
kémia, és bioldgia szamara egyarant nagyon
fontos tertiletrdl, a molekulak felépitésének
els6 elvekbdl valé modellezésérdl kapunk
Osszefoglalét. Tudjuk, hogy a fizika torve-
nyei elvileg lehetdvé teszik, hogy az alkoto-
elemek ismeretében meghatarozzuk egy
molekula szerkezetét. A szerzd megvilagitja,
hogy a gyakorlatban ez miért nem megy, és
ramutat a problémak kikiiszobolésének egy
lehetséges madijara.

Szegd Karoly bemutatja, hogy merre tart
az europai Orkutatas, és hogyan kapcsolddik
Magyarorszag ehhez a programhoz. Megtud-
hatjuk, hogy egy ilyen kis orszag, hogyan
jarulhat hozza egy igen pénzigényes kuta-
tashoz, milyen nagy szerep jut ebben a ha-
gyomanyoknak. A szerzd arra is kitér, hogy
mit kaphat az emberiség e kutatasoktol.

Temesvéri Tamés és Tél Taméas a rende-
zetlen rendszerek egy olyan csoportjat mu-
tatjak be, amely tér- és iddbeli viselkedése
sajatsagos szabalyokat mutat, kaotikus. Egy
kozelitd definiciét kapunk arra, hogy mit
nevezink kaotikus viselkedésnek, mik en-
nek legfobb jellemzdi. A szerzok j6 néhany,
hétkdznapi életlinkbdl vett példan keresztil
vilagitanak ra e teriilet fontossagara.

Ugy gondolom, a bemutatkozashoz hozza
tartozik az Osztaly multja és hétk6znapjai.
Befejezésként ezekrdl irnék néhany monda-
tot. A Fizikai Tudomanyok Osztalya mint
Onallé egység, fiatal. 1993-ig a Matematikai
Tudoméanyok Osztalyaval egyuttesen alkot-
tak a Matematikai és Fizikai Tudomanyok
Osztalyat. Szétvalasunk utan eldszor Nagy
Karoly, majd 1999-t6l Bor Zsolt volt, 2002-
t6l napjainkig pedig Horvéath Zalan a Fizikai
Tudomanyok Osztalyanak elndke. Az Osz-
taly rendes tagjainak szdma hisz, a levelezd
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tagokeé kilenc, a kiils® tagoké tizennyolc és
a tiszteleti tagoké tizendt. Aktivan részt ve-
szunk az Akadémia életében: a kulbnb6zd
akadémiai bizottsagokban, Osztalyunkrél
kertlt ki az MTA fotitkara is az elmdlt hat
évben, tébben tagjai az AKT-nak és a Tanacs
Matematikai és Természettudomanyi Kurat6-
riumanak. Az Akadémiai életben vald rész-
vétellinket jellemzi, hogy a 2000-ben lezajlé
diszciplina-vita eredményeképpen egy igen
szinvonalas, tdbb mint szaz oldalas kiadvanyt
készitettink Fizikai tudomanyok az ezred-
fordulén cimmel. Az Osztaly kilén dijakat
alapitott (Fizikai Dij és Fizikai F&dij) kimagas-
16 tudomanyos teljesitmények elismerésére.
Ezeket a tavaszi akadémiai kdzgylléshez
kapcsol6d6 tudomanyos rendezvényeken
veszik at a dijazottak. Szoros kapcsolatot
tartunk az E6tvos Lorand Fizikai Tarsulattal,
ésrészt vesziink atarsulat lapjanak, a Fizikai
Szemlé-nek a szerkesztésében, evvel is hoz-
zdjarulva afizika szélesebb rétegek korében

val6 népszerdsitéséhez. Hétk6znapjainkhoz
tartoznak a havonta tartott osztalytlések,
amelyeken igen szép szammal vesznek részt
az osztalytagok és doktor képviselok. Elen
jarunk a doktor képviseldk osztalyéletbe
vald bevonasaban. Ebbdl a szemponthdl
Ugyrendiink talan legliberalisabb az Akadé-
mian. A vidéki kutatéhelyek jobb megisme-
rése céljabol, tébbszor tartunk kihelyezett
osztalyulést.

E rovid attekintés természetesen nem
adhat teljes képet a Fizikai Tudomanyok Osz-
talyardl, de a kdvetkezd oldalakon olvashatd
cikkekkel egyiitt az olvasé izelitt kap afizika
szépségérol, sokszinlségérdl és arrdl, hogy
a természet megértéséhez a fizika szilard
és elengedhetetlen alapot nyujt, amelyre
a toébbi tudomanyag is épithet. A Fizikai
Tudomanyok Osztalya pedig arra térek-
szik, hogy az itt felhalmozott tudas minél
szélesebb korben terjedjen, az orszag javara
szolgaljon, és hirnevét éregbitse.
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A GENOMIKATOL A PROTEOMIKAIG
ES A MOLEKULARIS DINAMIKAIG
Balog Erika

tudoményos fdmunkatars, Semmelweis Egyetem Biofizikai és Sugarbioldgiai Intézet
és MTA Biofizikai Kutatocsoport, Budapest

Fidy Judit
egyetemi tanar, Semmelweis Egyetem Biofizikai és Sugarbioldgiai Intézet
és MTA Biofizikai Kutatocsoport, Budapest — judit@puskin.sote.hu

Az utébbi évek egyik legnagyobb tudomanyos
szenzécibja kétségtelentil az ember genetikai
kadjanak megfejtése volt. Az elsd, a genom
csaknem 100 %-éra vonatkozd leirast 2001-
ben publikaltak (Lander etal., 2001; Venter et
al., 2001), éstovabbi két év kellett a mintegy
tizenharom évig tartd projekt befejezéséhez.
Ez az emberi fehérjeallomany genetikai
kadjat jelentd kb. harombillié DNS-bazispar
sorrendjének ismeretét, és az altaluk meg-
hatarozott fehérje-kddszakaszok (gének)
azonositasat jelentette. Az eredményeket
hatalmas lelkesedés fogadta, és a felfedezés
jelentdségét ma sem tartjuk kisebbnek. A
jelen kutatasi id@szakot szokas postgeno-
mic era-ként, azaz a genom ismerete utani
iddszaknak nevezni. Ez nem idBbeliséget
jelent elsdsorban, hanem arra utal, hogy
a génallomany ismerete utan még sok a
tennivald, amig valdban eljutunk az egyé-
nekre specializalt, molekuléaris szint( terapiai
beavatkozasok sikeréhez.

A genetikai ismeretek gyakorlati, terapiai
alkalmazasahoz tisztazni sziikséges, hogy
egy patolégias esetben milyen ponton térek
el az anyagcserefolyamatok hatterében
allé biokémiai reakcidk a normdlistdl. Fele-
I16sként gyakran téves funkcioju, azaz téves
szerkezet( fehérjéket talalnak. De hol kell
beavatkozni a probléma megoldasahoz? Ha

megbecsiljik, hogy egy él6lény teljes
életideje alatt hanyféle fehérje vesz részt
az életfolyamatokban (ez a teljes fehérije-
alloméany, a ,proteom”), akkor igen nagy
szamot kapunk (ez emberre kb. 400 ezer)
a fehérjekddold gének szamahoz (emberre
kb. 22 ezer) képest. Azaz a genom ismerete
nem adja meg a proteom ismeretét, ahogy
korabban gondoltak. A jelenség ennél sokkal
bonyolultabb; vagyis a fehérjék szintézise és
anyagcsere-folyamatai soran még eddig fel
nem tart, igen sokféle modosulas torténik,
aminek Utjamas lehet a szervezet killénbdzd
szbveteinél, az életkortol és kiilsd —fizikai és
kémiai — tényez0ktdl is fliggben.
Ezek az ismeretek a kutatdk figyelmét
a patolégiai probléméért felelds molekulak
— fehérjék — felismerésére és a molekularis
szint( koélcsonhatasok megismerésére ira-
nyitottak. Ennek megfelelden kialakult egy
intenziven mavelt Uj tudomanyag, a proteo-
mika, amely egyfajta sejt/szévet/szervezet
teljes fehérjeallomanyanak felderitését cé-
lozza meg a kdvetkezd lépéseken &t
1. Afehériék szeparalasa.
2. Az izolalt fehérjék azonositasa fébb jel-
lemzBik szerint.
3. Az egyes frakciok mennyiségi jellemzése.
4. Az aminosavsorrend (szekvencia) meg-
hatérozéasa.
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5. Szerkezeti proteomika: az egyes fehérjek
atomi részletesség térbeli szerkezetének
meghatéarozasa rontgenkrisztallografiaval
és/vagy mag magneses rezonancia
(NMR) spektroszkopiaval.

6. Kolcsdnhatasi proteomika.

7. A fehérjeszerkezet médosulasi Utjanak
leirésa.

Kutatécsoportunk hosszl ideje folytat vizs-
galatokat abban a kérdéskorben, hogy az
életfolyamatokat meghatarozd kdélcsénha-
tasokban és a fehérjék enzimatikus aktivi-
tasaban milyen szerepet jatszik a fehérjeszer-
kezet vazat képezd sok aminosavbdl allé
polipeptid lanc specialisan feltekeredett
térszerkezete, kiilonds tekintettel a hdmeérsék-
letbdl adddodan kialakuld belsd mozgasok,
az un. konformécids dinamika szerepére
(proteomika: 4., 5., 6. Iépések). Az, hogy a
térszerkezet alapvetden fontos a fehérjék
funkci6i szempontjabdl, régéta ismert volt. A
feltekeredést természetesen a genetikai kéd-
bl sz&rmazd aminosavsorrend hatarozza
meg. Az igy egymas kdzelébe kertild atom-
csoportok k6z6tt azonban tébb nagysagren-
det atfog6 kotéserdsségl, tobbféle kotés
lehetséges, és igy ma még a szekvencia alap-
jan nem mondhatd meg biztonsaggal, hogy
adott kilso feltételek mellett (példaul ionos
koérnyezet, koncentracio stb.) a feltekeredés
milyen ,,(ton” megy majd végbe, és milyen
térszerkezethez vezet. A térszerkezet fontos-
saga mellett azonban mar a 70-es évek végeé-
t6l egyes kutatdk felhivtak a figyelmet arra,
hogy a mérésekbdl a minta egyes molekula-
szerkezeteinek atlagat kapjuk meg, és az
atomok az atlagnak megfelelé helyzet kor-
nyezetében a fehérjefunkcio szempontjabol
igen fontos mozgasokat végeznek. Az els6
példa az izomzatban az oxigénszallitast vég-
z0 mioglobin rontgenkrisztallografiaval nyert
szerkezete volt (Kendrew et al., 1958), amely-
lyel kapcsolatban felhivtak a figyelmet arra,
hogy ha a molekula minden iddpillanatban a
mérési adatokbol szarmaztatott szerkezetben

lenne, akkor az oxigénmolekula nem férne

be a szerkezetbe a kordbban mar bizonyitott
kotbhelyre (Case—Karplus, 1979). Atérszer-
kezet/konformécié dinamikai természetét
a rontgendiffrakcids eredmények tovabbi

elemzése, majd a terlileten megjelend NMR

spektroszkopia eredményei is alatamasztot-
tak, azonban ezek a mddszerek a mérési

eljarasok természete miatt nem alkalmasak
arra, hogy konkrét fehérjék konformécios

dinamikéjat a bioldgiai reakciokra jellemzd,
nativ kérnyezeti korilmények kozott rész-
leteiben feltarjak. A kozelmultban megjelent
Uj modern mikroszképiai médszerek mar
olyan eredményeket szolgaltatnak, amelyek
egyetlen fehérjemolekula valamely szerkeze-
ti paraméterének fluktuaciéjat kozvetlendl

jelenitik meg (Weiss, 1999). Ezek a mddsze-
rek azonban szintén specialis kdrtilményeket
jelentenek, és egyeldre széleskérlien még

nem érhetdk el. Ugyanakkor egyre tobb

kisérleti eredmény szlletik, ami azt mutatja,
hogy a konformaciés dinamikanak a mo-
lekularis kdlcsbnhatasokban meghatarozé

szerepe van. A belsd mozgasok révén

nyilnak meg kétdhelyek, szubsztratokat a
reakciécentrumokhoz szallit6 csatornak, sot
a reakcidpartnerek mozgasét is a konforma-
ciés dinamika teszi lehetbvé. Lehetséges, hogy
adinamikai valtozas a f& oka egy-egy funkcié

sérulésének.

Miutan a nativ korilményekre jellemzé
dinamikai tulajdonsagok leirasanak igénye
felmertilt, de erre kisérleti lehetdség nem mu-
tatkozott, egy szellemes Gtlet jelent meg a tudo-
manyban a probléma elméleti/szamitdgépes
megkozelitésére (McCammon et al., 1977).
Ez a szamitogépes molekuladinamikai
szimulaci6 (MDS) maédszercsalad. Roviden,
az otlet az volt, hogy induljunk ki az atomi
részletességl szerkezetmeghatarozas adata-
ibdl, és prébaljuk meg e tavolsagokkal, sz6-
gekkel és paraméterekkel feliri egyszerQ
flggvények forméjaban az egyes atomok ko-
z0tti kovalens és nem kovalens kolcsdnhatasi

527



Magyar Tudomany « 2006/5

energiakat. A molekula allapotanak szamité-
gépes kezelése igy lehetdséget ad arra, hogy
a molekula nativ kdrnyezetét (hidratburok;
kérnyezeti ionok; olddszer mint kbzeg) is
belefoglaljuk a modellinkbe (sdt, a krista-
lyositas érdekében végzett modositasokat is
mad van korrigalni). A kapott sok tagbol allé
energiafliggvénynek elsd lépésként az atomi
koordinatak valtoztatasaval megkereshetjiik
aminimumét. Ez mér a kiindulasi szerkezet
kozelitését jelenti a nativ helyzethez, de
még a mozgast nem tartalmazza. Az atomi
mozgasokat a hGmeérséklettel az idedlis gaz
keresztll kapcsoljuk ssze. Ez az analdgia
aztis megszabja, hogy milyen tartomanyban,
milyen sullyal forduljanak eld atomi sebes-
ségek, és ezeket véletlenszer(en kiosztjuk
az atomok kozott. Az energiaftiggvény
alapjan ki tudjuk szdmitani az atomok ko-
z06tt hat6 erdt, igy egy alacsony hdmérséklet
(példaul 100 K) és kezddsebesség-kiosztas
utan elindulhat az atomi helykoordinatak
valtozésanak szamitasa az els6 idGtartam
(példaul 1fs) alatt. A megvaltozott szerkezet
az energiaftiggvényen keresztil vissza-
csatolddik, és igy a helyzet 1épésenként
maodosul, amig az energiafiiggvény értéke
stabilizalodik. Ekkor lehet a hdmérsékletet
kis Iépéssel megemelni, és az eljarast ismé-
telni addig, amig a nativ allapotnak megfeleld
helyzetet el nem érjuk. Ebben az allapotban
azutan hosszu ideig lenne célszer( hagyni a
rendszert, mert ekkor jellemzd a dinamika a
molekula tényleges viselkedésére. Tobb ns
is szikséges lehet ahhoz, hogy szdmunkra
érdekes Kis valészinGséga lokalis fluktua-
ciok is bekdvetkezzenek. A szamitégépes
futtatas id6tartama a molekula méretétdl és
a szamitégépes kapacitastél fliggben alakul
ki (példaul egy kdzepes nagysagu fehérje 1
ns-os dinamikdaja egy hatprocesszoros sza-
mitégépen harom napig tart). Ezt a komoly
korlatot prébaljak ugy is feloldani, hogy az
energiafliggvényt nem atomi részletesség-

gel, hanem egyes atomcsoportokat, kisebb
0Osszetevoket, molekula-komponenseket egy
egységként felfogva adjak meg. igy az adott
szamitdgép-kapacitas hosszabb idejl futta-
tasokat tesz lehetdvé, a durva kozelitések
viszont problémakat jelentenek. Kutatécso-
portunk azt az utat valasztotta, hogy inkabb
kevesebb rendszert vizsgalunk egyidejdleg,
azonban atomi részletességl kozelitésben.
Fehérjék terliletén a legismertebb ilyen
tipusu molekuladinamikai programcsomag
a CHARMM (Brooks et al., 1983), nuklein-
savakkal dolgozok inkabb az azonos elven
mkddd AMBER (Weiner—Kollmann, 1981)
csomagot hasznaljak.

Az MDS szamitasok eredménye egy
hatalmas adathalmaz: minden atom egyedi
koordinatai az idd fiiggvényében. Ha ide elér-
kezettegy munka, akkor az a probléma merl
fel, hogy miként lehet ezen adathalmazbél a
legfontosabb informaciokat kinyerni, illetve
tovabblépni, a nagyobb egységek mozgasat,
azaz a funkci6é szempontjabdl kildndsen
fontos korrelalt mozgasokat felderiteni. A
tovabbiakban réviden dsszefoglalva két
terlletrdl mutatunk be sajat eredményeket,

al

B1

1. &bra = A hemoglobin rontgenkrisztallo-
gréafiaval meghatarozott szerkezete. A ,;sza-
lag” reprezentacio a polipeptid-lanc vonu-
latat mutatja az aminosavak szerkezete
nélkil. Az oxigént kétd hem-csoportok
szerkezetét alegységenként feltlintettiik.
Sotétebb ténussal a b, vilagosabbal az a
alegységeket jeldltik.
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ezzel szemléltetve a lehetdségeket és egyben
a jelenlegi kutatasi témainkat.

A hemoglobin kooperativ oxigénkotésének és
alloszterikus viselkedésének vizsgalata

A hemoglobinmolekula (Hb) két-két azonos
és egymashoz is hasonl6 alegységhbdl épil
fel, amelyek mindegyike kozel centralis hely-
zetben ,hem’-csoportot tartalmaz, ahol az oxi-
génmolekula megkdtése torténik. (1. abra)

A kooperativ viselkedés azt jelenti, hogy
ha mér az egyik hem-csoport oxigént kotott
meg, akkor a kdvetkezd, szomszédos alegy-
ségben mar kdnnyebben kétddik meg a ko-
vetkezd oxigén. Az alloszterikus viselkedés
azt jelenti, hogy bizonyos molekulakat ((n.
heterotrop effektorokat) a tetramer szerke-
zet képes megkdtni a centralis Gregben, és
ezaltal az oxigénmolekulak kotéserdssége
az alegységek hem-csoportjainal médosul.
Mindkét effektus azt mutatja, hogy az alegy-
ségek a hatarfellleteken keresztlil a centralis
helyzet hem-csoportokig kommunikéaciés
lanccal rendelkeznek. A kommunikacio
titkdnak megértése a szervezet oxigénellatott-
saganak regulalasat tenné lehetdvé, igy a
terlileten hosszu ideje intenziv kutatmunka
folyik. A nagyszdmu publikacié szerkezet-
vizsgalé mddszerekkel nyert adatai az
oxigént kétd (R) és az oxigénmentes (T)
allapotra, mutansokra és az effektorokkal
alkotott komplexekre vonatkozéan mutattak
ugyan hatarozott szerkezeti valtozasokat,
azonban nem adtak magyarazatot az alap-
kérdésre, és nem voltak dsszhangban az
oxigénasszociacios mérések eredményeivel.
Munkank soran elséként végeztiink el MDS
vizsgalatokat a teljes tetramer szerkezeten,
nativ kdrnyezeti feltételek mellett, mind
az R, mind a T allapotban, valamint tébb
effektorral alkotott komplex esetében (La-
berge etal., 2005). A dinamika atlagaként nyert
szerkezetek mér érdekes eltéréseket mutattak
a rontgenkrisztallografiaval nyert adatokhoz
képest: egyes konkrét kotések valtozasa he-

lyett az alegységek hatarfellletének egészét
érint® valtozasokat mutattak. Az effektorok
globalis hatasa alapjan sikerult az oxigénaffi-
nitas-mérések eredményeivel (Yonetani et
al., 2002) is 6sszhangot talalni. A dinamika
részletes elemzése pedig azt mutatta, hogy
az effektorok kotése az alegységek dinami-
kéjat specifikus médon modositja. Eredmé-
nyeink azt jelzik, hogy a molekuladinamika
az atulajdonsag, amely kbzvetiteni képes az
oxigénkdtd helyek és az effektorkotd helyek
kozott. A problémakort tovabb vizsgaljuk a
korrelalt mozgasok elemzésével.

A foszfoglicerat kindz domén-mozgasa-
nak vizsgalata

Afoszfoglicerat kinaz (PGK) egy kétdoménbdl
allé monomér enzim, amely a glikolizis egyik
Iépéseként az ADP foszforilaciojat katalizalja.
Areakci6 kétszubsztratja az 1,3-foszfogliceréat
és az ADP. A szerkezet problematikus
pontja, hogy a kélcsdnhaté molekulédk tdl
tavol vannak egymastdl ahhoz, hogy a reakcié
végbemehessen. Kisérleti eredmények fizio-
16gids korllmények k6z6tt arra utaltak, hogy
a szubsztratok jelenlétében a két domén
valGszinlleg 6sszezarul. Husz évig tarté
erbfeszités utan sikerilt egy species esetében
a reakciokomplexet kikristalyositani és
szerkezetét meghatarozni (Bernstein et al.,
1997). Ez val6ban zart szerkezetnek felel
meg. Ma még mindig nem rendelkeziink
szerkezeti leirasrol ugyanazon species
nyitott (szubsztratkotd) és zart (foszforilald)
szerkezetérdl, és aszubsztratok altal indukalt,
a két szerkezetet 6sszekotd konformécids
mozgas részletes ismerete is hidnyzik.

A kozelmultban négy nanomasodperc
tartomanyban végzett molekuladinamikai
szimulécidval és kovariancia analizissel kimu-
tattuk, hogy a két domén egymassal korrelalt
és ellentétes fazisi mozgéast végez, azaz egy-
méashoz kozeledik, illetve tavolodik (lasd
nyilak a 2. abran). Ez a statikus szerkezetek
alapjan feltételezett mozgés valGban létezik
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a molekuldban, a szerkezet konforméacios
dinamikai tulajdonsaga. Ez amerev testszer(
mozgés valdban egymashoz kozel viszi a két
szubsztratot, lehetdveé téve igy a reakciot.
Az eldzdekben aldtdmasztani kivantuk
a fehérjék konformacids dinamikajanak
alapvetden fontos szerepét, és réviden
bemutattunk néhany ismeretet, amelyet
errdl a kérdéskorrdl szamitégépes maodsze-
rekkel nyertiink. A megkdzelitésben ugyan
csak szimulaljuk a konformaciés mozgast,
a kisérleti eredményekkel valé egyezés
azonban igazolja, hogy j6 Gton jarunk. Es
bar csak a nanomasodperces skalaju moz-
gasokat tudjuk jellemezni, azonban azt ta-
pasztaljuk, hogy ezen adathalmazra épitve
a korrelalt mozgéasok és kollektiv rezgések
meghatarozasaval a hosszabb id6skalaja,
valéban funkciondlis jelentdségl mozgasok
jellegére elég nagy biztonsaggal kévetkez-
tethetlink. A szamitdgépes molekuladi-

2. abra = A foszfoglicerat kinaz réntgendif-
frakcids szerkezete ligandumkotd helyekkel.
Nyilakkal a doménmozgasokat szemléltettiik.

namikai szimulaci6 tehat mindinkébb az
élettudomanyok mas technikakkal egyeldre
nem kivélthatd, alapvetden fontos fizikai
maodszeréve valik.

Kulcsszavak: szerkezeti proteomika, DNS,
fehérjék, konformacids dinamika, molekula
dinamika
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Az ismert kdlcsonhatasok kozil az elektro-
magneses kolcsdnhatas megértésében,
laboratériumi hasznalatadban jutott legmesz-
szebbre a tudomany, ami a fizika kisérleti
és elméleti eszkdztaraba visszaépilve Uj
lehetdségeket nyijt a természeti térvények
megismerésére. Az elmult évtizedben le-
nyGg6zo fejlddésen atment két terilet, a
rezonéatorok és a hideg atomok dsszekapcso-
I6dasa egyedulalldé mikroszkopikus rend-
szert teremtett, amely lehetdvé tette, hogy a
fény-anyag csatolason keresztil kélcsdnhatd
rendszerekben eldforduld, altalanos érvény,
alapvet6 fizikai jelenségeket tarhassunk fel.
A birtokunkba kerllt Uj ,eszktz” egy mik-
roszkopikus méret(l optikai rezonator és benne
egy hosszu ideig csapdazott atom, ami erd-
sen csatolddik a rezonatorban 1évo sugarzasi
térhez. A koélcsdnhatast nagy pontossaggal
szabalyozhatjuk, és a rendszer viselkedésére
egy kvantummechanikai szinten meghata-
rozott dinamikat réhatunk ki. A lehetséges
alkalmazésok ismertetése nélkl is érzékel-
tethet® ennek a rendszernek az Ujszerlsége.
Korabban, az elektrodinamikaval kapcsola-
tos jelenségekben a fény-anyag kdlcsénhatas
valamelyik komponensére durva egysze-
rOsitéseket tehettiink, az csupan paramé-
terként szerepelt a masik komponens dina-
mikajaban. Gondoljunk egyrészt az optikéara,
ami a kanonikus példa arra, hogy anyagi ko-
zeget hasznalunk a sugarzas manipulalasara:
fénysugar terjedését szabalyozzuk lineéris
fazismodulalo eszkdzokkel (lencse, prizma
sth.), vagy kristalyokban t6bbfotonos atomi

atmeneteken keresztiil nemlineéris folyama-
tokat indukalhatunk, felharmonikusokat
kelthetlink sth. (hullamok keverésére kdz-
ismert — nem optikai — példa az amplitadé
(AM), illetve frekvenciamoduldlt (FM) jelétvitel
maodszere radidadokndl). Az anyagi kdzeget
térésmutatdval jellemezzik, ami lehet komp-
lex, frekvencia- vagy intenzitasfiiggd, illetve
akar tenzor is (rendre elnyeld, diszperziv,
nemlinedris, illetve kettdstdrd kdzegre), min-
denesetre egy paraméter, amit a sugarzas
terjedését leird Maxwell-egyenletekbe lehet
beirni. Masrészt, a ,komplementer” esetben
sugarzéast hasznalunk anyagi részecskék ke-
zelésére. Példaul a lézerspektroszkdpiaban
(vagy infravords, réntgen stb.) elektronatme-
neteket gerjesztlink atomi energianivok ko-
z0Ott. A gerjesztés akkora hdkozléssel jarhat
egyUtt, ami akar egy anyagdarab fellletének
preciz, lézeres megmunkalasara elegendd.
Erdekes modon lézerekkel hét elvonni is le-
het az anyagbdl, 1ézeres hiités mddszereivel
atomok termikus (zaj) mozgaséat rendkivil
alacsony hémérséklettartomanyokig (mK
alg) csillapithatjuk le. Ezen jelenségek targya-
lasandl a Iézersugarzés térerdsségét egy rog-
Zitettamplitiiddfliggvénnyel adjuk meg, amitaz
anyag viselkedését leird Newton- vagy Schro-
dinger-egyenletben kell figyelembe venni.
Rezonatorban a fény-anyag koélcsonha-
tasnak egy olyan altalanosabb szintje valdsul
meg, ahol a sugarzasi s az anyagi 6sszetevd
is dinamikus valtozé. Egymaés idofejlddését
kolcsondsen befolyasoljak, és a kialakuld
csatolt dinamika a felsorolt jelenségek bo-
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nyolult kombindcibjara vezet. Ezt vizsgalja
a rezonéatoros kvantumelektrodinamika
(,.cavity QED™).

A teriilet nem Uj keletQ, eredetileg abbdl
a felismerésbdl sziiletett (az 1940-es évek
maésodik felében), hogy egy atom sugarzasat
nemcsak az & belsd tulajdonsagai (elekt-
ronszerkezete) hatarozzak meg, hanem a
kérnyezetében 1évd elektromagneses tér
vakuumbeli energiasQrQsége is. Ez utobbi
pedig hatarfeltételekkel médosithato, ami
lehetdséget ad atomok sugarzasaba vald
beavatkozasra. Az 1980-as években kisérle-
tekben is kimutattak, hogy rezonatoron atlott
gerjesztett allapotd atomok a természetes
élettartamuknal hosszabb ideig gerjesztettek
maradtak, vagy ellenkezdleg, a rezonator
hangolasatol fliggben spontan bomlasukat fel
lehetett gyorsitani.

Ezekben a kisérletekben a g spon-
tan emisszios ratdnak néhany szazalékos
valtozasat lehetett megfigyelni. A rendszer
alaptulajdonsagait meghatarozé tovabbi
paraméterek a g atom-tér csatolasi allandd, a
k rezonator csillapodasi rata és t a kdlcson-
hatasi idd. Erds csatolas esetében, g 2kg,t?
egy gerjesztett atom megszokott spontan
bomlasa be sem kbvetkezik, azt elnyomja az
atom-rezonétor kolcsonhatashol szarmazd
koherens dinamika. A rendszer legalacso-
nyabb gerjesztett allapotaban az egységnyi
energiakvantum vagy egy foton forméja-
ban van jelen, vagy az atom éallapotanak
gerjesztettségében. A két lehetdség kozott
idBben harmonikus oszcillacié valésul meg g
frekvenciaval (Rabi-frekvencia). A gerjesztett
atom tehéat atadjaaz energiajat atérnek, de azt
visszanyeli 1/gidd elteltével. Nagy frekvencia
esetén az atom és a rezonator sokszorosan
kicseréli egymas kdzott az energiakvantumot,
mieldtt az a kdmyezetbe kiszokik (1/k vagy 1/g
varhat6 idd utan). Az atom és a tér elvesztik
identitasukat: egy atom-foton molekula ala-
kul ki. Arendszer sok szempontbdl analdgiat
mutat egy kétatomos molekulaval, csak az

egyik atomot az elektromagneses tér egy
maodusara cseréljik ki.

Erds csatolast eldszor a mikrohullamu
tartoméanyban értek el a 90-es években. Atiik-
roket szupravezetd niobiumbol készitették, a
kb. 6 mm hullamhosszu sugarzasi térrel pe-
dig un. Rydberg-atomok (nagyon magasan
gerjesztett egy vegyérték-elektronos atomok,
tipikusan a fdkvantumszam nagyobb mint
50) allapotai kozotti atmenetek hatnak kol-
cson. Egy sor alapvetd fontossagu eredmény
szllletett az atom-foton molekulan végzett
kisérletekbdl: példaul itt igazoltak eldszor
kozvetlen médon a fotonok Iétezését. (Bru-
ne et al., 1996) Az energiacsere frekvencidja
az atom-foton molekula elsd gerjesztett
allapotaban g (egy fotonnal), a masodikban
mar 2%%g (két foton), a harmadikban 3%g
(hérom foton) sth. Ezen diszkrét frekvenciak
mind megjelentek a spektrumban, ami bizo-
nyitja a sugarzasi tér kvantaltsagat. Tovabba
adekoherencia id6felbontott megfigyelésévei
kvantitativan kimérték a kvantummechanika
altal megengedett szuperpoziciés allapotokra
jellemzd interferencia eltinését, amint egyre
nagyobb gerjesztettségl kvantumallapotok
szuperpozicidjat probaljuk létrehozni. Ez
alatdmasztotta a dekoherenciaelméletek
magyarazatat arra vonatkozéan, hogy miért
nem latunk kvantuminterferenciat a mak-
roszkopikus vilagban.

Az optikai tartomanyba val6 atlépés mi-
ndségi kiildnbséget jelent. Egy foton lendi-
lete ugyanis hk, ahol h a Planck-allandé, k
a hullamszam, ami forditottan aranyos a
hullamhosszal. Adott tdmegd atomra kifejtett
mechanikai hatas egy ,optikai” foton (mm
alatti hullamhossz) esetén négy nagysag-
renddel nagyobb, minta mikrohullamu tarto-
manyban. Az iménti, szemléletes energiacse-
rés képben, amikor a tér periodikusan
visszaadja a fotonnyi energiakvantumot az
atomnak, egyben hk lendiletet is kdzol vele,
ami példaul a nehéz rubidiumatom témegé-
vel szamolva is cm/s sebességnek felel meg.
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A kolcsénhatés ideje alatt ez szamottevd
elmozdulast okoz, ami mar az atom témegko-
zépponti mozgasanak szabadsagi fokat is
bekapcsolja a dinamikaba.

Technikai szempontbdl a nagy attérést
a dielektrikum multirétegekbdl készi-
tett rendkivil nagy reflektivitast tikrok
megjelenése hozta. Ezekkel a tikrékkel
kialakitott kicsiny mddustérfogatl, nagy
j6sagi tényezdjh rezonatorokban az optikai
hullamhossztartomanyban is megvaldsult
az erds csatolas tartomanya. A csatolas
erfsségének ndveléséhez csokkenteni kell
arezonator médustérfogatét, tehat kdzeliteni
kell atukroket egymashoz (mai csticskisérle-
tekben tipikusan 10-100 mm a tiikortavolsag).
llyenkor a fotonok gyakrabban szenvednek
reflexiét, ezért a k foton kiszokési rataszinten
tartasa rendkivil magas R reflexids tényezot
kovetel meg. Az ers csatolashoz jellemzden
R > 0,99999 szlikséges, azaz egy ateresz-
tésre statisztikusan 10°-10° visszaverddés
jut. Bizonyos szemponthdl Ugy tekinthetjik,
hogy egyetlen foton sokszorosan ,kérbefut” a
rezonatorban, minden alkalommal Utkdzik
az atommal, és 8sszességében akkora hatast
fejt ki ra, mintha egy lézerbdl egymillié fotont
kildenénk az atomra. Az ismétlddd szoras
maésik oldala, hogy egyetlen foton — kissé
lazan fogalmazva — nagyon sok informaciot
gy(Qjt az atomrdl. Példaul kézismert, hogy az
optikai feloldéképesség nagyjabdl a hullam-
hosszal egyenld. Egy rezonatorban ugyanak-
kor, ha detektaljuk a tikrdn végul atjuté
fotonokat, a hullamhossznal a kdrbefutdsok
szamanak gyokével aranyosan jobb felbon-
toképességet kapunk (a fenti példaban a hul-
lamhossz ezredrészének, tehat angstromnek
megfeleld pozicidkilénbségeket lehet
megkulénboztetni). Mozgo atom esetében

tossaggal (mm) rekonstrualni lehet (Hood
etal., 2001).

MikrohulldmU tartomanyban a fotonok
elhanyagolhaté lendiilete miatt az atomok
determinisztikus palyan haladnak keresztiila
rezonatoron, és a geometria altal megszabott
ideig hatnak kolcson a térrel. Optikai rezo-
natorban viszont mar egy nagyon gyenge tér
is az ismétlddd szords miatt szamottevden
megmozgatja az atomot. A koélcsénhatés
ideje tehat a dinamikatdl is fiigg. Kérdéses,
hogyan lehet a kicsiny médustérfogatban
(~-mm3) tartani az atomot, hogy érvényesuil-
jenek az erds csatolés jellemzdi (lasd T > g
feltétel), azaz kialakuljon az atom-foton mo-
lekula. Erdekes modon, még (ires rezonator-
ban is a vakuumtér kvantumfluktuacioi zajt
okoznak az atom sebességterében. Az elsd
mérési tapasztalatok szerint a rezonator tere
jelentékenyebb difflziét okozott az atomok
mozgéasaban, mint ami a szabad lézertérben
mozgd atomokndl kovetkezik be. Részben ez
a ,zavar@” jelenség vezetett el atomok rezo-
natorterében torténd mozgasanak alaposabb
tanulméanyozasahoz, mind elméleti, mind
kisérleti fronton. A probléma érdekességét
jol jellemzi, hogy mig 2000-ben minddssze
két laborat6riumban, a kaliforniai Caltechen
és a muncheni Max-Planck Intézetben volt
erds csatolasu rendszer, ma mér tobb mint
husz helyen folynak a kisérletek.

Atomok Iézertérben bekdvetkezd Brown-
mozgasanak leirasara kidolgozott elméletet
altalanositottak rezonatortérre. Bonyolult
szamolas eredményeképpen 1997-ben ki-
deriilt (Horak et al., 2000), hogy bizonyos
paramétertartomanyokban hlités kovetkezik
be. A hlités folyamatat leegyszerQsitve Ugy
lehet elképzelni, hogy amikor az atom a
potencialvolgybdl felfelé halad, a rezonator
tere ezt megérzi (ehhez kell a paraméterek
megfeleld beallitasa), és megmagasitja a
potencidlfalat. Amikor forditva, a volgyben
lefelé halad az atom, akkor pedig csokkenti
avolgy mélységét. Egy adott magassagba fel-
kapaszkodo atom nagyobb mozgasi energiat
veszit, mint amit a vélgybe legurulva vissza-
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kap, 6sszességében csdkken amozgési ener-
gidja, lehdl. Arendszert jellemzd frekvencidk

kozotti elhangolasokat ellenkezd eldjellel

beéllitva éppen az ellenkezd folyamat, fltés

kovetkezik be. Ezt a fajta dinamikéat nagyon

letisztult formaban 2004-ben mérték ki (Ma-
unz et al., 1997).

A dinamika pontos megértésének és kont-
rolljgnak kdvetkeztében elképzelhetdvé valt,
hogy maga a rezonatorbeli tér csapdazza
az atomot a sajat duzzadohelyén kialakuld
potencialminimumban. A csapdabeli konzer-
vativ rezgdmozgasra rarakodé hdtési me-
chanizmusnak kdszonhetden a csapdazasi
idd rendkivul hosszu lehet, és a rezgések
amplitidoja a hullamhossz téredékére
csokken. A legujabb kisérletekben egy
atomot a hullamhossz tizedének megfeleld
tartomanyban sikerilt lokalizalni akar masod-
percekig is, ami az atom-foton molekula
spektrumanak nagyon pontos kimérését
tette lehetdvé.

Az elkdvetkezd években az atom-foton
molekula tébbféle alkalmazasban jelenik
majd meg. Az egyik érdekes felhasznéalasi
moéd a ,fotonpisztoly”. A jél pozicionalt
atomon keresztil, Un. robusztus kvantum-
kontroll technika segitségével egy klasszikus,
sokfotonos lézerimpulzus determinisztikus
médon atalakithatd egyfotonos impulzussa.
Az egyfotonos impulzus tulajdonsagai erdsen
nem-klasszikusak, ez a kvantumtérelmélet
egy Kitlintetett allapota, az Un. Fock-alla-
pot. llyen allapotokra van sziikség a kvan-
tuminformacié processzalasaban is. A most
ismert egyfotonforrasok valészinQségi elven
m0kodnek, ezzel szemben a fotonpisztoly

.Kérésre” szolgaltat egy és pontosan egy
fotont, ami lényegesen egyszerdsiti a proto-
kollokat (mondhat persze ,cstitdrtokot”, de
ez nem elvi, hanem technikai kérdés). Az
atom-foton molekula tekinthetd egy atala-
kitonak, amelyben a kvantumzaj altal limitalt
szinten lehet fényenergiat atomi gerjesztett-
ségbe konvertalni, és viszont. Egy foton pola-

rizaciés allapotaban hordozott kvantumbit
informaciét egy atom elektronfelhdjének
allapotaba be lehet irni, és onnan veszteség
nélkdl ki lehet olvasni. Késdbb tsszetett
hal6zatot épithetiink rezonatorban tarolt
atomokbdl mint csomdpontokbdl, amelyek
egymas kozott a fénysebességgel haladé fo-
tonokon keresztil kommunikélnak.

Térjunk vissza az atom mozgasahoz
dinamikusan csatolt rezonator terének
felhasznélasaval torténd optikai hités egy
masik kévetkezményéhez. Ez a médszer
felszamolja a standard 1ézeres hitési elja-
rasok alkalmazhat6saganak kozos korlatjat.
Barmilyen h(tési eljarasban sziikség van egy
disszipacios csatornara, amelyen keresztil
irreverzibilis médon vonjuk ki a rendszer
kinetikus energiajat. A l1ézeres hiitésben mas
nem johet sz6ba, mint a spontan emisszio,
az energiat az elektromagneses sugarzasi
tér vdkuumallapotban Iévé modusaiba
pumpaéljuk at. Egyetlen spontan kibocsatott
foton kis energiat tud csak elvinni, ezért is-
mételt szérasra van sziikség. Ugyanakkor egy
gerjesztett allapot( atom spontan bomlassal
tobbféle végallapotba juthat. A fotonszoras
ciklusanak sokszoros ismétléséhez biztosita-
ni kell, hogy egy zart altérben maradjon az
atom allapota, amelyet csak az atomok sz(k
osztalyan lehet egyedi médon megtenni. Ez
megakadalyozza a hagyomanyos optikai
modszerekkel torténd hités Kiterjesztését
molekulakra, ugyanis a rezgési és forgasi
allapotok sokasaga szinte egy savot alkot,
amelyben a populacié egy-két fotonszoras
utan szétterdil.

Az erdsen csatolt atom-foton dinamika-
ban azonban van egy masik veszteségi
folyamat: az irreverzibilis fotonkiszokés
a tikrokon keresztl. Az atom mozgasi
energiaja és az entropia ezen a disszipacios
csatornan keresztil is tAvozhat a rendszerbdl
akdrnyezetbe. Egy altalanos h(tési mddszer
koncepcidja jelenik itt meg: a hitendd objek-
tumhoz csatoljunk egy kvantumrendszert, és

534



Domokos Péter « Az atom-foton molekula

ezen keresztll egy Uj veszteségi csatornat. A
legutébbi elméleti munkak szerint a rezona-
toron keresztlil valoban tetszdleges linedrisan
polarizélhato részecske, molekula mozgasat
csillapitani lehet. Bar mar az egyetlen mozgé
atombdl és egyetlen rezonatormodushél allo
rendszer is bonyolult nemlineéaris dinami-
két produkal, tovabb lehet épitkezni tobb
atombdl, tobb modushdl allo, dsszetettebb
atom-foton molekuldk létrehozasanak ira-
nyaban. A molekulak&tésnek egy érdekes
forméja, hogy az atomokhoz kzdsen csatolt
rezondtorméduson keresztiil tavoli atomok
is ,kommunikalnak egymassal”. Ez érdekes
soktestjelenségek felbukkanéasara vezet,
példaul nemrégiben fazisatalakulast figyeltek
meg az atomok homogén eloszlasa és egy
térben strukturalt, 6nszervezett fazis kdzott
(Black et al., 2003). Az Bsszetett atom-foton
molekulak vizsgalata egyik izgalmas fejlodési
irdnya a tovabbi kutatasoknak.

Ultrahideg atomok és molekulak eldalli-
tasanak kdszonhetden az anyag kvantumos
természetének kiilonbdzd megnyilvanulasai
jelentek meg, ami mar szamos alkalmazasra
vezetett, mint példaul az atomara, atom-interfe-

ronéterek (giroszkop) ésalitografia. A termikus
zajt6l megszabaditott, alapéllapotaban prepa-
ralt kvantumobjektum a kvantuminformacié
kezelésének kiinduldpontja, ami olyan, mar
létezd alkalmazasokat foglal magaba, mint
példaul kvantumallapotok teleportacidja,
tobb-bites kvantumlogikai maveletek és 6s-
szetett algoritmusok keresési problémakban.
Atomokbdl molekulat szintetizald , szuperkeé-
mianak” Ugyszintén el&feltétele, hogy a kiin-
dulé allapot Iényegében zérushdmeérsékletd,
jol meghatarozott legyen. Az atom-foton
molekula kutatasa egyrészt kiterjesztette
az alacsony hémérsékletek elérésében
alkalmazott Iézeres h(tés modszereinek
hatokdrét. Masrészt az atom-foton molekula
megval6sitja a ,kvantumgépek” épitbkovét,
egy kvantummechanikai szinten kontrollalt
atomi rendszert, amelyen egy jovGbeli, az
eszkozok folyamatos miniatiirizacidjaval
elkertilhetetlentl kialakul6 ,kvantumtechno-
I6gia” alapszik.

Kulcsszavak: kvantummechanika, hideg
atomok, lézeres hlités és csapdazas, optikai
rezonator, mikroszkép
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AZ EROS KOLCSONHATAS FAZISDIAGRAMIA

Fodor Zoltan
egyetemi tanar, ELTE TTK — fodor@bodri.elte.hu

Az elemi részek fizikdja a vilag legkisebb és
legalapvetdbb épitGelemeivel foglalkozik. A
leggyakoribb vizsgalati eljaras e részecskék
Utkoztetése valamely részecskegyorsitéban.
Sokkal t6bb nagyenergias elemi részecské-
vel talalkozhatunk bizonyos szélsGséges ese-
tekben. llyen példaul a korai Vilagegyetem,
a neutroncsillagok belseje vagy a nehézio-
nok Utkozése. Ezen fizikai folyamatok,
torténések segitségével letapogathatjuk a
részecskefizikai elmélet, az erds kolcsdnhatas
fazisdiagramjanak egyes részeit.

A jelenségkért leiro fizikai elmélet a kvan-
tum-szindinamika, az erds koélcsdnhatas
elmélete. Toltéseinek szétvalasztdsakor az
elektromossagban szokéasos 1/r tipusu le-
csengd potencial helyett egy minden hataron
taln6vd lineéris potencidl jelenik meg. Ez a
tulajdonsag felel azért, hogy a protonokban
talalhaté hdrom kvark bezérédott. Az ener-
gia ndvelésével a kdlcstnhatas gyengil. Ez
fazisdtmenethez vezethet, melynek soran
a bezart kvarkok kiszabadulnak. llyen
nagy energiak jelennek meg magas hdmér-
sékleten (ilyenkor az egy szabadsagi fokra
juté energia nagy) vagy nagy sGrlségek
esetén (ilyenkor a fermionok a Pauli-féle ki-
zarasi elv miatt kerlilnek egyre magasabb és
magasabb energiaszintekre). A részecskefizika
kolcsonhatasait (a mar emlitett erds kélcson-
hatas mellett ilyen a radioaktiv bétabomlasért
felelds gyenge kolcsonhatas és a fotonokat
leiré kvantumelektrodinamika) a kvantum-
mez6elméletek adjak meg. Ezen elméletek egy-

részt mezdelméletek (mas sz6hasznélattal
térelméletek), azaz a dinamikai valtozokat,
mezbket (mas széhasznalattal tereket) a
geometriai tér pontjaihoz rendeljiik. A kvan-
tum-mez&elméletek masik jellemzdje, hogy
kvantaltelméletek. igy ezen elméletek is meg-
hatarozott energiaszintekkel rendelkeznek,
kvantaltak. Ezen kvantumokhoz azonban
mar nemcsak meghatarozott energiat, ha-
nem impulzust, impulzusmomentumot, ré-
szecskeszdmot is rendelhettink. Kézenfekvd
tehat a gondolat, hogy az elemi részeknek a
fizikajat ezen részecskék, ezen kvantumok
segitségével irjuk le.

Rendkivil meglepd az a tény, hogy fenti
elképzelést kiegészitve két, szinte trivialis
feltétellel az elemi részek vilaganak szinte
minden jelensége nagy pontossaggal leirhatd.
Ezen két feltétel egyike az 6nellentmondas-
mentesség (ezt minden végsd elmélettdl
természetesen elvarjuk). A masik feltétel,
hogy az elmélet alapegyenleteit bizonyos
szimmetriatranszforméciok véltozatlanul
hagyjak. A kvantum-elektrodinamikaban ez
atranszformacié az anyagtereknek egy egy-
ségnyi abszolut értékd komplex szammal
valé megszorzasa. A gyenge koélcsdnhatas
esetében a szorzéas 2x2-es (specialis unitér)
matrixokkal, az erds kolcsonhatas esetében
pedig 3x3-as (ugyancsak specidlis unitér) mat-
rixokkal torténik. Szinte hihetetlen, hogy ezen
egyszer( transzforméaciok a kolcsdnhatasokat
egyértelm{en meghatarozzak, ésaz eredmény
teljes 6sszhangban van a kisérletekkel.
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A problémak leggyakoribb megoldasi
maodszere a perturbacidszamitas. A perturbativ
kezelés nem valosithatd meg minden esetben.
Kuléndsen igaz ez az erfs kolcsonhatasra,
ahol a csatolasi egytitthatd nagy. Az ilyen kér-
dések megoldasa csak egy masik modszer,
az un. racstérelmélet segitségével lehetséges.
Aracstérelmélet a teret ésid6t nem folytonos
valtozokként kezeli, hanem egy raccsal he-
lyettesiti. A racs racspontjaiba az elmélet me-
zBerBsségeit irjuk. Lattuk, hogy kvantumel-
méleteket egymassal fel nem cserélhetd
operatorok segitségével adhatjuk meg. Létezik
egy masik, palyaintegralos leirasi méd, amely
jobban illeszkedik a racsformalizmushoz. A
kvantummechanikai atmeneti amplitadét agy
hatarozzuk meg, hogy minden létez6 klasszikus
palyaradsszeadjuk az exp(iS) fazisfaktorokat (ia
képzetes egységayodk, S az adott klasszikus pa-
lyahoz tartozo hatas). Fenti eljarastigen egyszer(i
mezdelméletek kvantélasirahasznalni. Ebbenaz
esetben minden létezd mezdkonfiguraciéra ad-
juk Bssze az exp(iS) fazisfaktorokat. Mivel ezen
fazisfaktorok igen erdsen oszcillalnak, célszer(i
a szamolasokat euklideszi téridoben elvégezni.
Itt az idd formdlisan a képzetes iranyba halad, a
fazisfaktorokbdl pedig exp(-S) alaku, a statisz-
tikus fizikabdl jél ismert, Boltzmann-faktorok
lesznek. Ezen Boltzmann-faktorok dsszegét
euklideszi allapotosszegnek hivjuk.

A kvantum-szindinamikahoz nagyon
hasonlit az elektrodinamika. Elektrodinami-
kaban az elektromos és magneses mezoket,
tereket az A vektorpotencial (valés szam),
segitségével adjuk meg. Kézenfekvdnek
thnik az elektrodinamika nem-4beli altalano-
sitsa. Ezen ltaldnositas sordn az A tér ne
egy val6s szam legyen, hanem 2x2 (gyenge
kolcstnhatés) 3x3 (erds kodlcsdnhatas) nulla
atlososszegl hermitikus matrix.

Hasonldképpen az abeli esethez (elekt-
rodinamikahoz) amértékinvarianciaanem-abe-
li esetben is lényegében egyértelmien kijel&li
az alakot. Erdemes megjegyezni, hogy az
elektrodinamikaval ellentétben a kozvetitd

mez6 (A) Onkolcsdnhatassal rendelkezik, mely
a térerdsség tenzorban fellépd vektorpotencial

kommutatorokbdl ered. Az &beli esetben a
meértékterek valds szamok, az ilyen kommu-
tator tipust tagok zérus értéket vesznek fel.
Nem-abeli esetben az A tereket métrixokkal

irjuk le, igy a kommutatorok nem-zérus érteket
vesznek fel.

Récstérelméleti szamolasokhoz az A tereket
a récs élein, fermionikus tereket a racs racs-
pontjain értelmezzik. Az allapottsszegben az
0Osszes lehetséges A mezdkonfiguraciora kell
Osszeadnunk a bozonikus Boltzmann-faktor
és a fermionikus determinéns szorzatabdl allé
tagokat. A racstérelmélet mint modszer szamos
eredménye ellenére rendelkezett egy meg-
oldhatatlannak tind problémaval. Képes
voltvakuumban, zérus anyagsOriség mellett
valaszokat adni a kérdéseinkre, de sajnos egé-
szen a kdzelmultig semmilyen eredményt
nem kaptunk nem-eltind anyagsdriség
mellett. Ennek oka az elméleti fizika szamos
tertiletén fellépd Ugynevezett elGjel probléma.
Zérus anyagsUriség esetén a fizikai mennyisé-
gek kiszamitasdhoz sziikséges allapotosszeg
egyes tagjai mind pozitivak. Nem-eltiind
anyagsQOriség mellett az allapottsszegben
mind pozitiv, mind negativ tagok megjelen-
nek, melyek nagyrészt kolcsdndsen kiejtik
egymast. Ennél is stilyosabb a negativ eldjellel
0Osszefiiggl kdvetkezo probléma. A racstérelmé-
letben fontossagi mintavételt alkalmazunk.
Ennek sordn az egyes mezkonfiguraciok
olyan val6szinGséggel jelennek meg, mint
amilyen az allapotosszegben a jarulékuk. Ha
azonban ajarulék negativ, akkor nem létezik
hozza tartozé valészinlség. Ez a probléma
minden fontossagi mintavételen alapul6 elja-
rést lehetetlenné tesz.

Az elmult években ezen a terlleten rob-
banasszer(l valtozasnak lehettiink szemtandii.
ElBszOr az ugynevezett tobbparaméteres at-
sUlyozas eljarasaval sikeriilt ezekre a fizikailag
nagyon fontos kérdésekre vélaszt adni nem-
eltind anyags(rlség mellett, majd szamos (j
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maodszer is megjelent az irodalomban. A nem-
eltind anyags(riséget fizikailag a jol ismert
kémiai potencial segitségével vezetjiik be. Minél

nagyobb a kémiai potencial, annal nagyobb

az anyagsQriség. A szokasos leirasi méd a
nagy kanonikus allapottsszeg. A Lagrange-
fuggvény kiegésziil a kémiai potencial és az

anyagsQriség szorzatat tartalmazo taggal, majd

elvégezzilk a mértéktérre és a fermionikus te-
rekre a szokasos 6sszegzést. Jelen esetben a
kémiai potencial a fermion-determinansban

jelenik meg, mely ennek kdvetkeztében

tetszleges komplex szam lehet (ilyen mé-
don jelenik meg az eldjelprobléma).

A tdbbparaméteres atstlyozas moédszere
egy azonos atalakitas segitségével szamolja ki
az allapotdsszeget. Eldszor bevezetiink egy
T, segédhdmeérsékletet. A fontossagi minta-
vetelezés T hdmersekleten és zérus kémiai
potencial mellett torténik (a zérus kémiai
potencial nem vezet eljelproblémaéra). Ez az
atalakitott allapotosszeg integralasi mértéke.
Az azonos atalakitas miatt fellépd korrek-
Cios tagot sulyként értelmezzik. Mivel ez a
rész tartalmazza a determinanst, a stly nem
mindig pozitiv. A fontossagi mintavételezés
problémaja megoldddott, az elméletnek aval-
takozo elbjelekkel kapcsolatos tulajdonsaga
pedig athelyezddott egy oszcillald sulyokbol
allo Osszeg kiszamitasara. Az eljaras mkodoké-
pessége azon mulik, hogy a fenti médon beveze-
tettfontossagi mintavételezés (T, zérus kémiai
potencial) soran valéban a vizsgalni kivant
elmélet (T, nem-zérus kémiai potencial) fontos
konfiguréacioi jelennek-e meg.

Fentimodszerrel lehetdség nyiltnem-elting
kémiai potencial esetén is az erds kolcson-
hatas vizsgalatara. Az altalunk vizsgalni kivant
fazisdtmenet, matematikai értelemben egy szin-
gularitas, valgjaban véges térfogaton soha
nem jelenik meg, csak a végtelen térfogati
hataresetben. Célunk, az atmenet tipusainak
feltérképezése, a fazisdiagram megadasa a
hémeérséklet-kémiai potencialsikon, csak a
térfogatfliggés feltérképezése révén valdsithatd

meg. A fazisdtmenetnek megfelel® szin-
gularitast végtelen térfogati hatarértékben
az allapotdsszeg zérushelye jelzi (érdemes
emlékeztetni arra, hogy példaul a nyomast
log(2) segitségével adjuk meg). Véges térfo-
gaton is megjelennek ilyen zérushelyek — Lee-
Yang-zérok—, igaz, ezek nem-fizikai, komplex
hdmérsékletekhez tartoznak. Amennyiben
végtelen térfogati hatarértékbenarendszeregy
valédi fazisatmeneten megy keresztill, akkor a
Lee-Yang-zérok a térfogat ndvelésekor rahu-
z6dnak a valéstengelyre. Amennyiben csak egy
gyors, de analitikus atmenettel allunk szemben,
akkor a Lee-Yang-zérék a végtelen térfogati
hatarértékben is nem-eltind képzetes résszel
fognak rendelkezni, az atmenet analitikus
marad. A Lee-Yang-zérok képzetes részének
vizsgélata igy lehetbvé teszi a szingularitasra
vezetd fazisdtmenet és az analitikus atmenet
megkllénboztetését.

Osszefoglalva: Két fazist killonboztetiink
meg. Az alacsony hdmeérséklet(i fazist hadro-
nikus fazisnak nevezziik (ebben a fazisban
a tipikus szabadsagi fokok a hadronok,
kvarkokbol ésantikvarkokbdl allé kétott részecs-
kék). A magas hdmeérséklet( fazist kvark-gluon
plazma fazisnak nevezzilk (ebben a fazisban
a tipikus szabadsagi fokok a kvarkok és gluo-
nok). Zérus és kis kémiai potencial esetén
a két fazis kodzotti atmenet gyors. Egy adott
hémeérséklet (kb. 162 MeV) és kémiai po-
tencial (kb. 360 MeV) esetén a fazisatmenet
maésodrend(. A fazisdiagram e pontjat hivjuk
kritikus végpontnak. Ebben a pontban a
kritikus opaleszcencidhoz hasonl6 jelensé-
gek kisérleti megjelenését varjuk. Ennél is
nagyobb kémiai potencial, illetve kisebb
hémérséklet esetén afézisatmenetelsdrendiive
valik. A fazisdiagram kritikus pontjanak tanul-
manyozésa a németorszagi GSI (Darmstadt)
kutatointézetben épuld Uj részecskegyorsitd
egyik fo célja.

Kulcsszavak: elemi részecske, vilagegyetem,
neutroncsillag, kvark, racstérelmélet, gluon
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Bevezetés

Az emberiség altal hasznalt anyagok jelent&s
része polikristalyos, azaz nagyszamu kristaly-
szemcsébdl éplil fel. Ide tartoznak a tech-
nikai otvozetek (acél, bronz stb.), egyes
élelmiszerek és gyogyszerek. Az dsvanyvilag
sok csodaja is polikristalyos képzédmény.
Az Ujabb kutatasok szerint polikristalyos
amiloid alakzatok jelennek meg az emberi
szervezetben az Alzheimer-kor, illetve a Il
tipust cukorbetegség soran, és polikristalyos
képz6dmény a vesekd is. A polikristalyos
anyagok képzodésének megértése tehat
tébbiranyu tudomanyos érdekessége mellett
kiemelkedd gazdasagi jelentdséggel is bir.

A polikristalyos megszilardulas leirdsdhoz
olyan elméletre van sziikség, amely alkalmas
mind a kristalyosodas megindulasakor fel-
1épd kristalycsira-képzddés (mellyel ndve-
kedésre képes kristalyszemcsék jonnek
létre), mind a kristalyndvekedés leirasara.
A modern statisztikus fizikai modszerek és
a rohamosan novekvd szamitastechnikai
kapacitas kombinacidjaval kordbban megold-
hatatlannak tind problémaékra talalhatunk
megoldast. Az elmult évtized tapasztalatai
alapjan az un. fazismezd-elmélet a szami-
tégépes anyagtudomany egyik leghatéko-

nyabb mddszerének bizonyult (Boettinger
et al., 2002; Hoyt et al., 2003). Ebben az
egyszerQ, klasszikus térelméleti modellben
a kristaly-folyadék atmenetet a lokalis fazis-
allapotot jellemzd fazismezd irja le, melynek
id6fejl6dése mas, lassan valtoz6 mezdk
— példaul tsszetétel, hdmérséklet, orientacio
— idofejlddéséhez csatolodik.

Az MTA Szilardtestfizikai és Optikai Ku-
tatéintézet (SZFKI) Réntgenlaboratériuma-
ban — amerikai tudésokkal egytttmikodve

— olyan vilagon egyedulallé6 szamitégépes
modellt fejlesztettiink ki, amely képes a
polikristalyos megszilardulas valdsaghi
lefréséra.

A polikristalyos megszilardulas
fazismezd-elmélete

Szamitogépes modelliink alapjaul a fazismez6-
elmélet olyan, altalunk kidolgozott tovabb-
fejlesztése szolgal, mely képes a kiillbnbozd
kristalytani orientaciéval létrejovo kristalycsirak
képzddésének leirasara (Granasy et al.,
2002). Anélkil, hogy teljességre toreked-
nénk, a tovabbiakban réviden korvonalazzuk
a fazismezG-elmélet néhany alapvetd vonasat.
A fazismezd-modell olyan fenomenologikus
térelméleti leiras, melyben az anyag lokalis al-
lapotat tdbb, Un. rendparaméter segitségével
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jellemezziik. Ezek olyan lokdlisan atlagolt fizikai

tulajdonsagok, melyek Iényegesen eltérnek a
kétfazisban, és segitségiikkel aszabadenergia
kifejezhet®. A kristaly-folyadék atmenetet a
fazismezd irja le, melynek értéke egy és nulla
koz6tt folyamatosan véltozik a kristaly-folyadék
hatarfeltileten keresztil. Fazismezo tehéat olyan,
akristalyban jelen levd szerkezeti tulajdonsag

lehet, amely eltlnik a folyadékban. Tovabbi

jellemzdk a lokalis kémiai Osszetétel és a
hdmérséklet. A termikus kiegyenlitddés azon-
ban tébbnyire gyorsan végbemegy, igy jogos

az alland6 hdmérsékletd, un. izoterm kozelités

hasznélata.

Az inhomogén kristalyosodd folyadék
szabadenergidjat tobb tag 6sszegeként irhatjuk
fel. Az egyik a fazismezd térbeli valtozasahoz
rendelhetd tobblet szabadenergia (ebbdl
ered afazishatarokon fellépd fellileti energia),
mig a masodik tag a lokalis fazismezd, illetve
Osszetétel értékekhez tartoz6 szabadenergia.
Ez utdbbi legalabb két minimummal rendel-
kezik, melyek a makroszkopikusan meg-
valdsuld stabil és metastabilis allapotoknak
felelnek meg. Az olvadaspontja ald hitott
(an. talhatett) folyadék kristalyosodéasa
esetén példaul a rendszer a metastabilis fo-
lyadékallapotot jellemz6 lokéalis minimumbdl
a stabil kristalyos fazist jellemzd abszolut
minimumba kerdl at, mely folyamat soran
at kell jutnia a két minimum kozt talalhaté
szabadenergia-gaton. A rendszer iddbeli
fejlddése a szabadenergia-feltlet alakjatol
(agat magassagatol) és az atomi mozgékony-
sagtél fiigg. A folyamatot leiré mozgasegyen-
letek erdsen nem-linearisak, meglehetsen
bonyolultak, és megoldasukra csak a szami-
tastechnika utdbbi évtizedben tapasztalt
latvanyos fejlddése ad lehetdséget.

A fenti probléma tovabb bonyolédik, ha
tobb kristaly egymassal versengd ndveke-
désének leiraséra van sziikség, ekkor ugyan-
is meg kell kulénboztetniink a kulonféle
kristalytani orientaciokat, azaz azt is meg
kell adnunk, hogy az egyes kristalyszem-

csék esetén a gyors névekedés iranya milyen
irdnyba mutat. Két dimenziéban ezt a Ryo
Kobayashi, James Warren és Craig Carter
(1998) altal bevezetett Gjabb, Un. orienta-
ci6s rendparaméter teszi lehetbvé, ami azt
adja meg, hogy milyen iranyban allnak a
szerkezetet jellemzd kristalysikok. Két eltérd
orientacioju kristalyszemcse kdzott kialakuld
szemcsehataron az orientacids rendparamé-
ter értéke élesen véltozik, amihez a javasolt
szabadenergia kifejezés extra energiat (a
szemcsehatar energia) rendel.

Bar Kobayashi és munkatarsai (1998)
csak a kristalyban értelmezték az orientécios
rendparamétert, valéjaban a kristalyos rend
és ennek részeként a kristalyorientacio is
fokozatosan alakul ki a kristaly-folyadék ha-
tarrétegben. A folyadék felé haladva  fellazul”
a kristalyos rend, és ennek részeként az ori-
entaciés rendezettség. E jelenség leirasahoz
az orientaciés rendparamétert a folyadék
tartomanyokon is értelmeztiik, ahol a lokélis
orientacio idBben és térben korrelalatlanul
ingadozik, amit az orientaciés mozgasegyen-
lethez adott zaj biztosit. Enhez az alabbi
fizikai kép rendelhetd: széraskisérletek és a
folyadékbeli atomi mozgasok szamitdégépes
szimulacidja szerint a lokalis atomi kérnyezet
(példaul az elsGszomszéd-kornyezet) még
egyszerQ folyadékokban sem teljesen ren-
dezetlen, hanem tobbé-kevésbé hasonlit a
kristalybeli elsdszomszéd-kornyezetre. igy
ha megkeressik azt az iranyt, melynél a
tokéletes kristalyos kornyezet a legjobban ha-
sonlita vizsgélt folyadékatom elsdszomszéd-
kornyezetére (példaul szogkorrelaciét vizs-
galunk), minden egyes folyadékatomhoz
hozzarendelhetiink egy pillanatnyi orienta-
Ciét. Ez az orientacio iddben és térben inga-
dozik. Az illeszkedés nem sziikségképp jo,
ezt a masik szerkezeti rendparaméteriink, a
fazismezd értéke tikrozi. Ugyanez az eljaras
a kristalyos tartomanyokhoz j6l meghatéaro-
zott orientaciot rendel. A kristalyosodasi
fronton athaladva a folyadékbeli véletlenl
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ingadozd lokalis orientacio fokozatosan bedll
az adott kristalyszemcsét jellemzd iranyba.
Az orientéciés szabadenergia altalunk java-
solt forméja biztositja, hogy az orientacios
rendezddés a fazismez0 valtozasaval (megszi-
lardulassal) szinkronban lép fel.

Az orientacios rendparaméter idofejlddé-
sét meghatarozé orientaciés mobilitas az
orientacids egyensuly kialakulasanak iddska-
l4jat r6gzitd an. rotacios diffazios allandéval
aranyos. Ezzel szemben a ndvekedési
sebességet meghatarozé fazismezd-mobi-
liths az Un. transzlacids diffuzids allanddval
aranyos. Komplex folyadékokban alacsony
hémérsékleten a rotacios diffuzids allando
jelentdsen lecsokken atranszlacios diffliziés
allandéhoz képest. Ennek tulajdonithat6 a
polikristalyos ndvekedési mintazatok meg-
jelenése nagy tulh(téseknél.

A fent emlitett a folyamatokban alapvetd
szerepet jatszanak a véletlen atomi mozgéasok.
A nem-egyensulyi statisztikus fizika elvei
szerint az atlagos viselkedésre szarmaztatott
mozgasegyenleteink determinisztikusak. A
folyamatok statisztikus jellegének figyelem-
be vételéhez alkalmas ,zajt” (megfeleld

eloszlast és amplitadoju véletlen szamokat)
adunk a mozgasegyenletekhez. Ez a zaj
hozza létre véletlen helyen, idGben és orienta-
cioval a kritikus méretQ kristalyszemcséket,
melyek aztan a fellleti energia anizotrépiaja
és az anyag-, illetve energiatranszport insta-
bilitasainak megfelelden fejlddnek tovabb.
Az eltérd orientacioju kristalyszemcsék
létrejéttének beépitésével egy (j vilag tarul
ki el6ttiink. Olyan bonyolult polikristalyos
mintazatok leirdsa valik lehetdvé, melyek
modellezése korabban elképzelhetetiennek tint
(Granésy et al., 2003, 2004a, 2004b, 2005).

Eredmények és visszhangjuk

Modelllinket alkalmassé tettiik a szinte min-
dig jelen 1év6 idegen részecskék hatasanak
kezelésére, illetve a mélyen az olvadaspont
alatt fellépd atomi folyamatok figyelembe
vételére. Ezzel lehetdvé Valt a rendezetlen
dendritek (Granasy et al., 2003) és az Uin. szfe-
rolitos morfoldgiék (1. abra) leirasa (Granasy
et al., 2005). Eredményeink 2004-ben tébb
tudomanyos folydirat cimlapjan szerepeltek
(példaul Nature Materials, Journal of Physics:
Condensed Matter, Journal of Metals [JOM)).
r\\ 5

1. bra - Polikristalyos szferolit morfolégiak a természetben és a fazismez6-elméletben.
Az egymashoz tartozo kisérleti és szimulacids alakzatok parokban keriilnek bemutatasra:
balra a kisérlet lathato, jobbra a szimulacio.
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A Granasy Laszl6 és munkatarsai 2004a
k6zleményében ismertetett munkankat a
Science News foly6irat a 2004-es év soran
fizikdban elért 15. legfigyelemreméltbb
eredményekeént emliti (Staff of Science News,
2004).

2005-ben japan és amerikai kutatdkkal
egy idBben fejlesztettiik ki a fenti modell
héromdimenzits altalanositasat, és elsdként
alkalmaztuk azt komplex haromdimenzios
polikristalyos szerkezetek leiraséra (2. abra)
(Pusztai et al., 2005). Kutatécsoportunk je-
lenleg a hidrodinamikai aramlasok és a fazis-
atmenetek kapcsolatat vizsgélja a fazismezo-
elmélet keretében (3. abra).

A kozleményeinkben ismertetett szami-
tasok mindegyike az SZFKI-ban tortént,
melyek elvégzésére egy hatvan és egy szaz
személyi szamitdgépbdl allé szamitégép-
klasztert hoztunk létre.

Béar eredményeink elsdsorban alapkuta-
tasi jellegek, nélkulézhetetlenek a tudo-
manyos igény( anyagtervezés megalapoza-
séhoz. Ez tikréz6dik abban, hogy a fenti
kutatasok anyagi hatterét az Eurépai Uni6
6. Keretprogramja altal timogatott IMPRESS
projekt, illetve az Europai Uriigyndkség/Ma-
gyar Urkutatasi Iroda &ltal odaitélt ESA Pro-
dex/PECS palyazatok biztositjak, melyek
célja gazdasagosabb gazturbinak, javitott tu-

2. abra = Dendrites (balra) és kristaly-
kéve (jobbra) alakzatok a haromdi-
menzios fazismezd-elméletben.

lajdonsagu magneses és kompozitanyagok,
valamint kérnyezetbarat csapagyanyagok
kifejlesztése, illetve az ehhez sziikséges el-
méleti/gyakorlati tudas létrehozésa.

3. dbra = Cseppek hidrodinamikai kol-
csbnhatasa folyadékallapotbeli fazisszétva-
l&s sorén a kornyezetbarat 6nkend csap-
agyanyagok kifejlesztése szempontjabol
érdekes Al-Bi monotektikus 6tvozetben. Az
&bréan az dsszetételtérkép pillanatfelvétele
lathato (a fekete és fehér tonusok a koeg-
zisztalo folyadékfazisokat jelolik). A szlirke
nyilak a sebességteret jellemzik.

542



Gréanéasy — Pusztai — Tegze « Polikristalyos megszilardulas...

Kulcsszavak: polikristalyos megszilardulas, fazismezd-elmélet, szamitogépes szimulaci,
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Rontgen vonalprofil-analizis

Réviddel a rontgendiffrakcio felfedezése
utén, az 1920-as években meglepetést oko-
zott, hogy képlékenyen alakitott fémek
diffrakcios spektruma nem teljesen elmo-
sodott diffiiz szérést, hanem viszonylag éles
maximumokat mutat. A hibatlan, tokéletesen
szabalyos kristalyok diffrakciés maximumai,
az un. kinematikus szorés feltételeinek a
teljestilése mellett, végtelenil éles delta-fiigg-
vények. A valédi kristalyos szerkezetnek
a tokéletestdl” valé barmilyen eltérése azt
eredményezi, hogy a diffrakciés maximu-
mok intenzitaseloszlasa eltér a delta-fligg-
veny tipusutol. Ezeknek a viszonylag éles
maximumoknak az igazan éles, delta-fligg-
venyszer( diffrakciés maximumoktél valé
eltérése az a jelenség, amit rontgen vonal-
szélesedésnek neveziink, és aminek vizsga-
latdval az Un. vonalprofil-analizis foglalkozik.
A kristalyszerkezetnek a ,tokéletestdl” valo
eltéréseit dsszefoglal6an mikroszerkezetnek
nevezzilk, és kilénbdzd kristalyhibakkal
jellemezziik. Aleggyakrabban el&forduld kris-
talyhibak a racslyukak (vakanciék), a kulsd

és belsd hatérfellletek (szemcse-, fazis-, do-
ménhatarok), a képlékeny deformacidval
kapcsolatos vonalhibék, a diszlokaciok sth. A
vonalprofil-analizis célkitdzése az, hogy mind
kvalitativan, mind kvantitativan kapcsolatot
teremtsen a diffrakciés spektrum tulajdon-
sgai és a mikroszerkezet elemei kozott. Ha
ez a kapcsolatteremtés sikeres, akkor azt
mondhatjuk, hogy a diffrakciés spektrum,
mint vonalprofilok 6sszessége, a mikroszer-
kezet ,ujjlenyomata”.
Amikroszerkezetvizsgalatanak ltalanosan
elterjedt direkt médszerei a kilénb6zo
elektronmikroszképiai eljarasok, nevezete-
sen az atvilagité vagy transzmisszios (TEM),
illetve a pasztaz6 vagy scanning (SEM) elekt-
ronmikroszkopia. A rontgen vonalprofil-ana-
lizis (RVA) sok tekintetben alternativ, ugyan-
akkor kiegészitd madszere a mikroszerkezet
vizsgélatanak. A szemcseméret példaul meg-
hatarozhaté mind a TEM, mind a RVA mod-
szerével. Igen sok esetben a két modszer ered-
ményei kitind egyezést mutatnak. lonos vagy
kovalens kristalyok szubmikron méret laza
poraibdl allé mintdk esetén az egyezés igen
j6. Vizsgalataink szerint ugyancsak nagyon jé
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az egyezés szamos kiilénb6zd maédszerrel
eldéallitott nanoszerkezet(l anyag esetén a
kétféle modszerrel meghatérozott szemcse-
méret-értékek és szemcseméret-eloszlasok
kozott. Ugyanakkor vannak jol definialhatd
esetek, amikor a TEM krisztallit, illetve szem-
cseméret-értékek hatarozottan és jelentdsen
nagyobbak, mint amiket a RVA médszere
szolgaltat. Részletes vizsgalataink azt mutat-
jék, hogy ezen utébbi diszkrepancianak jol
meghatarozhaté fizikai oka van, és ebben az
értelemben maga a diszkrepancia tovabbi ér-
tékes informéacidt szolgéltat a mikroszerkezet
tovabbi finomabb részleteinek a feltdrasahoz.
Megmutathaté ugyanis, hogy a diszlokaciok
rendezddhetnek olyan cella- vagy szub-
szemcse-konfiguréacioba, ahol a szomszédos
szubszemcsék kozott nincsen orientacioki-
I6nbség, mégis eltolddnak egyméashoz képest
aszomszédos tartomanyok kristalyracsai. Ez
az eltolédas egy olyan fazistolast jelent, ami
megszuinteti a réntgenszoras koherencidjat,
igy ezek a szubszemcsék felelnek meg a
réntgenes szemcseméret objektumainak.
Ugyanakkor az elektronmikroszk6pban
ezek a tartomanyok nem kilonboztethetbk
meg mint kil6nallé szubszemcsék. A TEM
és RVA kozotti diszkrepancia targykorébe
tartozik az az Ujélag felfedezett interferenci-
ajelenség, amelynek elsddleges megjelenési
forméjaban a TEM szemcseméret — éppen
ellenkezdleg, mint az iménti példaban — lé-
nyegesen kisebb, mint amit a RVA alapjan
kapnank. Sikertlt megmutatnunk, hogy a
jelenség magyarézata egy, a mikroszerkezet
specialis jellege altal kivaltott réntgen-inter-
ferencia, ami jelents vonalkeskenyedést
okoz.

A szemcseméret meghatarozasa melletta
RVA masik igen fontos alkalmazasi terilete
az un. mikrodeformaciok meghatarozasa.
Mikrodeformécidnak nevezzik altalaban az
olyan deformécidkat, amelyeknek a térbeli
atlaga zérus. Tipikusan ilyen az inhomogén
deformécids teret létrehozd kristalyhibak

deforméacidja, amelyeknek a prototipusat
képezik a diszlokacidk. A diszlokacidk a
kristalyos anyagok mikroszerkezetében talan
a legfontosabb szerepet jatszd kristalyhibak.
Meghataroz6 szerepllk van a szilardsag és
a képlékenység kialakulasaban, és szinte
elkerllhetetlendl jelen vannak a kristalyos
anyagok szinte valamennyi formajaban.
Az elektronmikroszkdpban a diszlokaciok
kontrasztja atlapoléva valik, amikor azok
sOr0sége (az egységnyi térfogatban talalha-
t6 diszlokacidvonalak hosszanak 6sszege)
meghaladja a mintegy 10% m2 értéket. llyen
és ennél nagyobb diszlokacioslriségek
esetén a RVA szinte az egyetlen igazan meg-
bizhaté médszer, amellyel diszlokacidk
sOr0ségét, azok térbeli fluktuacidjat és még
tovabbi szdmos tulajdonsagét, mint példaul
a dipdl polarizéciét vagy az altaluk okozott
belsd fesziltségeket, vizsgalhatjuk, illetve
meghatarozhatjuk. Ezeket a vizsgélatokat
az utébbi évtizedekben elért elméleti
eredmények tették lehetdvé, amelyekhez
az ELTE Anyagfizikai Tanszékén (korabbi
nevén Altalanos Fizika Tanszék) dolgozd
kutatdk jelentdsen hozzgjarultak (Ungér et al.,
1984; Gromaetal., 1988; Ungar et al., 1989). Az
elméleti eredmények alapjan kidolgozott G
kiértékelési eljarasok teszik lehetové, hogy a
szemcse- és a diszlokacioszerkezet szamos
fontos paramétere RVA segitségével nagy
pontossaggal meghatarozhat6 (Révész et al.,
1996; Ungar et al., 1998; Borbély et al., 2001).

Osszefoglaldan azt mondhatjuk, hogy a
diffrakcids kép tartalmaz olyan informéacio-
kat a kristilyos anyagok mikroszerkezetérdl,
amelyek alapjan a krisztallitméretet és a de-
formécids tipusu kristalyhibakat meghataroz-
hatjuk. Az alabbiakban néhany példat mu-
tatunk a mddszer alkalmazaséara.

Az Okori egyiptomi szemfestékek

gyartasi technolégiajanak felderitése

Az egyiptomi kiralysdgok korabol szér-
mazo sirokbdl kicsiny keramia-, fa- vagy
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nadfiolakban rengeteg kiilénb6z6 koz-
metikum kertlt eld, amelyeknek jelentds
része j6l konzervalodott, megdrizve azt az
allapotot, amelyben tébb ezer évvel ezeldtt
eldallitottdk dket. A parizsi Louvre régészei
és krisztallografusok egy csoportja szink-
rotron mellett végzett pordiffrakcio alapjan
megallapitotta, hogy a 2-3000 éves egyiptomi
szemfestékek egyik legéltalanosabb alap-
anyaga, a vilagitéan fekete 6lomszulfid (PbS),
asvanyi nevén galenit. Ezt kdvetden a Louvre
kutatdival kozosen azt a kérdést kivantuk
megvalaszolni, hogy milyen fejlettségi szin-
ten dolgoztak a kozmetikumokat el&allité
kézmavesek az 6si Egyiptomban (Ungar et
al., 2002). Tiszta PbS mintakat kiilénb6zo
ideig golyds malomban &roltiink, és ezeket
aporokat szobahdmérséklet és 800 °C kozott
kilonbozd hdmérsékleteken hdkezeltiik. Az
igy eldallitott mintasorozat minden egyes
tagjan az RVA mddszerével meghataroztuk
a szemcseméretet és méreteloszlast, valamint
elvégeztiik mintegy 10-12 régészeti szemfes-
tékmintan is. A mesterséges mintak szem-
cseméret és diszlokacioshr(iség paraméter
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1. &bra = A diszlokéaciéshrlség a térfogatra
atlagolt krisztallitméret fliggveényében. A nyitott
szimbdlumok a tiz percig, illetve 1, 2 és 12 6ra
Orléshez és azt kovetd, kilonbdzd hdmérsékletd
hdkezelésekhez tartoznak. A csticsan allé nyitott
négyszog egy szitalt mintanak felel meg. A keresz-
tek az archeoldgiai mintknak felelnek meg.

maétrixaba beillesztve az archeoldgiai szem-
festékmintak megfeleld paraméterértékeit,
j6 kozelitéssel meg tudtuk allapitani, hogy
az egyiptomi kézmavesek milyen mérték-
ben 6rolték, illetve milyen hdmérsékleteken
hokezelték a kozmetikumokhoz hasznélt
asvanyi anyagaikat.

a térfogatra atlagolt szemcseméret fliggve-
nyében. A nyitott szimbdlumok a tiz percig,
illetve 1, 2 és 12 éra Orléshez és azt kdvetd,
kilonb6zd hdmérsékletd hdkezelésekhez
tartoznak. A csticsan allé nyitott négyszdg
egy szitalt mintanak felel meg. Az régészeti
mintak megfeleld paraméterértékeit kereszt-
tel jeloltuk. Megfigyelhetd, hogy a régészeti
mintak két nagyobb csoportban kilénilnek
el. A megvizsgalt régészeti szemfestékmin-
taknal alkalmazott legvalészinGbb &rolési
és hokezelési eljarasokat figyelembe véve
megéllapithatd, hogy az A tartoméanyhoz tar-
tozo régészeti mintak a szobahdmérsékleten
10-60 percig 6rolt laboratériumi mintdhoz
allnak legkdzelebb. A B tartoméanyhoz tarto-
20 régészeti mintak pedig a szitalt, valamint
a rovid ideig, mintegy tiz percig 6rolt és
300 °C-nal nem magasabb hdmérsékleten
hokezelt laboratériumi mintak allapotaihoz
allnak kozel. Eredményeink alapjan megal-
lapithatd, hogy az Gsi Egyiptomban kozme-
tikumokkal foglalkozé kézmQvesek nem
alkalmaztak sem kuléndsebben bonyolult,
sem pedig kiilbnosebben faradsagos tech-
noldgiai eljarasokat az igen valtozatos szin-
és csillogashatasokat mutatd szemfestékek
eldallitasanal.

Az also foldkéreg felsd rétegeiben talalhatd
MgSiO, perovszkit plaszticitasa

Mind a felsd, mind az alsé féldkéreg al-
landé mozgasban van. Az egymas folé,
ala és mellé kerlld kéreglemezek, illetve
kdzetdarabok egymashoz illeszkedése csak
jelentds alakvaltozasok révén mehet vég-
be. A mélyebben fekvd kéregtartomanyok
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plasztikus tulajdonsagait csak laboratoriumi
koértlmények kozott szintetizalt mintakon
és a mélyen fekv® nyomas- és homérsékleti
viszonyok laboratériumi beallitasaval tudjuk
vizsgalni. Az als6 féldkéreg fels rétegeiben,
ami mintegy 800 km mélységnek, 25 GPa
nyomashak és 1400 °C hdmeérsékletnek felel
meg, a kéreganyag egyik f& komponense
a (Mg,Fe)SiO, perovszkit. Az ortorombos
perovszkit plasztikus viselkedésének meg-
értéséhez a csuszasi rendszereket és az
aktiv Burgers-vektorokat kell meghatarozni.
Szobah®meérsékleti, kornyezeti kdrlilmé-
nyek k6zé befagyaszthatd geoldgiai mintak
esetében ennek szokasos mddja a Burgers-
vektor analizis a transzmisszios elektronmik-
roszképia modszerével. Az 1400 °C-on 23
GPa mellett szintetizalt MgSiO, perovszkit
kornyezeti korilmények kdzé j6l befagyaszt-
hatd, de az elektronmikroszképban, az elekt-
ronsugar hatasara azonnal amorfizalodik. A
probléméata RVA médszerével oldottuk meg
(Cordier et al., 2004). Az MgSiO, perovszki-
tot a németorszagi Bayerisches Geoinstitut
nagynyomasu laboratériumaban szinteti-
zaltuk. A mintegy 1 mm atmérdja minta 5-6
krisztallitbdl allt. Kivalasztottuk az egyik 0,4
mm atmérdja krisztallitot, amelynek meghata-
roztuk az orientaciojat, majd kétkristalyos,

14 hkl K [1/nm]
I/I - --110 2.92
max | ----120 4.57
-------- 121 479
0,14 —022 4.99

0,01 4

1E-3 4]

-0,05 0,00 AK [/nmi 0,05

2. &bra = Az MgSiO, perovszkit néhany jellegze-

tes vonalprofilja logaritmikus intenzitas skalaban

az intenzitds maximumara normalva. K=2sing/1

és DK=(2cosqg/1)Dg, ahol q és 1 a Bragg-szdg,
illetve a sugarzas hullamhossza.

nagy szogfelbontasu diffraktométerben
megmeértik tizenegy kilénbdzd indexa dif-
frakcids csticsdnak intenzitaseloszlasét.

A2. abra jellegzetes vonalprofilokat mu-
tat logaritmikus intenzitasskalaban. Az abran
megfigyelhetd, hogy a reflexiok kiszélese-
dése nem koveti az elhajlasi rendek sorrend-
jét. Ajelenséget deformécids anizotropianak
nevezzik, amit a diszlokaciok anizotrop
elmozduléstere okoz. A deformécids anizo-
trépiat hasznaltuk ki ahhoz, hogy meghata-
rozzuk a perovszkitban az aktiv Burgers-
vektorokat és csuszasi rendszereket, amelyek
végul a perovszkit plaszticitdsat megadjak.
A mérések és a lehetséges modellek dssze-
vetése azt mutattak, hogy az ortorombos
elemi cellanak csak a két legrévidebb, (100)
és (010) vektorai mOkddnek mint aktiv Bur-
gers-vektorok. Figyelemreméltd, hogy ezeket
a kisérleti eredményeket utdlag atomisztikus
szimulaciok is aldtdmasztottak.

Diszlokacié-mikroszerkezet statisztikus
paramétereinek valtozasa
a deformacio soran

Az6ta, hogy mintegy 6tven évvel ezeldtt a
diszlokaciot eldszor TEM-mel megfigyelték,
ismert, hogy a deformécié soran keletkez6
diszlokaciok kilonbdzd diszlokaciomintaza-
tokat alakitanak ki. A mintdzatok a defor-
maécié madjatél fliggden nagyon kilénbo-
z0k lehetnek. Bizonyos esetekben periodi-
kus diszlokacioszerkezetek alakulnak ki,
amelyeknek karakterisztikus mérete mikron
nagysagrendd. Maskor azonban fraktalszer
skalazési tulajdonsagokat mutaté diszloka-
ciomintazatok keletkeznek. Huzéssal defor-
maélt Cu egykristalyban kialakulé fraktalszer(
diszlokacioszerkezetet mutat a 3. abra.

A mintazatképzddés okainak megértése a
diszlokacioelmélet egyik legnagyobb, igen in-
tenziven kutatott kihivasa. A problémakérnek
kiemelt jelentdséget ad a nanotechnolégia
rohamos fejlédése. Ugyanis kisérleti ered-
mények tandsaga szerint mikronos méret
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3. abra = Huzassal deformalt Cu egykristalyban
kialakul6 fraktalszer( diszlokacidszerkezet.

& ' ' ' —o— 200
—e— 220

20 25 30 35 40 45 50 55
1(MPa)

beli fluktuacioja az alkalmazott fesziiltség
fuggvényében 6sszenyomassal deformalt Cu
egykristaly esetében. Az adatok a 200, illetve a
220 reflexidhoz tartozd réntgen Bragg-csucs
kiszélesedésébdl keriiltek meghatarozasra.

alatt a méret csokkenésével a kristalyos
anyagok deforméciods tulajdonsagi jelentdsen
valtoznak. Ennek magyarazata a diszlokaciok
kollektiv tulajdonsagaiban keresend®d.

A modellalkotas szempontjabél dontd
fontossagu a diszlokacidszerkezetek sta-

tisztikus tulajdonsagainak ismerete. Ennek
feltérképezésére a RVA unikalis lehetdséget
szolgéaltat. Az utdbbi években elvégzett
elméleti vizsgalataink szerint egykristalyok
esetében a kiszélesedett diffrakcids csticsok
lecsengd részének alakjat az atlagos diszlo-
kéciosiriség és annak atlagos térbeli fluk-
tuacidja hatarozza meg (Groma, 1998). Ez
lehetBséget ad ennek a két paraméternek
az igen pontos meghatarozasara. (Borbély
etal., 2001).

Kilénb6z6 mértékig 6sszenyomassal
deformalt Cu egykristalyokon végzett RVA
meéréseink tanulsaga szerint mikézben a
deformacio ndvelésével a diszlokaciosari-
ség relativ fluktuacidja egy bizonyos defor-
maéciénal éles maximumot mutat (4. abra)
(Székely et al., 2001). Felmeril a kérdés;
vajon a diszlokaciosOriség mellet mas fizikai
mennyiségek térbeli relativ fluktuacidja is
hasonlé viselkedést mutat-e. A mintdkon
elvégzett nanokeménység-mérések azt mutatjak,
hogy a keménység fluktuécitjaban ugyanigy
megfigyelhetd az éles maximum.

Osszefoglalva megallapithatiuk, hogy ez
a korabban nem ismert jelenség azt mutat-
ja, hogy kezdetben a diszlokacidszerkezet
mindinkabb inhomogénné valik, majd egy
mat hirtelen megéll, és a diszlokaciok egyre
homogénebben toltik ki a mintat. A rend-
szerben egy strukturdlis atalakulas zajlik le,
amely hasonlésagokat mutat a masodrendd
fazisatalakulasokkal.

Kulcsszavak: deformacids szerkezet, disz-
lokacioszerkezet, szemcseméret, mintazat-
képzddés, nanokristalyos anyagok
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SZUPERSZIMMETRIKUS RESZECSKEK
KERESESE A CERN-BEN:

Horvath Dezsd
MTA doktora, tudomanyos tanacsadd
KFKI RMKI, Budapest, ATOMKI, Debrecen
horvath@sunserv.kfki.hu

1. A Standard Modell
és a szuperszimmetria

A szimmetridk a részecskefizikdban még
fontosabb szerepet jatszanak, mint a kémia-
ban vagy a szilardtestfizikdban. Amig az
utébbiakban az anyagok fontos tulajdon-
ségai vezethetdk vissza a killénb6z6 atomi,
molekula- és kristalyracs-szimmetridkra, a
részecskefizikaban gyakorlatilag minden
a szimmetridkbdl (vagy azok sértilésébdl)
szérmazik: az 6sszetett részecskék szerkezetén
kivil a megmaradasi torvények, a kolcsonha-
tasok, sot a részecskék tbmege is.

A részecskefizika Standard Modellje (SM)
immar tobb mint harmincéves. Alapvetd
alkatrészei a kétszer hdrom par pontszer(
fermion, aleptonok és a kvarkok, ésaharom
helyi szimmetria, amelybdl a harom kdlcson-
hatas és tizenkét kozvetitd bozonja (a foton,
a harom gyenge bozon és a nyolc gluon)
szarmaztathaté a szimmetriasértd Higgs-tér
aldasos kozremikodésével, amely utbbi
melléktermékekéent megjelenik a Higgs-bo-
zon. A leptonok kozé tartozik az elektron és
a neutrindk, és a kvarkok alkotjak az 6sszes
erdsen kolcsonhato részecskét, mint a pro-
ton, a neutron vagy a mezonok.

A Standard Modell helyességét szamtalan
kisérleti megfigyelés igazolja. Mindjart sziile-
tésekor szamszeren megjosolta a gyenge

! A munka tAmogatdi a T042864 és T046095 OTKA-
palyazat, valamint a TOK509252 Marie Curie-projekt.

bozonok tdmegét és mas tulajdonsagait, amit
a kisérlet késdbb telies mértékben igazolt
(Carlo Rubbia és tarsai, Nobel-dij, 1984). A lét-
rehozésa 6ta eltelt csaknem harminc év alatt
a kisérlet minden j6slatét teljes mértékben
igazolta, semmiféle olyan megfigyeléstink
nincs, amely ellentmondana neki. A Higgs-
bozon kivételével valamennyi alkatrészét
megfigyeltiik, utoljara a legnehezebb kvar-
kot, ésa Természet vakon engedelmeskedni
latszik neki. Még az az Uj megfigyelés sem
mond igazan ellent a Standard Modellnek,
hogy a neutrinéknak lehet némi (igen kicsi)
tomegik. Valahanyszor egy-egy kisérleti
eredmény hibahataron kivul eltér a SM altal
szamitottdl, felbolydulnak a kedélyek, és
elméleti cikkek tucatjai igyekeznek a SM-tol
eltérd, alternativ megoldast kinalni az elté-
rés feloldasara. Sajnos ezidaig a mérések és
szamitasok pontositasaval ezek az eltérések
rendre eltOntek.

De miért sajnos? Miért nem vagyunk bol-
dogok, hogy a mikrovilag problémakére
megoldott, és tériink & mas tudomanytertilet
mQvelésére? Mi sziikség van még gyorsitdkra,
és egyaltalan részecskefizikusokra, ha egy-
szer ilyen, mindent helyesen leir6 elmélettel
rendelkeziink? A valasz a Standard Modell
nevében rejlik: nem teljes elmélet, csak
modell, amelyr6l nem igazan értjiik, miért
mOkodik ilyen jél. Harom remek elméletet,
a harom kélcsdnhatasét, j6 néhany szabad
paraméterrel ellatva dsszehazasitottunk;
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megfejeltiik egy ad hoc Higgs-mechaniz-
mussal, mert kiilonben nem makodik; mes-
terségesen hozzatettiik a fermionok tomegét,
ésannak oriliink, hogy mindezt hagyja, azaz
nem vezet elméleti ellenmondésokra. Nem
siker(lt még észlelntink a modell kulcsfigu-
rajat, a Higgs-bozont, amelynek Iéte és tu-
lajdonsagai bizonyitanak a Standard Modell
érvényét. A SM j6 pér belsd elméleti prob-
Iéméja mellett vannak jelei annak, hogy a
Standard Modell mdgétt egységes, mélyebb
elmélet lehet. Erre vall az a megfigyelés, hogy
a harom kolcstnhatas erdssége, azaz csato-
lasi &llandoja az energia ndvelésével hasonld
érték felé tart, tehat mintha egy univerzalis
kolcsdnhatésra lennének visszavezethetok.
Rengeteg problémat vet fel az asztrofizika
is: nem értjuik, miért nincs az Univerzumban
jelentds mennyiségben antianyag, és nem
tudni, mi alkotja a Vilagegyetem témegének
talnyoma részét add sotét anyagot és sotét
energiat. Rdadasul, a gravitacio egyaltalan
nem illik bele a Standard Modellbe, nem
vezethetd be lokalis mértékszimmetridval.
Kiklisz6bdlendd a fenti problémakat, az
elmult hdrom évtizedben a Standard Modell-
nek szamos kiterjesztése szilletett, és a jovo
kisérleteinek kell déntenie, melyik irja le
kozuluk helyesen a mikrovilagot. Kozilik
a részecskefizikusok kdrében ma a szuper-
szimmetria (SUSY) a legnépszerQbb, bar
igazat egyeldre semmiféle kisérleti megfigye-
Iés nem bizonyitja. Szimmetriat feltételez a
fermionok és bozonok kdzott, tehdt azt, hogy
minden ismert fermionnak és bozonnak van
szuperszimmetrikus partnere; a feles spind
leptonoknak és kvarkoknak zérus spinQ
szleptonok és szkvarkok, a kolcsdnhatasokat
kozvetitd, egyes spind bozonok (a foton, a W+,
W, Z gyenge bozonok és a nyolc gluon) szu-
perpartnerei a feles spind foting, wing, zind
és a gluindk, a zérus-spin( Higgs-bozoné
pedig az ugyancsak feles spinQ higgszind.
A feltételezett szuperszimmetria alacsony
energian természetesen séril, hiszen szu-

perpartnereket az eddigi gyorsitoknal nem
lattunk, ha tehéat egyaltalan Iéteznek, a tome-
guknek a kézénséges részecskékénél sokkal
nagyobbnak kell lennitk.

A Standard Modell lehet6 legegyszeribb
szuperszimmetrikus kiterjesztése, a Minima-
lis Szuperszimmetrikus Standard Modell
(MSSM) az elmélet csaknem valamennyi
problémajat tetszetdsen megoldja, de igen
nagy aron: a rengeteg Uj részecske mellett
igen sok Uj paraméter bevezetésével. Az
utébbi években érdekes versenyfutasnak
vagyunk tanui a kisérleti és elméleti kutatok
kozott: a kisérletiek hidba igyekeznek meg-
figyelni a megjosolt Uj szuperpartnereket,
és ekdzben mind nagyobb részeket zarnak
ki a lehetséges paraméterértékek terében;
ekozben az elméletiek, szamitésaik, modell-
jeik finomitasaval egyre névelik az elméleti
alapon megengedett és kisérletileg még nem
tanulmanyozott paramétertartomanyokat.

2. Az LHC CMS-egylttmakodése

A CERN Nagy Hadron-iitkdztetbje (Large
Hadron Collider — LHC) varhatéan 2007-ben
kezd m0kddni, és 200861 szolgaltat majd Uj
kisérleti adatokat. ElsGdleges céliaaHiggs-bozon
(bozonok) és az esetleges SUSY-részecskék
megfigyelése. Négy Oriasi detektora kozil
kettBben vesz részt jelentds magyar csoport:
a nehézion-{itkozésekre szakosodott ALICE (A
Large lon Collider Experiment) kisérletben Lévai
Péter (RMKI) vezetésével, és az altalanos célt
(mind proton-proton, mind Pb-PB itkdzések
analizisére készllg) CMS (Compact Muon Sole-
noid) kisérletben, amelynek magyar csoportjat
Vesztergombi Gyorgy (RMKI) vezeti. Az emlitett
két kisérletben magyar részrél az ATOMKI,
a Debreceni Egyetem Kisérleti Fizikai Tan-
széke, az E6tvds Lorand Tudomanyegyetem
Atomfizikai Tanszéke és az RMKI kutatoi
vesznek részt.

A CMS és az ATLAS, a mésik részecskefizi-
kai LHC-kisérlet, a vilag legnagyobb egytt-
mOkodései, egyenként tobb mint kétezer
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1. dbra = A CMS-detektor nyalabra mer6leges szelete és a kiilonbdzd részecskék észlelése. A
toltott részecskék gorbiilt nyomat kirajzolja a nyomkovetd (tracker). Az elektronokat és foto-
nokat az elektromagneses kaloriméter teljesen elnyeli, amig a gyors miionok és pionok alig
hagynak energiat benne. A hadronokat elnyeli a hadron-kaloriméter, a gyors miionok kétfelé
gorbild palydjat pedig a vasrétegek kdzé helyezett miionkamrak kovetik (http://cmsinfo.
cern.ch/outreach/CMSdocuments/DetectorDrawings/Slice/CMS_Slice.gif).

kutaté vesz részt bennuk. Ellentétben a
négy néhai LEP-kisérlettel, amelyek hasonlé
felépités detektorokkal rendelkeztek, az
ATLAS ésa CMS egészen mas megoldasokkal
igyekszik az LHC m0kddése soran észlelt
valamennyi érdekes eseményt feldolgozni.
Az alapelv természetesen ugyanaz: kivalasz-
tani a masodpercenkénti mintegy 800 millid
proton-proton Utkdzésholazokat, amelyek
Uj fizikdval kecsegtetnek, meghatarozni ésre-
gisztrélni az azokban keletkez6 valamennyi
részecske tipusét, palyajat és energijat. A
részecskefizikai detektorok manapsag mind
mégneses kaloriméterek: amégneses térben
gorbilt palya segit a részecske toltésenek,
tomegének és sebességének (ez az LHC-
energidkon mér tébbnyire fénysebesség)
meghatarozdséban. A kirepul® részecskék
palyait az Utkdzési pont kézelében finomfel-

2 A protoncsomagok 25 ns-os iddkozonként kdvetik
egymast, a gyorsito teljes kapacitasa idején ttkdzésen-
ként mintegy hudsz proton—proton kdlcsénhatas
varhato (http://lhc.web.cern.ch/lhc/).

bontasu félvezetd detektorok vagy sokszélas
szamlalok mérik, mogottik a fotonok és
elektronok teljes elnyelését szolgald (és
igy az energiajukat mérd) elektromégneses
kaloriméter, majd a mezonokat és nukleo-
nokat elnyel® hadron-kaloriméter talalhato.
A gyors muonok nem allithatdak meg, ezért
a detektorokat kivulrdl miionkamrék veszik
kordl.

Az 1. dbra a detektor egyes részeinek
funkcigjat illusztrélja a kulénbozd részecs-
kefajtak észlelési mddjaval. Magnesesteréta
vilag pillanatnyilag legnagyobb szupravezetd
szolenoidja biztositja: a 6 méter atmérdjq,
13 m hosszU hengerben 4 T mégneses tér
lesz, és tobb vas veszi korll, mint amennyi
a périzsi Eiffel-toronyban van. Nyomkdvetd
rendszeréhez valdsagos tudomanyos tragé-
dia kapcsoladik: kulénb6z6 orszagok
laboratériumaiban mintegy hetven kutaté
dolgozott tobb mint tiz éven &t a CMS belse-
jébe szant MSGC (microstrip gas chamber)
kidolgozasan, de mire a gyartasrol kellett
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donteni, a félvezetd eszk6zok &ra annyira
lement, hogy a kitnd fejlesztés ellenére a kol-
laboréacié Ugy dontétt: a sokkal egyszer(ibben
Uzemeltethetd félvezetd-detektorokbal
épiti meg. Az elektromagneses kaloriméter
80 ezer 6lom-volframét kristalybdl all, a
hadron-kaloriméter pedig orosz hadihajok
l6vedékhiivelyeibdl visszanyert rézbe agya-
zott szcintillator-lapokbal.’

A CMS-detektorhoz kétféle magyar hoz-
zajarulas is tortént. Az RMKI az egészen
elbreszort részecskék észlelésére szolgalod
Very Forward kaloriméter megépitésében
segédkezett a munka valamennyi fazisaban:
ehhez, példaul, tébbtonnés acélhasdbok
lyukaiba kellett ttbbméteres kvarcszalakat
dugdosni. Debreceni kutatok készitették eld
és szerelik fel a mionkamrak pozicionald
rendszerét, amihez az L3 LEP-kisérletben
szerzett tapasztalataikat hasznositottak: a
hatméteres kamrék szélainak helyzetét, a
részecskepalydk megfeleld rekonstrukcidja
végett, tizedmilliméteres pontossaggal kell
meghatarozni.

A maésik 6ridsi LHC-detektor, az ATLAS
egészen més megoldasokat tartalmaz. A leg-
nagyobb kuldnbség a méagnesek kozott
van: amig a CMS a hagyomanyos szolenoid
kore épll, az ATLAS belsd szolenoidjat oriasi
toroidméagnesek veszik kortll, lényeges vasar-
nyékolas nélkul. Emiatt az ATLAS térfogata
nyolcszor akkora, mint a CMS-¢, de a CMS
kétszer nehezebb, a teljes stilya 12 800 tonna.
Az ATLAS-t a fold alatt szerelik dssze, amig a
CMS-t a felszinen; a tesztek utan viszont két-
ezer tonnés darabokban fogjak a szdz méter
mély Uregbe engedni. Ez utébbi mavelet
sem egyszerQ: légparnan cslsztatjak az lireg
vasbeton fedelére, és ott emeli meg a daru,
hogy a fedelet szétnyitva leereszthessék, majd
megint légpaman toljak a helyére.

3 Rengeteg érdekes adat, fénykép, &bra és videofilm
lathaté a CMS-egyuittmkodés nagykozonségnek szolo
honlapjan: http://cmsinfo.cern.ch/Welcome.html/

3. Részecskekeresés

Az LHC 40 MHz-es adatfolyama természete-
sen feldolgozhatatlan, tébb egymast kdvetd

szamitdgépes szOrbrendszer redukalja 100

kHz-re, majd 100 Hz-re, amelyet a petabaj-
tos tarold mar képes kezelni. Az adattarolast
és -feldolgozast a CERN az LHC Computing

Grid (LCG) programmal oldja meg, amely-
nek fejlesztésében magyar részrél a Magyar
Grid Kompetencia Kdzpont 6t intézménye, a
BME, ELTE, NIIFI, RMKI és SZTAKI vesz részt.
Az LCG kézpontja a CERN, az alapvet® adat-
tarolas egy tucat elsddleges LCG-kdzpontban

(Tier-1) torténik majd, mi a karlsruheihez

tartozunk, a masodlagos kézpontokban

(Tier-2) folyik majd az adatfeldolgozas és

szimulécié, erre Magyarorszagon az RMKI

LCG-kdzpontja'szolgal majd, amely pilla-
natnyilag szaz processzorral és 3,5 terabjtnyi

tarolokapacitassal rendelkezik. Jelenleg az

LHC-kisérletek szimulacidjat, valamint bio-
I6giai, szilardtestfizikai és gravitacids szami-
tasokat végeznek rajta.

A protoniitkdzések tllnyomé része egy-
szer(l sz6rodas lesz, az érdekes események-
ben tehat a nyalabra merdleges aktivitast kell
keresntink. Mivel a feltételezett szuperszim-
metria kvantumszama megmarad, ha egy
proton-proton (tkdzésben keletkezik szu-
perszimmetrikus részecske-antirészecske
par, azok bomlési lanca végén megjelend leg-
kénnyebb semleges SUSY-részecske (LSP)
stabil, nincs hova bomlania, és elszall. Ha fel-
0Osszegezzilk a nyalabra merdlegesen észlelt
részecskék impulzusét, zérushoz kozeli érté-
ket kell kapnunk, SUSY-keletkezés azonban
nagy hianyz6 transzverzalis impulzust jelent,
ez aSUSY-keresés elsGdleges valogatasi elve.
A SUSY-részecskék azonositasa méar sokkal
bonyolultabb a rengeteg kiilbnbdzd modell
miatt. EIméleti kollégainkkal egytittmiko-
désben ezért kivalasztottunk jellegzetes

“Az RMKI LCG-kézpont honlapja: http:/mww.grid.kfki.
hu/?lcg&lcgwelcome
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2. dbra = Szimulalt SUSY-keresésa CMS-nél. A
legkdnnyebb SUSY-részecskét (LSP) nem
észleljuik, ezért amikor a masodik legkdny-
nyebb semleges neutralind leptonparra
és az LSP-re bomlik, a két lepton invarians
tdmege éles levagast mutat a két SUSY-ré-
szecske tdmegkulonbségénél.

paraméteregytitteseket, és az analiziseket
azokra igyeksziink érzékenyiteni.

Az elszalld LSP nemesak hianyz6 impulzust
jelent, hanem hianyzo témeget is. A bomlé
részecske tdmegét a bomlastermékek im-
pulzusaibdl rekonstrualt invarians tdmeg
adja; ha valamelyik bomlastermék eltOnik,
az szakadast jelent a tdmegspektrumban.
A 2. abra ilyen jellegzetes tdmeglevagast
mutat egy szimulalt SUSY-eseményre, ahol
a két toltott lepton impulzusabdl szamitott

invarians témeg hirtelen levag a két sem-
leges SUSY-részecske tomegklldnbségének
megfeleld értéknél.

A CMS-egyittmOkddésnek az LHC indu-
lasakor készen kell allnia a kisérleti adatok
feldolgozasara, az analizis algoritmusait
addigra részletesen ki kell dolgozni. 2006
Oszére el kell késziilniink a részletes fizikai
tervvel (Physics Technical Design Report),
amely két kotetben sszefoglalja az alapvetd
fizikai feladatok megoldasat. Csoportunk
a bécsi Nagyenergiaju Fizikai Intézettel
egyuttmakddésben a szuperszimmetrikus
részecskék keresésébe kapcsolodott be, és
elsd lépésként atop kvark SUSY-partnerének
(sztop) keresésére dolgozunk ki algoritmust.
Bizonyos MSSM-paraméterek mellett nagy-
szamu gluind keletkezése varhato, amelyek
nagy valészinOséggel bomlanak top-kvarkra
és sztopra. A top-kvark azonositasaval meg
tudjuk jeléIni a sztopot, amely leptonra és
kvarkra bomlik hianyzé impulzus mellett,
az energiahiany megkovetelése pedig segit
aprotontitkdzésnél nagy szamban keletkez6
top-antitop kvarkparok hattere ellen. A
szdmitasokat az LCG-rendszeren kell vé-
gezniink, mert a szimulacios adatbazisokat
a legkllénbdzdbb helyeken, a CERN-en
kivlal amerikai, olasz, spanyol, francia és
német szamitékdzpontokban taroljak: a
Grid-szoftver megkeresi a specifikalt adatba-
zis leldhelyét, a programot ott futtatja, és az
eredményt visszajuttatja a feladénak.

Kulcsszavak: szuperszimmetria (SUSY), Stan-
dard Modell, Higgs-bozon, CERN
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OPTIKAI SPEKTROSZKOPIAJA

Kamaras Katalin
a fizikai tudomany doktora
MTA Szilardtestfizikai és Optikai Kutat6intézet
kamaras@szfki.hu

A szén nanocsOvek az utdbbi években egyre
nagyobb szerephez jutnak alapkutatasi és
potencialis alkalmazasi szemponthdl egyarant.
A nanocsovek eldallitasardl és szerkezetérdl
nemrégiben olvashattunk a Magyar Tu-
domany hasébjain a téma neves magyar
mQvelditdl (Kénya, 2003; Bird, 2003), igy itt
elsGsorban - a Lézerfizikai és Spektroszko-
piai Bizottsag profiljainak megfeleléen — a
spektroszkdpiara, ezen belll is az egyfall
nanocsévek spektroszkOpidjara szoritkozom.

Minden Uj anyagcsalad esetében az elsd
Iépés—amegfeleld tisztasagban valo eldallitast
kovetben — az atomi, elektron- és rezgési
szerkezet meghatarozasa. Sajnos a szén nano-
csovek esetében ez mar csak azért sem egy-
szer(, mert igen sokféle nanocsd létezik. Ezért
a problémat ketté kell bontanunk az egyedi
nanocsovek és a makroszkopikus mintak ((n.
hélézatok) kérdésére.

A szén nanocstveket egyetlen grafitszer(
szénréteg, az Un. grafénsik felcsavarasaval
létrejott struktirakként képzelhetjik el. A
felcsavarés természetesen hatassal van az
elektronszerkezetre is: a grafit delokalizalt
p-palyai, amelyek a sikok alatt és folott, a
sikkal parhuzamosan helyezkednek el, ilyen
maodon két hengerpalastot alkotnak a csdvel
parhuzamosan. Ez az elektronszerkezet adja
a nanocsdvek egydimenzios jellegét, a csd
tengelyének iranyaban kénnyen mozgo6
p-elektronok tekinthetdk vezetési elektronok-
nak, avazat képezd s-kitéseket pedig a torzs-

elektronok analdgjai alkotjak. A vezetési

elektronokra az egydimenziés savmodell

alkalmazhat6, amelynek egyik kévetkezmé-
nye az allapotstrdségben éles maximumok,
az un. Van Hove-szingularitasok megjelené-
se. Az ezek kozotti atmenetek detektélhatok
a kozeli infravoros és lathatd tartomanyban

optikai abszorpcié és lumineszcencia forma-
jaban. A felcsavaras jellege szerint a csovek
fémes vagy félvezett jelleglek lehetnek, és

a félvezetbk optikai elnyelési frekvenciait
is a geometria hatarozza meg. Ezért nagy
jelentdségliek azok az énmagukban is igen

kifinomult modszerek, amelyek egyedi

nanocsovek elektronszerkezetének felderi-
tésére iranyultak.

Egyedi csovek alagUtspektroszképiaval
tanulmanyozhatok (Wildéer, 1998; Ouyang,
2001). Az alagUtmikroszkopidval valé kombi-
nalas azt is lehetbvé teszi, hogy a geometriat
és a gerjesztéseket egyazon mintan mérjék,
igy direkt bemeneti adatokat biztositsanak a
sdvszerkezet-szamolasokhoz. A maédszert to-
vabb kombinaltak Raman-spektroszkopiaval,
ami egyetlen csd rezgési allapotairdl adott fel-
vilagositast (Jorio, 2001).

A legtdbb makroszkopikus nanocsémin-
ta — an. halozat — szorosan 6sszefonddott
kotegekbdl all, amelyek papirszer( lapokka
allnak 6ssze (buckypaper). Ezeken a szilard
rendszereken a lumineszcencia megfigyelé-
se nem lehetséges, mivel a kétegben levd
szomszédok valamelyike gyors lebomlasi
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csatornét biztosit. Méreteik miatt viszont a cs-
vek hagyomanyos oldatba nem vihetdk, csak
szuszpenzié készithetd beldlik, amelyben a

kotegek tobbé-kevésbé egytitt maradnak. A
Rice University kutatéinak nevéhez fiz6dik
az attorés: fellletaktiv anyag hozzaadasaval

a csoveket micellakba vitték, majd ultracent-
rifugalassal elvalasztottak a szuszpenzidénak
azt a részét, amely micellanként csak egy
csovet tartalmazott (Bachilo, 2002). Az igy
preparalt mintak abszorpcios és lumineszen-
cia-spektrumaban mar felbonthatéak voltak
az egyes nanocsovekre jellemza csticsok, igy
hossz(, alapos munkaval lehetévé valt az

Osszetétel meghatarozasa is.

A szén nanocsovek rezgéseinek legfon-
tosabb vizsgalati modszere kezdetektdl fogva
aRaman-spektroszkopiavolt (Jorio, 2003). Mivel
egy halézaton bellil sokféle csd fordul el, az
elektrongerjesztések energidja pedig az atmé-
rotdl fligg, a legtobb gerjesztd lézervonalhoz
talalhat6 olyan egyedi csd a mintaban, amely-
nek valamelyik atmenete megegyezik a lézer
frekvencidjaval. A Raman-spektrum tehat
szinte minden esetben rezonanciaerdsitett, &s
abban a gerjesztd lézer altal kivalasztott né-
hany fajta cs6 dominal, a tébbiek intenzitasa
elhanyagolhat6. Ezért egy nanocsGhaldzat
teljes felderitéséhez tébb, lehetdleg hangol-
hat6 lézerforrassal rendelkezd, igen érzékeny
Raman-berendezés sziikséges. Tisztasagvizs-
galatra és ismert mintak dsszehasonlitasara
azonban megfelel egy egyszeribb Raman-
mikroszkop is, amilyennel példaul az SZFKI-
ban rendelkeziink.

Barmennyire is latvanyos eredmények
érhetdk el egyedi nanocstvek vizsgélataval,
sok alkalmazas szempontjabdl fontos, hogy
olyan optikai allandékat tudjunk megmérni
makroszkopikus nanocs6halézatokon, mint
a torésmutaté vagy az optikai abszorpcio.
Ehhez megfeleld mintakra van sziikségiink,
lehetdleg olyanokra, amiken kénny( optikai
transzmissziét mémi a teljes spektralis tarto-
manyban. Ilyen nagyon vékony énhordé

filmeket nemrégiben siker(lt eldallitani (Wu,
2004) és a spektrumot a tavoli infravérostol
az ultraibolyaig meghatarozni (Borondics,
2004). Ezeknek az anyagoknak az érdekes-
ségik, hogy bar nagy az egyenaramu
vezetbképességuk, mégis az infravords/ko-
zeli infravoros tartomanyban akar 80 %-0s
ateresztést is el lehet érni a legjobb mindséga
vékonyrétegeken. E tulajdonsaguk atlatszé
vezetd elektrédként valo alkalmazésuk lehe-
tOségét vetiti elbre.

Erdekes modon, infravérds-aktiv rezgési
maodusok nem jelentkeznek tiszta nanocso-
vekben (a megfeleld oszcillatorerdsségek
valészinlleg tdl kicsik), ezért az infravoros
spektroszkdpiaval foglalkozok sokkal ké-
sobb kezdtek a téma irant érdeklddni, mint
a Raman-kdzosség. Az éles rezgési cslicsok
hianyaért karpotol az a lehetdség, hogy a
fémes nanocstvek szabad toltéshordozoinak
abszorpcidja a tavoli infravoros/infravoros
tartomanyba esik, a félvezetd csdvek pedig
itt semmiféle valaszt nem adnak. Ezzel sze-
lektiven vizsgalhatok a fémes nanocsovek,
hél6zatokon belll is.

A nanocsdvek anizotrépiaja optikai
modszerekkel, polarizalt fényben elvileg
meghatarozhatd. Ennek eddig az volt az
akadalya, hogy a nanocs6halézatok legin-
kébb egy gombolyaghoz hasonlitanak, és
altalaban nem rendez&dnek egy iranyba.
Nagy magneses térrel azonban mar sike-
rult tébbé-kevésbé rendezett kdtegeket
elallitani (Walters, 2001), és ezeken valo-
ban nagyfokl anizotrépia figyelhetd meg
(Kamaras, 2006).

Tobbfald nanocsdvek spektrumai ma még
nehezen értelmezhetdk. Kivételtképeznekadup-
lafall nanocstvek, ahol a koncentrikus csovek
szama pontosan kettd. Ezekben a belsd és kiilsd
csdaz atmérdk alapjan jol megkildnbéztethetd,
és kilén eldny, hogy a belsd csovet a kiilsd
arnyékolja a kornyezeti hatasoktol, igy az
sokkal tisztabbnak tekinthetd, mintegy atlagos,
kétegbe agyazottszén nanocsd (Pfeiffer, 2003).
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Duplafalt nanocsovekben meg tudtak valosi-
tani a szelektiv izotophelyettesitést is (Simon,
2005), ahol csak a bels6 csdvek tartalmaznak
13C izotépot.

Magyar kutatok kezdetben elsdsorban
nemzetkdzi egytttmOkddésben kapcsolddtak
be a nanocsovek spektroszkopiai vizsga-
lataba, mind elméleti (Z6lyomi, 2003), mind
kisérleti (Kamaras, 2003; Simon, 2005) téren.
Mostanra 6rommel mondhatjuk, kialakult
egy kritikus tdmeg itthoni kutatdcsoportok-
bél, és — nem utolsdsorban egy EU-mdszer-
palyazat segitségével — megvalosulni latszik
a mQszeres héttér is egy tavoli infravords
spektrométer és alagutmikroszkopok for-
maéjaban. igy megvan a megfeleld infrastruk-
thra és szellemi kapacitas is az eredményes

hazai kutatasokhoz. Nemzetkozi kapcsolata-
inknak kszonhetden a lehetd legjobb nano-
csB-alapanyagokhoz tudunk hozzéférni, a

hozzaadott értéket pedig infravords (elso-
sorban tavoli infravorés) és Raman-spektro-
szkdpia, kémiai funkcionalizalas és korszeri

madszerekkel végzett elektronszerkezeti és

dinamikai szamitasok jelentik. Orvendetes,
hogy ebben a munkaban sok fiatal kutato is

résztvesz, de tovabbra is nagy sziikség volna

lelkes, érdekl6dd hallgatokra és doktoran-
duszokra e dinamikusan fejldda terlleten.

Kulcsszavak: szén nanocsd, optikai spekt-
roszkdpia, lumineszcencia, alagutmikro-
szképia, infravords spektroszkopia, Raman-
spektroszképia
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KOMPLEX HALOZATOK A TERMESZETBEN
ES A TARSADALOMBAN

Kertész Janos
az MTA levelezd tagja, BME Fizikai Intézet — kertesz@phy.bme.hu

Vicsek Tamas

az MTA rendes tagja, ELTE Fizikai Intézet — vicsek@angel.elte.hu

1. Bevezetés

Ma mér kdzhely, hogy korbe vagyunk véve
hélozatokkal. Egyfeldl tudatosan megéljuk,
hogy az internetet mint halézatot hasznéljuk,
ugyanakkor talan sokan nem is tudjak, hogy
azokat a bonyolult biolégiai, kdzgazdasagi
és egyéb rendszereket, amelyekbe &gyazva
élunk, leginkdbb ugy lehet megérteni, ha
halézatoknak tekintjiik dket.

Sokféleképpen lehet egy elemekbdl (pon-
tokbdl, csticsokbdl) és az azokat 6sszekotd
kapcsolatokbél (élekbdl) all6 halézatot
(gréfot) jellemezni. Ha az elemek szama
nagy, akkor kézenfekv®, hogy a sok kol-
csonhat6 részecskébdl all6 rendszerek tulaj-
donsagainak megértése céljabdl kifejlesztett
statisztikus fizikai modszereket hasznéljuk a
halézatok megismeréseére.

Magyarorszagon a hal6zatok modern el-
méletéhez kapcsolddo témékban széleskor(
és sikeres kutatas folyik. Ebben a cikkben

— egy bevezetést kbvetden — két kiragadott
terlletre: a sulyozott élekkel és a csoportosu-
lasokkal rendelkezd hal6zatokra vonatkozd
eredmeényeket tekintjuk at.

2. A természetben, a tarsadalomban
el6forduld hélozatok és univerzalis tulajdon-
s&gaik

A komplex rendszer” fogalmét a fizikaban
vezették be olyan rendszerekre, ahol az alko-

téelemek nagy szama és a kozottik lévo
kolcsonhatas révén a rendszer viselkedése
az egyes egységekétdl [ényegesen eltérd saja-
tossagokat mutat. EgyszerQien fogalmazva:
az egész tobb mint részeinek dsszege. A
fizikabol szamos példat lehet idézni komplex
rendszerekre a magnesektdl az Gvegeken
keresztlll a szemcsés anyagokig. A fogalom
nyilvanvaléan tdlmutat a fizikan: a sejt, az agy,
agazdasag, atarsadalom csak néhany tovabbi
példa.

A komplex rendszerek esetében a kél-
csonhatasok részleteirdl gyakran behatd
ismeretekkel rendelkeziink, de ez nem vezet
az egész igazi megértéséhez. Mi torténik, ha
egy nagy ugréassal teljesen figyelmen kivil
hagyjuk a kolcsénhatasok természetét, és
csak az altaluk generalt topolégiaval, akomp-
lex rendszer vazaval foglalkozunk?

Nevezzilk a komplex rendszer alkot6-
elemeit csticsoknak. Ha kétilyen alkotéelem
kolcsonhat, akkor azt mondjuk, hogy a csU-
csok kozott van él; az egy csucshoz tartozéd
élek szadma a fokszam. (Az élek lehetnek ira-
nyitottakis.) Az igy nyert objektumota komplex
rendszerhez tartozé halézatnak tekintjik. A
matematikaban a grafelmélet foglalkozik
ilyen objektumokkal, és ériasi ismeretanyag
halmozédott fel ezekrdl az elmult 250 év
sorén. A grafelméletet sikerrel alkalmaztak
példaul a villamosmérmnoki, a kémiai tudo-
manyokban vagy a szociolégiaban. Az
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Jelenség

1. sejt metabolizmus

2. tudomanyos egytttmadkddés
3. WWW

4. légi kozlekedés

5. gazdasag

6. nyelv

7. tarsadalom

Csucsok Elek
molekulak kémiai reakciok
tudosok k6z0s cikkek
honlapok URL mutatok
repulGterek repulGjarat
vallalatok kereskedés
szavak hasonlo jelentés
emberek ismeretség

1. tAblazat = Példak hal6zatokra

1990-es évek végén bekdvetkezett latvanyos
fejlodés elsdsorban annak készonhetd, hogy
Uj eszk6zoket és modszereket alkalmaztak
a halézatok tanulmanyozasara, erdsen
tdmaszkodva a statisztikus fizikara (Albert
— Barabasi, 2002; Dorogovtsev — Mendes,
2002; Newman, 2003).

Az 1. tablazat kilonbdzd kolcsdnhata-
sokra épuld halézatokat tartalmaz. Van ko-
zottuk irdnyitott (példaul a 3.) és iranyitatlan
(példaul a2.), ember altal alkotott és tervezett
(példaul 4.), természeti fejlddés eredménye (L),
vagy emberi kdzremikodéssel, de spontan
fejlddéssel keletkezett (példaul 3., 5.).

A hélézatok empirikus tanulmanyozasa-
nak a lehetdségét oriasi mértékben noveli,
hogy a komputerizaciénak kdszonhetden
az elérhetd adatok mennyisége hihetet-
len m6édon megndtt. Néhany példa: A
hollywoodi filmszinészek adatbankja 450
ezernél tobb személyt tartalmaz, valamennyi
filmjukkel egy(tt. A Human Genom Projekt
egy harmincezer génrdl és harommillional
adatbankot. A WWW mérete meghaladja a
hatmilliard honlapot. A tdzsdén valamennyi
tranzakcidt feliegyzik egy allandéan novekvd
adathalmazt alkotva, amelyb8l gazdasagi
halézatok térképezhetdk fel. Az ilyen ha-
talmas adatmennyiségek tanulmanyozésa
fontos felfedezésekhez vezetett. A fo kér-
dés, hogy van-e remény arra, hogy ennyire
kiildnb6z0 eredet és funkcidju halézatok
kdzbs vonasokat mutassanak.

Kicsi a vildag — mondjuk, ha varatlanul
kider(l, hogy kénny( kapcsolatot talalni egy
ismeretlen személyhez ismeretségi lancon
keresztiil. Mar Karinthy Frigyes rAmutatott, a
60-as évektdl pedig szocioldgusok igazoltak,
hogy a tarsadalom szerkezete ilyen: Az alko-
toelemek nagy szdma ellenére az atlagos
Iépésszam (,tavolsag”) a halozaton meglepd-
en kicsiny. A ,kis vilag” tulajdonsag szamos
halézat sajatossaga, a kutatok tarsszerzdi
halozatatol a WWW-n keresztiil a sejtekig.!

Komplex hélézatok egy mésik érdekes,
szintén a szocioldgiabol ismert tulajdonsaga
az, amit roéviden a ,baratok baratai kénnyen
baratkoznak” kifejezéssel lehet érzékeltetni.
Mas szoval, a halézatokban a haromszogek
gyakorisaga nagy (példaul egy véletlen
hél6zathoz képest). Tovabbi, igen széles
korben jelentkezd tulajdonsiga a komplex
hélozatoknak az an. skalamentesség. Ez azt
jelenti, hogy a csticsok fokszamanak nincs
egy jellemzd értéke, aminél sokkal kisebb
illetve sokkal nagyobb fokszamu csucsot
csak elenyészd hanyadban lehet talalni.
Matematikailag ez abban nyilvanul meg,
hogy a fokszameloszlas hatvanyfiiggvény
jellegl. A skélamentesség a komplex rend-
szerek fizikai elméletében k6zponti szerepet
jatszik. A komplex rendszerekre jellemzd,
hogy hierarchikus szervezddésiek, azaz

! Matematikailag egy 6sszefliggd halézat ,kis vilag”,
ha a két pont kozdtti legrévidebb tavolsagok atlaga
nem novekszik logaritmikusnal gyorsabban arendszer
méretével.
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egymasba agyazott egységeket tartalmaznak.
Ez a tulajdonsag az emberi trsadalomra és
az egyes emberekre is igaz. Munkahelylinkén
az egyes szinteknek megfelelden, példaul
csoportok, osztalyok, fdosztalyok, leanyvalla-
latok vannak. Eletiinket szerveink (majunk,
agyunk, Iépiink stb.) 6sszehangolt mikodé-
se tartja fent. Ezek a szervek sejtekbdl allnak,
amelyekben sejtszervecskék talalhatok. A
legals6, mar konkrét bioldgiai jelentéssel/
funkciokkal rendelkezd épitdelem a tdbb
mint szézezerféle fehérje.

A nagy, véletlen halézatok leirasaban a 90
es évek végeéig az ErdBs—Rényi-modell volt az
uralkodé. A fenti sajatossagok koziil azonban
ez ateljesen véletlen kapcsolatokat feltételezd
modell semanagy csomaésodasi tulajdonsagot,
sem a skalamentességet nem adja vissza. 1998-
ban Duncan Watts és Steven Strogatz egyszerQ
modellt vezettek be: egy nagy csomdsodasi
tulajdonsagu (sok haromszoget tartalmazo),
szabalyos halézatbol (racsbol) indultak ki,
és ebbe viszonylag kis szama, véletlen élt
helyeztek el. Az igy létrejott haldzat nagy
csomésodasu kis vilag. Barabasi Albert-Lasz-
I6nak kulcsszerepe volt a skalamentesség
altalanos jellegének felismerésében. Az altala
és Albert Réka dltal kidolgozott, kivételezd
csatlakozason alapulé novekedési halozat-
modell a skalamentes kis vilag modellek
paradigmajava valt.

A tovébbiakban az adatok elemzésének
néhany Uy modszerét ismertetjiik.

3. Sulyozott hal6zatok és elemzésiik

A komplex rendszerek haldzati alapu tanul-
manyozasa holisztikus megkozelités, szemben
akdlestnhatasok tulajdonsagaira dsszpontositd
redukcionista leirassal. A valodi megértéshez
a két szélsbséges allaspont egyesitésére van
szlikség. Az elsd lépés a haldzati iranybdl, ha
a kolcsdnhatasokat nem tekintjik egyfor-
manak, és erdsségiket valamilyen skalan
jellemezzik, vagyis sulyokat rendeliink a
kolcstnhatasokat jelképezd élekhez.

Természetes stlyként adddik az iddegy-
ségre vetitett forgalom példaul a kdzlekedési
halézatokndl, az interneten vagy egy telefon-
halézatban. Kémiai reakciokban a szerepl®
anyagaramok mértéke hasznalhato fel
stlyok formalasara (lasd példaul Almaas et
al., 2004). A halézatokat gyakran valamilyen
komplex rendszerben lejatszédé folyamatok
korrelacios fliggvényeinek segitségével nyerjik

— ilyenkor nyilvan a korrelacié mértéke azono-
sithatd az élhez tartoz sullyal.

A stlyozatlan haldzatok jellemzéséhez
célszerQ volt az egyes motivumok statisztikéjat
tanulmanyozni. Motivum ebben a vonat-
kozésban a topoldgiailag azonos részgrafok
0Osszessége.? Példaul a korabban mar emlitett
haromszdgek ilyen motivumnak tekinthetdk.
Ha egy motivum szignifikansan gyakori egy
halézatban (példaul a véletlen hal6zathoz
képest), akkor felmeriil, hogy funkcionélisan
fontos lehet (Milo et al., 2002).

Hogyan lehet ezt a megkdzelitést a sU-
lyozott hal6zatokra kiterjeszteni (Onnela et
al., 2005)? Be kell vezetni egy mérészamot,
ami a részgraf sulyat jellemzi. Erre (pozitiv
stlyok esetében) a részgrafban szerepld élek
stlyainak mértani kozepe kinalkozik, amit
a részgraf intenzitasanak neveziink. Jobb a
mértani kbzepet valasztani a szamtani helyett,
hiszen az el6bbi automatikusan szolgaltatja
a 0 intenzitast, ha valamelyik él hianyzik a
részgrafbol.

Az 1. dbra bemutatja, hogy a sulyok fi-
gyelembe vétele hogyan valtoztathatja meg
akar az egyes motivumokra vonatkoz6
kovetkeztetéseket is. A vizsgalt iranyitott
héldzat az Escheria coli baktérium metaboliz-
musa alapjan késziilt, ahol a kémiai reakcidok
soran fellépd eredd fluxus segitségével lehet
a stlyokat meghatarozni. Az abra harom
egyszer( motivum statisztikajat mutatja be:
a figgbleges vonalak jelentik a mért értéke-
ket. Az 6sszehasonlitasként feltlintetett el-

2Részgréaf a halézat olyan része, amely maga is egy
halézat (graf).
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1. &bra = Sulyozatlan (felsd sor) és sulyozott motivumok statisztikaja
az E. coli baktérium metabolikus hal6zataban.

oszlasok a viszonyitasi rendszernek felelnek
meg, olyan véletlen haldzatnak, amelynek a
fokszameloszlasa megfelel a megfigyeltnek,
ésamelyen az empirikus stllyoknak véletlen

permutécidi valésultak meg. A tanulsag,
hogy bizonyos ritka motivumok igen nagy
intenzitassal lehetnek képviselve, ami a funk-
cionalitasra vonatkoz6 kdvetkeztetéseket
befolyasolja.

Asllyozott hal6zatok elemzésének tovabbi,
hatékony ésegyszerl madszere a, kiiszobolés”.
Egyik megvalGsitasi lehetdsége, hogy a halozat-
ban figyelmen kiviil hagyjuk az egy bizonyos
kiiszObérték alatti sullyal rendelkezd éleket. A
kiiszobérték mozgatasaval egy képsorozat
vagy mozgokép keletkezik, amelyik az
elszigetelt csticsoktdl elindulva, az élek foko-
zatos, erdsség szerinti bekapcsolasaval végl
a telies haldzatig jut el. Ezzel a médszerrel

elemezve a New York-i tdzsde legnagyobb
vallalatai arfolyamvaltozasainak korrelaciés
fuggvénye alapjan létrehozott haldzatrél
(Onnelaetal., 2004) kidertil, hogy bizonyos
gazdasagi agazatokon beldl (példaul ilyen
az energiaszektor) nagyon erds a korrelacio,
mig mas szektorok (példaul a pénzigy)
elemeire agazatokon ativeld szoros kap-
csolatok jellemzéek. Az ilyen és hasonld
médszerekkel szerzett informaciok egyrészt
hozzdjarulnak a piac alaposabb megértésé-
hez, de felhasznalhatdk példaul a portfoliok

A szocialis hal6zatok vizsgalatanal régéta
hangsulyozzak a sulyok fontossagat, de
ezek meghatarozasa nem konny( feladat. A
modern telekommunikécié kordban Uj, a
korabbinal joval objektivebb mddszerek
alkalmazéséara nyilik lehetdség. igy példaul
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a telefontarsasdgok minden beszélgetésrol

feliegyzik, hogy ki hivott kit, mikor, és mennyi

ideig tartott a beszélgetés. Kézenfekvd a kap-
csolatok intenzitasat az egymassal folytatott
beszélgetésekre forditott iddvel mérni. Egy
ilyen hatalmas, tobb milli6 csomépontot
tartalmazo rendszerre alkalmazva a kiiszo-
bolés mbdszerét, érdekes kép tarul elénk
(Onnelaetal., preprint): haa legersebb kap-
csolatok behelyezésével kezdjik a halézat

felépitését, majd fokozatosan csokkentjiik a

klisz6bot, azt tapasztaljuk, hogy el8szor in-
tenziv kapcsolatban l1évd egyedekbdl all, de

egymastol elszigetelt kozdsségek azonositha-
tok. Csak a viszonylag gyengébb kapcsolato-
kat jelképezd élek megjelenésével alakul ki

az egész rendszerre (tarsadalomra) kiterjedd

halézat. Ily modon igazolni lehet Mark Gra-
novetter 70-es években felallitott hipotézisét

a gyenge kotések fontossagarol (Granovet-
ter, 1973): bizonyos értelemben ezek tartjak

0Ossze, stabilizaljak a tarsadalmat.

4. Csoportosulasok/kozdsségek
a halézatokban

A valbs halézatok rendkivil dsszetettek, a
sok ezer csUcs és a sok tizezer él kozott
szinte reménytelen feladatnak t(nik az eliga-
zodas. Vajon egy komplex halézat (példaul

matematikusok

2. abra = Kapcsolatrendszeriink tobb,
egymassal atfedd, az abran ellipszis-
szer( tartomanyokkal jelképezett
részhaldzatra oszthato fel.

fizikusok

génhalézat) is olyan, mint egy ,szervezet™
Vannak benne jol meghatarozhat, kiilénallo
egységek hasonlé tipust egységekbdl, vagy a
szervezBdés kibogozhatatlan?

Vizsgaljuk meg, hogy egy nagy, biologiai
vagy szociol6giai eredet(l haldzat belsd szer-
kezete hogyan jellemezhet6 a benniik levd
sOrQibben 6sszekapcsolt részek (k6zdsségek)
feltarasa segitségével.

Atémakor lényegét legjobban egy konkrét
példan lehet bemutatni. A szemléltetéshez
alkalmasabb a szociologiai megkozelités
(Faust, 2005; Newman, 2004). A graf pontjai
itt az egyének, és akkor van koztiik él, ha két
egyénvalamilyen kapcsolatban van egymassal.
Tekintsik tehat egy embertarsunkat, egy
kutatot, aki példaul bioldgiai fizikai ku-
tatasokkal foglalkozik. Ennek a személynek
a kapcsolatrendszere jol meghatarozott
csoportokbdl all, amelyeken belll a tagok
ko6zott viszonylag tdbb a kapcsolat, mint a
tagoknak a kilvilag felé. Ilyen csoportok
vagy masképpen kozésségek a csalad, a
baratok, a kollégak, az iskolatarsak sth. Ezek
akozosségek egyszerre kuilonalldak, és at is
fednek, valamint tébb szallal kétddhetnek
a halozat fennmarado részéhez. Atfedés az,
hogy volt iskolatars lehet kolléga, s6t barat
is, de nyilvan vannak tovabbi, mas k6z0s-

Biologiai Fizika
Tanszék

baratok iskolatarsak
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ségekkel is kapcsolatai. A szocidlis kapcso-
lati halo tehéat rendkivil Gsszetett, egymassal

atfedd, izolalt vagy éppen egymasba agyazott

csoportosulasok egytittes halmaza, ésaz egész

tarsadalom mikodésének megértéséhez ezta

komplex halézatot is at kell tudnunk tekinteni.
Ezt prébélja szemléltetni a 2. bra.

Azt az igényt, hogy keressiik meg egy
gréf sOrlbben Gsszekotott részeit, sokkal egy-
szer(bb megfogalmazni, mint ténylegesen
teljesiteni. Mar maga a k6zosség fogalma sem
egyértelmQen definialt, hiszen a ,s0r(bb
Osszekotottség” kritériuma tobbféleképpen
is teljestilhet.

Ha egy adott hal6zaton beltil van k darab
olyan pontunk, amelyek egymassal paron-
ként mind dssze vannak kotve, akkor ez a
ponthalmaz egy k -klikket képez. Két k -klikk
pedig akkor szomszédos, havanegy kdzosk -1
pontot tartalmaz6 alhalmazuk (amely szintén
klikk). Definicio: két elem akkor tartozik
ugyanahhoz a kdzosséghez, ha 6ssze lehet
kotni dket szomszédos k-klikkeken keresztil.
A k-klikk kozbsség tehat az 6sszes olyan
egyed halmaza, akik ily médon egymassal
Osszekothetbek. Egy ilyen csoportosulas
lehet kicsi, de mérete, ha a graf elég sOrdQ,
Osszemérhetdvé vélhat a teljes halézatéval
(ilyenkor mondjuk, hogy az alhalézat ,,per-
kolal” [Derényi et al., 2005]).

A fenti tipust kézosségek megkeresése
egy trikkds algoritmus alapjan torténik. Van
tehat egy maédszeriink, most kiprébalhatjuk,
milyen eredményeket ad valés adatokra (Pal-
la et al., 2005). A fizikusok makddtetnek
egy elektronikus cikkarchivumot, amelyen
tobb tizezer cikk adatai megtalalhatdak. Ez
az adathalmaz egy grafnak tekinthetd: a
szerzBk a pontok, és két szerzd akkor van
Osszekapcsolva, ha van k6zos cikkik. Ha
erre a grafra lefuttatjuk a kdzdsségdetektald
algoritmusunkat, azt tapasztaljuk, hogy
eredményeképpen feltérképezddnek a
szerz6k tagabb értelemben vett (tébb orsza-
gon ativeld) kutatékollektivai.

A legfontosabb alkalmazés azonban val6-
szinQleg a biol6giai halbzatok terén varhato.
Amint arrél a fentiekben részletesebben
is frtunk, legfontosabb épitdkéveink, a
sejtieink makodésérdl egyeldre a legtdbbet
éppen a benniik talalhaté fehérjék kodlcson-
hatasi halézatainak megismerése Gtjan
tudhatunk meg. A fehérjék kdzdsségeinek
feltérképezésétdl sokat varunk: az egyes cso-
portosulasok feltarasa segithet a még nem
ismert funkcioju fehériék szerepének tiszta-
zasdban. Tobbek kozott megvizsgalhato,
hogy egy adott F fehérje milyen kdzosségek
tagja. Ha F benne van egy olyan csoporto-
suldsban, amelyben atobbi fehérje mondjuk
épp a sejtosztddas egy bizonyos folyamata-
ban jatszik fontos szerepet, akkor sikertilt
kimutatnunk, hogy F val6szinlleg szintén
fontos ennek a sejtosztddasi folyamatnak a
szempontjabél. Amennyiben ezt nem tudtuk
err@l a fehérjérdl valamilyen mas forrashol

3. &bra = Az egyes alhal6zatokon beliil egy
teljes algraf, itt példaul egy k=4 pontbdl all6
klikk, szomszédos k-1 klikkeken (harom-
szO6geken) keresztiil végiggdrdithetd. A fenti
négy alhaldzat két helyen egy-egy pontban,
egy helyen pedig egy élben fed at.
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(és ez ma még gyakori), akkor maris kidertl,
hogy a modszert hasznélni tudtuk annak a
megjéslasara, hogy mi leheta fehérje szerepe
a sejtben. Egy ilyen predikci6 fontossaga
gyO6gyszertervezési, illetve gybdgyaszati szem-
pontbdl nyilvanvald.

5. Magyar halézatkutatok

A halézatok kutatasa igazi multidiszciplinaris
feladat. A magyar kutatok Erdds Pal és Rényi
Alfréd klasszikus munkai 6ta kulcsszerepet
jatszanak ezen a terlileten. Hadd emlitsiik
itt meg néhany komplex halézatokkal fog-
lalkoz6 kolléga nevét a kiilonb6zd szakte-
ruletekrdl, a teljesség igénye nélkul, és
elnézést kérve a kihagyottakt6l: Bollobas
Béla (Cambride, UK és Memphis,USA) a
véletlen grafok matematikai elméletének
kiemelkedd mavel&je. Barabasi Albert-
Laszl6 (Notre Dame, USA) egyike volt a
komplex halézatok elméletében bekdvet-
kezett robbanasszeri fejlddés elinditdinak.
Tusnady Gabor (Rényi Intézet) a hal6zatok
matematikdjaval, BenczUr Andras (SZTAKI)

WWW modellezéssel, Csermely Péter (SOTE)
(Csermely, 2004) biokémiai halézatokkal,
Vedres Balazs (CEU) szocidlis halézatokkal
foglalkozik igen sikeresen.

Befejezésil megemlitjik, hogy magyar
nyelven harom ismeretterjesztd konyv is
megjelent a komplex halézatok elméletérdl.
Mark Buchanan Nexus cimd mQve mellett
két neves magyar szakember is irt kbnyvet a
szélesebb kézonség szamara. Csermely Péter

A rejtett hal6zatok ereje cim( kdnyve néhany
hénappal ezel6tt j6tt ki. Klilbndsen Barabasi
Albert-Laszl6 Behaldzva cim{ mQvét ajanljuk
az olvasok figyelmébe, mert nemcsak olvas-
manyos médon ismertet meg e tudomanyag
Uj eredményeivel, de izelitdt ad a nemzetkozi
szinten kiemelkedden elismert kutatomunka
izgalmabdl is. Nem véletlen, hogy a kényv
eredeti, angol valtozata felkeriilt a New York
Times bestsellerlistajara.

Kulcsszavak: komplex rendszer, gréaf, statisz-
tikus fizika, stlyozott halézatok, skalamen-
tesség, perkolacié
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REZGESEK EGYUTTHANGZASA -
A CSILLAGBELSO DIAGNOSZTIKAJA
Kollath Zoltan

az MTA doktora, MTA Konkoly Thege Miklos Csillagaszati Kutatointézete
kollath@konkoly.hu

A csillagok képe a legnagyobb tAvcsévekben

is csak elkendddtt folt — a latott szerkezetet a
foldi l1égkor orvénylései és az optikai rend-
szer hibai hatarozzdk meg. Csak néhany
esetben sikertlt a csillagfelszin szerkezetét
megfigyelni a csucstechnikdju teleszkdpok-
kal, amikor a légkdri valtozasokhoz alkal-
mazkodd optikai rendszerrel a nagy objek-
tivatmérdnek megfeleld felbontést érhettek
el. Egy csillag kivétel a felszini felbontés
tekintetében: a mi Napunk. Azonban a Nap
esetén is csak kozvetve nyerhetlink infor-
méciot a belsd szerkezetrdl. Igaz, a neutrindk
a Nap belsejébdl konnyedén eljutnak hoz-
zank —de ugyanilyen konnyedén atrdpuinek
a detektorainkon is —, ezért a technika mai
szintjén a képalkotasra alkalmatlanok. Koz-
ponti égitestiink rezgései segitettek abban,
hogy csillagunk bels6 szerkezetét kozvetve
megfigyeljik.

A Nap esetében kissé olyan helyzetben
vagyunk, mintha egy zavaros vizQ t6 fenekét
vizsgalnank. A fény csak minimalis mélység-
be hatol be a vizbe, és csak abbdl a mélység-
b8l hoz informécidt. Ha viszont hulldmokat
latunk a viz tetején, abbdl esetleg megtalal-
hatjuk azokat a részeket, ahol viszonylag
sekély a t6 — mivel a hulldmok viselkedése
véltozik a vizréteg vastagsagaval. A tavoli csil-
lagok esetén a Napéhoz képest is reményte-
lenebb a helyzetiink, ha a belsejukrol szeret-
nénk megallapitani valamit. Magashdl a to
hulldmait sem lathatnank, esetleg egy kis

vibrélast a térél visszaverddd fényben. A
csillagok esetében ez a kis vibrélas lehet az
az informécié, amely elegend® ahhoz, hogy
a csillagbelsd ,,ultrahangképeit” elkészitsuk.
Mar régéta ismeretes, hogy a csillagok
egy része valtoztatja a fényét — a valtozasok
iddskalaja par perctdl évekig terjed. A valto-
z&sok hatdsmechanizmusét csak a 20. szazad
masodik felében értették meg igazan. A
valtozécsillagok jelentds részénél a fényinten-
zitasuk ingadozaséat a belsejikben terjedd
akusztikus hulldamok okozzak, melyek a
csillagok ciklikus tagulasaban, 6sszehtizéda-
séban nyilvanulnak meg — ennek megfele-
I16en pulzal6 csillagoknak hivjuk dket. A
periédusok — mint altalaban az idGtartamok
— nagyon pontosan mérhetdk, ezért minden
egyes megfigyelhetd rezgési allapot egy jol
definialt szamszerd informaciét jelent. Egy
egyszer( inga esetében a periddus mérése
alapjan nagyon pontosan megmondhatjuk
az inga hosszat — feltéve, hogy ismerjuk a
gravitaciés gyorsulast. A csillagok joval bo-
nyolultabbak, mint egy inga, igy egy rezgési
peridédus 6nmagaban még a csillag méretét
sem arulja el. A csillagok fizikdjanak megis-
merése szempontjabol azok a csillagok bir-
nak nagyobb jelentGséggel, amelyek nem
csak ,monofonikusan”, hanem tébb szélam-
ban rezegnek. Az utébbi iddszak jelentds ered-
ményei mind amegfigyelések, mind az elmélet
szempontjabol tébbnyire a tébbperiddusu
pulzalé csillagokhoz kapcsolodnak.
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Az egyszerre két kilénbdzé periddussal
rezgd (kétmaédusu) csillagok mutatjak az osz-
cillacidk kapcsolddasanak legegyszer(bb
forméjat. Ezen csillagok mikodésének a
megértése ezért is kulénleges fontossagu

—ha ebbe is belettrik a modellezéssel foglal-
koz6 asztrofizikusok bicskaja, akkor a még
Osszetettebb rendszerek értelmezésére kevés
remény marad. A pulzal6 valtozocsillagok
klasszikusan ismert két fdbb csoportja a
cefeidak és az RR Lyrae csillagok. Mindkét
csoportban megfigyelhetink kétmodusu
csillagokat, melyeket egészen a mult szazad
legvégéig nem sikertlt kielégitden model-
lezni. A csillagrezgések hidrodinamikai
folyamatok, melyekben az elektromagneses
sugarzas terjedését is az anyag mozgasahoz
kell kapcsolni. A folyamat modellezése csak
numerikusan, szamitogépek segitségével old-
hatd meg. A numerikus modellezés térténete
az 1960-as évekig nytlik vissza, és olyan problé-
mak kisérték végig, mint példaul a kétmaodusu
megoldasok hianyaamodellekben. Az anyag
turbulens mozgasanak és a konvekcionak
a korabbinal pontosabb kezelése segitett
abban, hogy ezeket a csillagokat numerikus
szamitasainkban reprodukaljuk — 1997-ben
kaptuk az els6 ,kétszolamu” cefeida model-
leket (Kollath et al., 1998).

Az Osszetettebb valtozast mutato csilla-
goknal alapvetd probléma, hogy a lehetsé-
ges rezgési allapotokbdl melyek valdsulnak
meg, és azok milyen amplitidéjlak lesznek.
A rezgés lehetdségét a csillag stabilitasvizs-
galata adja meg. A hepehupas dombtetdn
allé labda helyzete instabil lehet, hiszen egy
kicsit megpdccintve legurul onnan. Ezt az
instabilitast akar ranézésre is megmondhat-
juk, viszont azt méar sokkal nehezebb elddn-
teni, hogy merre gurul a labda végil — ez
utébbihoz pontosan ismerniink kell a dom-
borzati viszonyokat. A csillagok esetén is ezt
tapasztaljuk: az instabilitas ténye viszonylag
egyszerGen megadhato: kiszamolhatd, hogy
milyen periédustiak azok a kicsiny rezgések,

amelyek 6nalléan ndvekednek. A kezdeti
erdsodés ellenére azonban el6fordulhat,
hogy véglll a csillag egy masik periédussal
kezd rezegni, és a kezdeti ritmus teljesen
eltlnik a valtozasbol. Raadasul a csillag sok-
kal tobb kiilbnbdzd peridédusa valtozassal
szemben is instabil lehet, mint amennyit az
allandosult rezgések kozott megfigyelhetlink.
A rezgések kivalasztédasanak mechanizmu-
samég most is megoldatlan kérdés. A kétmo-
dust pulzacié is erre adott példat. A cefeida
és az RR Lyrae csillagok sok modelljére a
stabilitasvizsgalat harom-négy kulénb6zd
periddust mozgas lehetdségét adja meg.
Ezek kozil altaldban egy, néha két rezgés
marad fenn a valésagban. A kivalasztédas
kulcsa a rezgési allapotok nemlineéris kol-
csOnhatasa. Ezt sikertilt j6l visszaadnunk
a turbulens modelljeinkben, garantalva a
kétmodusu csillagpulzacié modellezését. A
hidrodinamikai szamolasokat egyszeribb
modellek illesztésével kibdvitve a jelenség-
kor jol értelmezhetbvé valt (Szabd et al.,
2004), ezaltal a kétmddusu pulzacié model-
lezésének kérdése nagyrészt megoldédott.

Kiterjedt fotometriai feltérképezések (fo
motivacidjuk az Univerzum sotét anyaganak
keresése volt a gravitaciés lencse jelenség
segitségével) jovoltabdl nagy mennyiség-
ben fedeztek fel valtozdcsillagokat kdzeli
galaxisokban, igy a Kis és a Nagy Magellan
Felhdben is. A cefeidak és az RR Lyrae csilla-
gok igen fontosak a tavolsagbecslések szem-
pontjabdl. A kétmddusu csillagok ismételten
kitlintetett szerepet jatszanak, mert a két pe-
riédus ismerete néhany elméleti és csillagfej-
I6dési adattal kiegészitve elegendd lehet arra,
hogy megbecsiiljiik thvolsagukat: a pulzécids
modellek segitségével kiszamithaté az ab-
szolutfényességiik is. Az abszol(it ésa Foldrol
megfigyelt latsz6 fényesség egybevetésével
meghatarozhat6 a Magellan Felhdk tavolsaga,
amelyre Kovacs Géza (2000) 63,1, illetve 50,1
ezer parszek értéket kapott. Az eredmény az
an. ‘hosszu tavolsagskalat igazolja.
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Az eldzbdekben targyalthoz hasonlé
csillagokban csak elvétve figyelhetd meg
egy harmadik, elkilénult fizikai periodicitas
(nem beleértve a fd rezgések periddusahoz
kozeli rezgéseket, amelyekre késdbb térek
ki). Harom periédus méar nagymértékben
leszoritja a csillag lehetséges fizikai paramé-
tereinek korét. Azonban az ilyen csillagok
elenyész6 szamuak, valoszintleg kildnleges
fizikai allapotuknak megfelelden. A V823
Cassiopeiae valtozdcsillag esetében példaul
a csillag valészindleg egy rovid, atmeneti
iddszakban tartézkodik (Jurcsik et al., 2006),
ami csak idBszakos harommaédusi rezgést
jelez.

A Klasszikus véltozécsillagok (RR Lyrae
és cefeida csillagok) valtozasanak sok eset-
ben megfigyelhetd modulacidja Ujabb, egy-
idejlleg jelen 16vd rezgési allapotokra utal.
Az RR Lyrae csillagok esetében a jelenség
Blazhko-effektus néven mar régéta ismert.
Mig a hasonl6 csillagok ,,normélis” csoportja-
ban csak egy periodicitas észlelhetd, a mo-
dulaciot mutaté csillagokban a rezgés kdzeli
periddusok dsszegeként jon létre. Alapeset-
ben a csillag rezgései csak sugériranylak,
mig a leginkabb elfogadott elképzelések
szerintamodulacioért felel®s Ujabb rezgések
mar nemradialis mozgasokkal jarnak. Még
ma is nyitott kérdés, hogy mi hatarozza meg
ezen oszcillaciok jelenlétét a radialis iranyu
lUktetések mellett.

Mig a radidlis csillagpulzacio esetén a
nemlinedris modellek ma mar egyszer(ien
szamithatok, a nemradialis rezgésekre ez
még megoldhatatlan feladat. Az egyszer(bb
kozelités, a csillag stabilitasvizsgalata az alta-
lanosabb esetben is elvégezhetd, de ez csak
részben ad valaszt a felvet6dd kérdésekre.
A lehetséges periédusok meghatarozhatok,
de a lehetséges amplitadok mar kiviil esnek
amegoldhat6 kdrén. A sugarirany mozgas
egydimenziés leirast tesz lehetbvé, ehhez
képest az altalanos esetben, amikor mar
nemradialis mozgasok is lehetségesek, ha-

romdimenzidssa valik a megoldandé feladat.
A szabadségi fokok ndvekedése indokolja
a lehetséges rezgési allapotok szamanak
jelentds novekedését. Teljes, nemlinearis,
haromdimenzids pulzécids szamolasok a
szilkséges szamitasi kapacitas hianya miatt
nem varhatok az elkovetkezd években, pe-
dig amegfigyelések jelentds kisérleti terepet
szolgaltatnak.

Tobb csillagcsoport is létezik (ezek pél-
daul a d Scuti csillagok, az oszcillalé fehér
torpék), amelyekben rezgések sokasaga
figyelhetd meg. Mig kétmddusu cefeidak
és RR Lyrae csillagok esetében a rezgési
allapotok azonositasa altalaban egyértelma
— példaul a periddusok aranya meghatarozza
azt—, ad Scuti csillagok esetében az azonosi-
tas altalaban nehéz. Ez jelenleg egy nagyon
jelentds hétrany, hiszen a rezgési allapotok
azonositasuk utan felhasznélhatok lennének
a csillag bels6 szerkezetének meghataroza-
séra — azaz csillagszeizmoldgiai kutatasokra
(hasonléan, mint ahogy a foldrengések a
szeizmologianak Utjan segitenek a Fold
belsd rétegzddésének meghatarozasaban).
Arezgési allapotok azonositasara elsGsorban
empirikus moédszerek léteznek. A kiilénbdzd
szinekben mért valtozasok segithetnek a
rezgési allapotok belsd rendjének feltara-
séban, mint példaul az a g Tucanae csillag
esetében tortént (Papard — Sterken, 2000).
A talalt rezgési allapotok csoportjai segithet-
nek azok azonositdsaban, hozzajarulva a
csillagszeizmolégiai kutatasokhoz.

Az, hogy az egyes periodicitasok milyen
erdsséggel, mekkora amplitiidéval jelennek
meg, még ma is magyarazatra szorul. Nem
meglepd ezarendszer komplexitasa miatt. Még
Iényegesen egyszer(ibb rendszerekre, mint pél-
daul egy gitarhur relativ rezgési amplitiidéinak
is csak a kézelmultban jelentek meg realis
modelliei. A hart rendkivil egyszerQ hangzé
rendszerként szoktak bemutatni, viszont a
valdsagban ott is megjelennek a kdvetkezd
rezgési allapotok (hossz és keresztiranyu
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rezgések) nemlinearis kélcsdnhatasai a fel-
fliggesztések rugalmassagan keresztil. Ezt
a kapcsolatot elhanyagolva a gitarhur telt
felhangszerkezete értelmezhetetlen lenne.
A csillagok akusztikaja sokban hasonlit a
hangszerekéhez, de azokhoz képest sokkal
bonyolultabb.

A csillagrezgések nemcsak a nemradidlis
mozgéasok miatt valnak 6sszetettebbekkeé,
hanem olyan csatolasok miatt is, mint a
kettdscsillagokon belili kdlcsénhatas. A
klasszikusan jol modellezett csillagok is
olyan folyamatokat mutathatnak, ha nem
egyeduil alinak a vilaglrben, amelyek nehe-
zebben értelmezhetbek. llyenek pl. a cefeida
csillagok hirtelen fazisugrasai (Szabados,
2003). A numerikus modellezés is egyre
bonyolultabba valik ahhoz képest, mint ami
a cefeiddk és RR Lyrae csillagok alapvetd
jelenségeinek visszaadasahoz sziikséges
volt. Elkertlhetetlenné valt, hogy a csillag-
modellek Ujabb generaciéjat fejlesszik ki,

csak ezért is, hogy a viszonylag ,egyszerQd”
csillagok esetében is lehetdség legyen a
csillagszeizmoldgiai vizsgalatokra. Jelenleg
ami csoportunk is egy ilyen fejlesztés végén
jar — remélhetbleg az elkévetkezd években
még tdbbet megértlink majd a csillagok
zenéjének belsd harmanidjabdl, ahangzasok
kolcsnhatasabdl. Mindezek a csillagok belsd
fizikai folyamatairél arulkodnak, egy olyan la-
boratériumrdl, amelyet féldi viszonyok kdzoétt
nem reprodukalhatunk.

Cikkiinkben avaltozocsillagok kutatasanak
is csak egy szegmensével foglalkozhattunk,
hiszen a bemutatott témaban is folynak
egyéb kutatasok, és jelentds eredmények
szilettek példaul a csillagaktivitas okozta
fényvaltozasok kapcsan is. A teljes hazai
csillagaszati kutatdsok bemutatasa pedig még
nagyobb terjedelmet igényelne.

Kulcsszavak: asztrofizika, valtozécsillagok,
hidrodinamika
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