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A fizika célja az anyagi világ legalapvetõbb 
törvényeinek, mûködésének feltárása, meg-
értése. Fontos, hogy a megértés szintje 
olyan legyen, hogy az összefüggéseket kvan
titatívan és egzaktul le tudjuk leírni. Ezért a 
fizika erõsen támaszkodik a matematikára. 
A fentiekbõl azt a következtetést is levon
hatnánk, hogy a fizika lényegében minden
nel foglalkozik. Azonban ez nem így van: 
az anyag magasabb szervezõdési formáit 
(biológiai, társadalmi stb.) és az azokból 
adódó speciális kérdéseket külön diszcip-
línák kutatják. Ennek oka, hogy e területek 
törvényei más jellegûek, mint a fizikában 
általában, nem tehetõk eléggé kvantitatívvá, 
illetve egzakttá. Azonban a fizika e területek 
fejlõdéséhez is jelentõsen hozzájárul. Éppen 
az utóbbi évtizedekben erõteljes fejlõdés 
zajlott a fizika olyan területein, gondolok itt 
elsõsorban a statisztikus, illetve matematikai 
fizikára, amelyek komoly segítséget nyújtanak 
más diszciplínák problémáinak tárgyalásához, 
megértéséhez. 

Bemutatkozik a Fizikai Tudományok 
Osztálya. Nos, a fenti pár mondatos általános 
bevezetõbõl is sejlik: nehéz egy olyan osz
tályt bemutatni, amelynek kutatási területe  

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
olyan széles, mint a Fizikai Tudományok 
Osztályáé: térben a legkisebb elemi részecs
kéktõl a Világegyetem egészéig terjed, és idõben 
is hatalmas területet – az Õsrobbanástól a jelenig 

– fed le. Módszereiben is igen változatos a fizika. 
Sok száz vagy inkább ezer kísérleti technika és 
hasonlóan sok elméleti megközelítés próbálja 
a fent említett hatalmas kutatási területet fel-
dolgozni, úgy, hogy a megismerés egészen 
a megértés szintjéig terjedjen. 

Mit várunk el a Fizikai Tudományok Osz
tályától? Az általános elvárás a tudományág-
ra lebontva hasonló, mint amit az Akadémia 
egészétõl is elvárhat a társadalom. Ez nem 
más, mint az, hogy valamilyen szinten min
den tudományágnak a világon felhalmozott 
összes ismeretanyagát lefedje, mintegy tár
háza legyen a tudásnak, s e tárházból az or
szág meríthessen. Ugyanakkor nemcsak egy 
passzív tárház, hanem egy olyan aktív kuta
tókból álló közösség, amely hozzá is tesz 
ehhez a tudáshalmazhoz saját kutatásai révén, 
ezzel emelve az ország nemzetközi elismert
ségét. Ennek megfelelõen az Akadémia és 
ezen belül a Fizikai Tudományok Osztályá
nak feladata az alapkutatás, új ismeretek szerzése, 
összefüggések feltárása, megértése. 

Kulcs a természet megismeréséhez
Bemutatkozik 

az MTA XI. (Fizikai Tudományok) Osztálya

ELÕSZÓ
Faigel Gyula

az MTA levelezõ tagja, osztályelnök-helyettes
MTA SZFKI – gf@szfki.hu
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A Fizikai Tudományok Osztálya szerke
zete tükrözi az elõzõleg megfogalmazott 
kívánalmakat. Kilenc bizottságból épül fel, 
amelyek átfogják a fizikai kutatások teljes 
skáláját. A bizottságok tagsága nemcsak az 
akadémiai fizikai kutatóintézetekbõl kerül ki, 
hanem felölel mindenkit, aki Magyarorszá
gon fizikai kutatásokkal foglalkozik. 

E bemutatkozó szám cikkeit úgy válo
gattuk össze, hogy minden bizottság terüle
térõl egy-két érdekes, aktuális, a szélesebb 
olvasóközönséget is érdeklõ eredményt 
mutassunk be. Tizenöt cikket olvashatunk 
e számban. Bár a szerzõk erre külön nem 
tértek ki, de itt szeretném megemlíteni, hogy 
minden szerzõ aktív kutató, akinek saját 
eredményei is ott szerepelnek a cikkekben. 
Természetesen ezek az eredmények az 
érthetõség kedvéért be vannak ágyazva a 
világon e területeken elért eredmények közé. 
A következõkben minden cikkrõl egy igen 
rövid ismertetõt szeretnék adni, evvel segít-
ve a nem fizika területén dolgozó olvasót a 
köny-nyebb tájékozódásban. Szerzõi névsor 
szerint fogok haladni. 

Balog Erika és Fidy Judit cikke egy inter
diszciplináris területre, a biofizika területére 
kalauzolja az olvasót. Arról írnak, hogy az élõ 
szervezetek alkotóinak molekuláris szintû is
merete miért fontos. Cikkükben elsõsorban 
a fehérjékre és azok dinamikájára koncent
rálnak. Megmutatják, hogy a fizikában és 
kémiában kidolgozott molekuladinamikai 
módszereket sikerrel alkalmazhatjuk egyszerû 
fehérjék viselkedésének leírására is.

Domokos Péter az anyag és fény speciális 
körülmények között (rezonátorban) való 
kölcsönhatása eredményeként létrejövõ új 
jelenségeket és az ezekbõl fakadó elméleti 
és gyakorlati lehetõségeket tárgyalja. 

Fodor Zoltán igazi „kemény” fizikai prob
lémát tárgyal. Annak a lehetõségét vizsgálja, 
hogy magának a részecskefizika elméletének 

– az erõs kölcsönhatás elméletének – fázisdia
gramját hogyan határozhatjuk meg. Rámutat, 

hogy a fizikában szokásos perturbatív mód
szerek helyett ez esetben a rácstérelmélet 
segítségével juthatunk el a megoldáshoz.

Gránásy László, Pusztai Tamás és Tegze 
György egy, a gyakorlati élettel szorosan 
kapcsolatos kérdést, a polikristályos anyagok 
kialakulását vizsgálják egy általuk kidolgo
zott elméleti megközelítés segítségével. 
Mivel a minket természetben körülvevõ, illetve 
az emberiség által mesterségesen elõállított 
anyagok egy igen jelentõs része polikristályos, 
ezen anyagok növekedési mechanizmusának 
ismerete alapvetõ. Cikkükbõl megtudjuk, hogy 
milyen sokféle és bonyolult mikroszerkezeti 
mintázat alakulhat ki, és bemutatják, hol tart 
ezek leírása, megértése.

Groma István, Lendvai János és Ungár 
Tamás cikke bemutatja, hogy a kristályok ren-
dezett atomi szerkezetében elõforduló hibákat 
hogyan tudjuk röntgensugárzás segítségével 
felderíteni. Több érdekes példát mutatnak 
arra, hogy ez az információ mely területeken 
lehet fontos.

Horváth Dezsõ cikkébõl megtudhatjuk, 
hogy milyen formában kapcsolódnak be a 
magyar kutatók a kísérleti részecskefizikába, 
elsõsorban a CERN-ben folyó kutatásokba. 
A legaktuálisabb kutatási problémák mellett 
megdöbbentõ adatokat olvashatunk a kísér
letekben használt berendezésekrõl. Ki gon
dolná például, hogy az itt használt szupra
vezetõ mágnest több vas veszi körül, mint 
amennyi az Eiffel-toronyban van.

Kamarás Katalin a napjainkban igen nagy 
erõkkel kutatott, szénatomokból felépített 
molekuláris méretû, tehát nanométer átmé
rõjû csövek, úgynevezett szén nanocsövek 
optikai rezgési spektroszkópiás vizsgálatáról 
ír. Az így szerzett adatok lehetõséget adnak 
a nanocsövek viselkedésének leírására alko
tott elméleti elképzelések ellenõrzésére, és 
végsõ soron a késõbbi biztonságos gyakorlati 
alkalmazásokra.

Kertész János és Vicsek Tamás a hálóza
tokról ír. Ha a hétköznapi életben meghalljuk 

Faigel Gyula • Elõszó
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a hálózat szót, elõször a world wide web 
(www) jut mindenki eszébe. A cikkbõl meg
tudhatjuk, hogy a körülöttünk lévõ világ 
jelenségeinek sokkal szélesebb körét értelmez
hetjük hálózatként is. Hálózatok elõfordulnak a 
biológiától a társadalmon keresztül a kémiáig, 
fizikáig mindenütt. A szerzõk rávilágítanak, 
hogy hazánkban komoly hagyományai van-
nak e terület vizsgálatának, és ma is jelentõs 
eredményeket érnek el kutatóink.

Kolláth Zoltán szemléletes képeken 
keresztül mutatja be, hogy a csillagok 
rezgéseibõl hogyan kaphatunk információt 
a felépítésükrõl. Azt gondolhatnánk, hogy 
csak a nap rezgéseit tudjuk mérni, de kide-
rül, hogy távoli társai fényerõ-ingadozása is 
tükrözi rezgéseiket. Ez lehetõséget nyújt a 
csillagok felépítésérõl való általánosabb kép 
kialakításához.

Lévai Péter a nagyenergiás részecskefi
zika egyik aktuális területérõl, a nehézi-
on-ütközésekrõl ad ízelítõt. Meglepõdve 
olvashatjuk, hogy az orvosi gyógyászatból 
jól ismert tomografikus eljárás az atommagok 
nagyon kis méretskáláján is alkalmazható. 
E cikkbõl megtudjuk, hogyan mûködik a 
kvark tomográfia, és a részecskefizika mely 
kérdéseire remélhetünk választ e módszer 
alkalmazásával.

Maróti Péter és Gerencsér László a bio
lógiai rendszerekben fontos folyamat, a 
protonvezetés mechanizmusáról írnak. 
Elsõsorban a fotoszintetikus baktériumok 
reakció-centrumában lezajló vezetésre 
koncentrálnak. Elmagyarázzák, hogy az itt 
mûködõ fehérjék, mint például a bakteri-
orodopszin, hogyan alakít ki protonkon-
centráció-különbséget egy biomembrán két 
oldala között.

Ricz Sándor a fotóeffektussal – az atomi 
elektronok fotonokkal való kilökésének 
problémájával – foglalkozik. Meglepõ, hogy 
ezt az effektust Albert Einstein éppen száz 
éve, 1905-ben magyarázta meg, és még ma 
is vannak ezzel kapcsolatos nyitott kérdések. 

A szerzõ azt taglalja, hogy a debreceni ATOM
KI-ban kifejlesztett elektronspektrométer 
milyen új lehetõségeket kínál a fotóeffektus 
vizsgálatára.

Surján Pétertõl egy, az anyagtudomány, 
kémia, és biológia számára egyaránt nagyon 
fontos területrõl, a molekulák felépítésének 
elsõ elvekbõl való modellezésérõl kapunk 
összefoglalót. Tudjuk, hogy a fizika törvé
nyei elvileg lehetõvé teszik, hogy az alkotó-
elemek ismeretében meghatározzuk egy 
molekula szerkezetét. A szerzõ megvilágítja, 
hogy a gyakorlatban ez miért nem megy, és 
rámutat a problémák kiküszöbölésének egy 
lehetséges módjára. 

Szegõ Károly bemutatja, hogy merre tart 
az európai ûrkutatás, és hogyan kapcsolódik 
Magyarország ehhez a programhoz. Megtud
hatjuk, hogy egy ilyen kis ország, hogyan 
járulhat hozzá egy igen pénzigényes kuta
táshoz, milyen nagy szerep jut ebben a ha
gyományoknak. A szerzõ arra is kitér, hogy 
mit kaphat az emberiség e kutatásoktól.

Temesvári Tamás és Tél Tamás a rende
zetlen rendszerek egy olyan csoportját mu
tatják be, amely tér- és idõbeli viselkedése 
sajátságos szabályokat mutat, kaotikus. Egy 
közelítõ definíciót kapunk arra, hogy mit 
nevezünk kaotikus viselkedésnek, mik en-
nek legfõbb jellemzõi. A szerzõk jó néhány, 
hétköznapi életünkbõl vett példán keresztül 
világítanak rá e terület fontosságára.

Úgy gondolom, a bemutatkozáshoz hozzá 
tartozik az Osztály múltja és hétköznapjai. 
Befejezésként ezekrõl írnék néhány monda
tot. A Fizikai Tudományok Osztálya mint 
önálló egység, fiatal. 1993-ig a Matematikai 
Tudományok Osztályával együttesen alkot-
ták a Matematikai és Fizikai Tudományok 
Osztályát. Szétválásunk után elõször Nagy 
Károly, majd 1999-tõl Bor Zsolt volt, 2002-
tõl napjainkig pedig Horváth Zalán a Fizikai 
Tudományok Osztályának elnöke. Az Osz-
tály rendes tagjainak száma húsz, a levelezõ 
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tagoké kilenc, a külsõ tagoké tizennyolc és 
a tiszteleti tagoké tizenöt. Aktívan részt ve-
szünk az Akadémia életében: a különbözõ 
akadémiai bizottságokban, Osztályunkról 
került ki az MTA fõtitkára is az elmúlt hat 
évben, többen tagjai az AKT-nak és a Tanács 
Matematikai és Természettudományi Kurató-
riumának. Az Akadémiai életben való rész-
vételünket jellemzi, hogy a 2000-ben lezajló 
diszciplína-vita eredményeképpen egy igen 
színvonalas, több mint száz oldalas kiadványt 
készítettünk Fizikai tudományok az ezred-
fordulón címmel. Az Osztály külön díjakat 
alapított (Fizikai Díj és Fizikai Fõdíj) kimagas-
ló tudományos teljesítmények elismerésére. 
Ezeket a tavaszi akadémiai közgyûléshez 
kapcsolódó tudományos rendezvényeken 
veszik át a díjazottak. Szoros kapcsolatot 
tartunk az Eötvös Loránd Fizikai Társulattal, 
és részt veszünk a társulat lapjának, a Fizikai 
Szemlé-nek a szerkesztésében, evvel is hoz-
zájárulva a fizika szélesebb rétegek körében 

való népszerûsítéséhez. Hétköznapjainkhoz 
tartoznak a havonta tartott osztályülések, 
amelyeken igen szép számmal vesznek részt 
az osztálytagok és doktor képviselõk. Élen 
járunk a doktor képviselõk osztályéletbe 
való bevonásában. Ebbõl a szempontból 
ügyrendünk talán legliberálisabb az Akadé-
mián. A vidéki kutatóhelyek jobb megisme-
rése céljából, többször tartunk kihelyezett 
osztályülést.

E rövid áttekintés természetesen nem 
adhat teljes képet a Fizikai Tudományok Osz-
tályáról, de a következõ oldalakon olvasható 
cikkekkel együtt az olvasó ízelítõt kap a fizika 
szépségérõl, sokszínûségérõl és arról, hogy 
a természet megértéséhez a fizika szilárd 
és elengedhetetlen alapot nyújt, amelyre 
a többi tudományág is építhet. A Fizikai 
Tudományok Osztálya pedig arra törek-
szik, hogy az itt felhalmozott tudás minél 
szélesebb körben terjedjen, az ország javára 
szolgáljon, és hírnevét öregbítse.

Faigel Gyula • Elõszó



Magyar Tudomány • 2006/5

526

Az utóbbi évek egyik legnagyobb tudományos 
szenzációja kétségtelenül az ember genetikai 
kódjának megfejtése volt. Az elsõ, a genom 
csaknem 100 %-ára vonatkozó leírást 2001-
ben publikálták (Lander et al., 2001; Venter et 
al., 2001),  és további két év kellett a mintegy 
tizenhárom évig tartó projekt befejezéséhez. 
Ez az emberi fehérjeállomány genetikai 
kódját jelentõ kb. hárombillió DNS-bázispár 
sorrendjének ismeretét, és az általuk meg-
határozott fehérje-kódszakaszok (gének) 
azonosítását jelentette. Az eredményeket 
hatalmas lelkesedés fogadta, és a felfedezés 
jelentõségét ma sem tartjuk kisebbnek. A 
jelen kutatási idõszakot szokás postgeno-
mic era-ként, azaz a genom ismerete utáni 
idõszaknak nevezni. Ez nem idõbeliséget 
jelent elsõsorban, hanem arra utal, hogy 
a génállomány ismerete után még sok a 
tennivaló, amíg valóban eljutunk az egyé
nekre specializált, molekuláris szintû terápiai 
beavatkozások sikeréhez.

A genetikai ismeretek gyakorlati, terápiai 
alkalmazásához tisztázni szükséges, hogy 
egy patológiás esetben milyen ponton térnek 
el az anyagcserefolyamatok hátterében 
álló biokémiai reakciók a normálistól. Fele
lõsként gyakran téves funkciójú, azaz téves 
szerkezetû fehérjéket találnak. De hol kell 
beavatkozni a probléma megoldásához? Ha  

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
megbecsüljük, hogy egy élõlény teljes 
életideje alatt hányféle fehérje vesz részt 
az életfolyamatokban (ez a teljes fehérje-
állomány, a „proteom”), akkor igen nagy 
számot kapunk (ez emberre kb. 400 ezer) 
a fehérjekódoló gének számához (emberre 
kb. 22 ezer) képest. Azaz a genom ismerete 
nem adja meg a proteom ismeretét, ahogy 
korábban gondolták. A jelenség ennél sokkal 
bonyolultabb; vagyis a fehérjék szintézise és 
anyagcsere-folyamatai során még eddig fel 
nem tárt, igen sokféle módosulás történik, 
aminek útja más lehet a szervezet különbözõ 
szöveteinél, az életkortól és külsõ – fizikai és 
kémiai – tényezõktõl is függõen. 

Ezek az ismeretek a kutatók figyelmét 
a patológiai problémáért felelõs molekulák 

– fehérjék – felismerésére és a molekuláris 
szintû kölcsönhatások megismerésére irá
nyították. Ennek megfelelõen kialakult egy 
intenzíven mûvelt új tudományág, a proteo
mika, amely egyfajta sejt/szövet/szervezet 
teljes fehérjeállományának felderítését cé
lozza meg a következõ lépéseken át: 
1. A fehérjék szeparálása. 
2. Az izolált fehérjék azonosítása fõbb jel

lemzõik szerint. 
3. Az egyes frakciók mennyiségi jellemzése. 
4. Az aminosavsorrend (szekvencia) meg

határozása. 

A GENOMIKÁTÓL A PROTEOMIKÁIg
ÉS A MOLEKULÁRIS DINAMIKÁIg

Balog Erika
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5. Szerkezeti proteomika: az egyes fehérjék 
atomi részletességû térbeli szerkezetének 
meghatározása röntgenkrisztallográfiával 
és/vagy mag mágneses rezonancia 
(NMR) spektroszkópiával. 

6. Kölcsönhatási proteomika.  
7. A fehérjeszerkezet módosulási útjának 

leírása. 
Kutatócsoportunk hosszú ideje folytat vizs
gálatokat abban a kérdéskörben, hogy az 
életfolyamatokat meghatározó kölcsönha
tásokban és a fehérjék enzimatikus aktivi
tásában milyen szerepet játszik a fehérjeszer
kezet vázát képezõ sok aminosavból álló 
polipeptid lánc speciálisan feltekeredett 
térszerkezete, különös tekintettel a hõmérsék
letbõl adódóan kialakuló belsõ mozgások, 
az ún. konformációs dinamika szerepére 
(proteomika: 4., 5., 6. lépések). Az, hogy a 
térszerkezet alapvetõen fontos a fehérjék 
funkciói szempontjából, régóta ismert volt. A 
feltekeredést természetesen a genetikai kód-
ból származó aminosavsorrend határozza 
meg. Az így egymás közelébe kerülõ atom
csoportok között azonban több nagyságren
det átfogó kötéserõsségû, többféle kötés 
lehetséges, és így ma még a szekvencia alap
ján nem mondható meg biztonsággal, hogy 
adott külsõ feltételek mellett (például ionos 
környezet, koncentráció stb.) a feltekeredés 
milyen „úton” megy majd végbe, és milyen 
térszerkezethez vezet. A térszerkezet fontos
sága mellett azonban már a 70-es évek végé
tõl egyes kutatók felhívták a figyelmet arra, 
hogy a mérésekbõl a minta egyes molekula
szerkezeteinek átlagát kapjuk meg, és az 
atomok az átlagnak megfelelõ helyzet kör
nyezetében a fehérjefunkció szempontjából 
igen fontos mozgásokat végeznek. Az elsõ 
példa az izomzatban az oxigénszállítást vég
zõ mioglobin röntgenkrisztallográfiával nyert 
szerkezete volt (Kendrew et al., 1958), amely-
lyel kapcsolatban felhívták a figyelmet arra, 
hogy ha a molekula minden idõpillanatban a 
mérési adatokból származtatott szerkezetben 

lenne, akkor az oxigénmolekula nem férne 
be a szerkezetbe a korábban már bizonyított 
kötõhelyre  (Case – Karplus, 1979). A térszer-
kezet/konformáció dinamikai természetét 
a röntgendiffrakciós eredmények további 
elemzése, majd a területen megjelenõ NMR 
spektroszkópia eredményei is alátámasztot-
ták, azonban ezek a  módszerek a mérési 
eljárások természete miatt nem alkalmasak 
arra, hogy konkrét fehérjék konformációs 
dinamikáját a biológiai reakciókra jellemzõ, 
natív környezeti körülmények között rész-
leteiben feltárják. A közelmúltban megjelent 
új modern mikroszkópiai módszerek már 
olyan eredményeket szolgáltatnak, amelyek 
egyetlen fehérjemolekula valamely szerkeze-
ti paraméterének fluktuációját közvetlenül 
jelenítik meg (Weiss, 1999).  Ezek a módsze-
rek azonban szintén speciális körülményeket 
jelentenek, és egyelõre széleskörûen még 
nem érhetõk el. Ugyanakkor egyre több 
kísérleti eredmény születik, ami azt mutatja, 
hogy a konformációs dinamikának a mo-
lekuláris kölcsönhatásokban meghatározó 
szerepe van. A belsõ mozgások révén 
nyílnak meg kötõhelyek, szubsztrátokat a 
reakciócentrumokhoz szállító csatornák, sõt 
a reakciópartnerek mozgását is a konformá
ciós dinamika teszi lehetõvé. Lehetséges, hogy 
a dinamikai változás a fõ oka egy-egy funkció 
sérülésének.

Miután a natív körülményekre jellemzõ 
dinamikai tulajdonságok leírásának igénye 
felmerült, de erre kísérleti lehetõség nem mu-
tatkozott, egy szellemes ötlet jelent meg a tudo-
mányban a probléma elméleti/számítógépes 
megközelítésére  (McCammon et al., 1977). 
Ez a számítógépes molekuladinamikai 
szimuláció (MDS) módszercsalád. Röviden, 
az ötlet az volt, hogy induljunk ki az atomi 
részletességû szerkezetmeghatározás adata-
iból, és próbáljuk meg e távolságokkal, szö-
gekkel és  paraméterekkel felírni egyszerû 
függvények formájában az egyes atomok kö-
zötti kovalens és nem kovalens kölcsönhatási 
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energiákat. A molekula állapotának számító-
gépes kezelése így lehetõséget ad arra, hogy 
a molekula natív környezetét (hidrátburok; 
környezeti ionok; oldószer mint közeg) is 
belefoglaljuk a modellünkbe (sõt, a kristá-
lyosítás érdekében végzett módosításokat is 
mód van korrigálni). A kapott sok tagból álló 
energiafüggvénynek elsõ lépésként az atomi 
koordináták változtatásával megkereshetjük 
a minimumát. Ez már a kiindulási szerkezet 
közelítését jelenti a natív helyzethez, de 
még a mozgást nem tartalmazza. Az atomi 
mozgásokat a hõmérséklettel az ideális gáz 
analógiájára az átlagos kinetikus energián 
keresztül kapcsoljuk össze. Ez az analógia 
azt is megszabja, hogy milyen tartományban, 
milyen súllyal forduljanak elõ atomi sebes-
ségek, és ezeket véletlenszerûen kiosztjuk 
az atomok között. Az energiafüggvény 
alapján ki tudjuk számítani az atomok kö-
zött ható erõt, így egy alacsony hõmérséklet 
(például 100 K) és kezdõsebesség-kiosztás 
után elindulhat az atomi helykoordináták 
változásának számítása az elsõ idõtartam 
(például 1fs) alatt. A megváltozott szerkezet 
az energiafüggvényen keresztül vissza-
csatolódik, és így a helyzet lépésenként 
módosul, amíg az energiafüggvény értéke 
stabilizálódik. Ekkor lehet a hõmérsékletet 
kis lépéssel megemelni, és az eljárást ismé-
telni addig, amíg a natív állapotnak megfelelõ 
helyzetet el nem érjük. Ebben az állapotban 
azután hosszú ideig lenne célszerû hagyni a 
rendszert, mert ekkor jellemzõ a dinamika a 
molekula tényleges viselkedésére. Több ns 
is szükséges lehet ahhoz, hogy számunkra 
érdekes kis valószínûségû lokális fluktuá-
ciók is bekövetkezzenek. A számítógépes 
futtatás idõtartama a molekula méretétõl és 
a számítógépes kapacitástól függõen alakul 
ki (például egy közepes nagyságú fehérje 1 
ns-os dinamikája egy hatprocesszoros szá-
mítógépen három napig tart). Ezt a komoly 
korlátot próbálják úgy is feloldani, hogy az 
energiafüggvényt nem atomi részletesség-

gel, hanem egyes atomcsoportokat, kisebb 
összetevõket, molekula-komponenseket egy 
egységként felfogva adják meg. Így az adott 
számítógép-kapacitás hosszabb idejû futta-
tásokat tesz lehetõvé, a durva közelítések 
viszont problémákat jelentenek. Kutatócso-
portunk azt az utat választotta, hogy inkább 
kevesebb rendszert vizsgálunk egyidejûleg, 
azonban atomi részletességû közelítésben. 
Fehérjék területén a legismertebb ilyen 
típusú molekuladinamikai programcsomag 
a CHARMM  (Brooks et al., 1983),  nuklein-
savakkal dolgozók inkább az azonos elven 
mûködõ AMBER  (Weiner – Kollmann, 1981)  
csomagot használják.

Az MDS számítások eredménye egy 
hatalmas adathalmaz: minden atom egyedi 
koordinátái az idõ függvényében. Ha ide elér
kezett egy munka, akkor az a probléma merül 
fel, hogy miként lehet ezen adathalmazból a 
legfontosabb információkat kinyerni, illetve 
továbblépni, a nagyobb egységek mozgását, 
azaz a funkció szempontjából különösen 
fontos korrelált mozgásokat felderíteni. A 
továbbiakban röviden összefoglalva két 
területrõl mutatunk be saját eredményeket, 

1. ábra • A hemoglobin röntgenkrisztallo
gráfiával meghatározott szerkezete. A „sza-
lag” reprezentáció a polipeptid-lánc vonu
latát mutatja az aminosavak szerkezete 
nélkül. Az oxigént kötõ hem-csoportok 
szerkezetét alegységenként feltüntettük. 
Sötétebb tónussal a b, világosabbal az a 

alegységeket jelöltük.
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ezzel szemléltetve a lehetõségeket és egyben 
a jelenlegi kutatási témáinkat. 

A hemoglobin kooperatív oxigénkötésének és 
alloszterikus viselkedésének vizsgálata

A hemoglobinmolekula (Hb) két-két azonos 
és egymáshoz is hasonló alegységbõl épül 
fel, amelyek mindegyike közel centrális hely
zetben „hem”-csoportot tartalmaz, ahol az oxi
génmolekula megkötése történik. (1. ábra)

 A kooperatív viselkedés azt jelenti, hogy 
ha már az egyik hem-csoport oxigént kötött 
meg, akkor a következõ, szomszédos alegy
ségben már könnyebben kötõdik meg a kö
vetkezõ oxigén. Az alloszterikus viselkedés 
azt jelenti, hogy bizonyos molekulákat (ún. 
heterotróp effektorokat) a tetramer szerke
zet képes megkötni a centrális üregben, és 
ezáltal az oxigénmolekulák kötéserõssége 
az alegységek hem-csoportjainál módosul. 
Mindkét effektus azt mutatja, hogy az alegy
ségek a határfelületeken keresztül a centrális 
helyzetû hem-csoportokig kommunikációs 
lánccal rendelkeznek. A kommunikáció 
titkának megértése a szervezet oxigénellátott
ságának regulálását tenné lehetõvé, így a 
területen hosszú ideje intenzív kutatómunka 
folyik. A nagyszámú publikáció szerkezet
vizsgáló módszerekkel nyert adatai az 
oxigént kötõ (R) és az oxigénmentes (T) 
állapotra, mutánsokra és az effektorokkal 
alkotott komplexekre vonatkozóan mutattak 
ugyan határozott szerkezeti változásokat, 
azonban nem adtak magyarázatot az alap
kérdésre, és nem voltak összhangban az 
oxigénasszociációs mérések eredményeivel. 
Munkánk során elsõként végeztünk el MDS 
vizsgálatokat a teljes tetramer szerkezeten, 
natív környezeti feltételek mellett, mind 
az R, mind a T állapotban, valamint több 
effektorral alkotott komplex esetében (La-
berge et al., 2005).  A dinamika átlagaként nyert 
szerkezetek már érdekes eltéréseket mutattak 
a röntgenkrisztallográfiával nyert adatokhoz 
képest: egyes konkrét kötések változása he

lyett az alegységek határfelületének egészét 
érintõ változásokat mutattak. Az effektorok 
globális hatása alapján sikerült az oxigénaffi
nitás-mérések eredményeivel  (Yonetani et 
al., 2002) is összhangot találni. A dinamika 
részletes elemzése pedig azt mutatta, hogy 
az effektorok kötése az alegységek dinami
káját specifikus módon módosítja. Eredmé
nyeink azt jelzik, hogy a molekuladinamika 
az a tulajdonság, amely közvetíteni képes az 
oxigénkötõ helyek és az effektorkötõ helyek 
között. A problémakört tovább vizsgáljuk a 
korrelált mozgások elemzésével.

 A foszfoglicerát kináz domén-mozgásá-
nak vizsgálata 

A foszfoglicerát kináz (PGK) egy két doménból 
álló monomér enzim, amely a glikolízis egyik 
lépéseként az ADP foszforilációját katalizálja. 
A reakció két szubsztrátja az 1,3-foszfoglicerát 
és az ADP. A szerkezet problematikus 
pontja, hogy a kölcsönható molekulák túl 
távol vannak egymástól ahhoz, hogy a reakció 
végbemehessen. Kísérleti eredmények fizio-
lógiás körülmények között arra utaltak, hogy 
a szubsztrátok jelenlétében a két domén 
valószínûleg összezárul. Húsz évig tartó 
erõfeszítés után sikerült egy species esetében 
a reakciókomplexet kikristályosítani és 
szerkezetét meghatározni (Bernstein et al., 
1997). Ez valóban zárt szerkezetnek felel 
meg. Ma még mindig nem rendelkezünk 
szerkezeti leírásról ugyanazon species 
nyitott (szubsztrátkötõ) és zárt (foszforiláló) 
szerkezetérõl, és a szubsztrátok által indukált, 
a két szerkezetet összekötõ konformációs 
mozgás részletes ismerete is hiányzik. 

A közelmúltban négy nanomásodperc 
tartományban végzett molekuladinamikai 
szimulációval és kovariancia analízissel kimu
tattuk, hogy a két domén egymással korrelált 
és ellentétes fázisú mozgást végez, azaz egy
máshoz közeledik, illetve távolodik (lásd 
nyilak a 2. ábrán). Ez a statikus szerkezetek 
alapján feltételezett mozgás valóban létezik 
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a molekulában, a szerkezet konformációs 
dinamikai tulajdonsága. Ez a merev testszerû 
mozgás valóban egymáshoz közel viszi a két 
szubsztrátot, lehetõvé téve így a reakciót.

Az elõzõekben alátámasztani kívántuk 
a fehérjék konformációs dinamikájának 
alapvetõen fontos szerepét, és röviden 
bemutattunk néhány ismeretet, amelyet 
errõl a kérdéskörrõl számítógépes módsze-
rekkel nyertünk. A megközelítésben ugyan 
csak szimuláljuk a konformációs mozgást, 
a kísérleti eredményekkel való egyezés 
azonban igazolja, hogy jó úton járunk. És 
bár csak a nanomásodperces skálájú moz-
gásokat tudjuk jellemezni, azonban azt ta-
pasztaljuk, hogy ezen adathalmazra építve 
a korrelált mozgások és kollektív rezgések 
meghatározásával a hosszabb idõskálájú, 
valóban funkcionális jelentõségû mozgások 
jellegére elég nagy biztonsággal következ-
tethetünk. A számítógépes molekuladi-
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dinamika
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Az ismert kölcsönhatások közül az elektro
mágneses kölcsönhatás megértésében, 
laboratóriumi használatában jutott legmesz-
szebbre a tudomány, ami a fizika kísérleti 
és elméleti eszköztárába visszaépülve új 
lehetõségeket nyújt a természeti törvények 
megismerésére. Az elmúlt évtizedben le
nyûgözõ fejlõdésen átment két terület, a 
rezonátorok és a hideg atomok összekapcso
lódása egyedülálló mikroszkopikus rend
szert teremtett, amely lehetõvé tette, hogy a 
fény-anyag csatoláson keresztül kölcsönható 
rendszerekben elõforduló, általános érvényû, 
alapvetõ fizikai jelenségeket tárhassunk fel.

A birtokunkba került új „eszköz” egy mik
roszkopikus méretû optikai rezonátor és benne 
egy hosszú ideig csapdázott atom, ami erõ
sen csatolódik a rezonátorban lévõ sugárzási 
térhez. A kölcsönhatást nagy pontossággal 
szabályozhatjuk, és a rendszer viselkedésére 
egy kvantummechanikai szinten meghatá
rozott dinamikát róhatunk ki. A lehetséges 
alkalmazások ismertetése nélkül is érzékel
tethetõ ennek a rendszernek az újszerûsége. 
Korábban, az elektrodinamikával kapcsola
tos jelenségekben a fény-anyag kölcsönhatás 
valamelyik komponensére durva egysze
rûsítéseket tehettünk, az csupán paramé
terként szerepelt a másik komponens dina
mikájában. Gondoljunk egyrészt az optikára, 
ami a kanonikus példa arra, hogy anyagi kö
zeget használunk a sugárzás manipulálására: 
fénysugár terjedését szabályozzuk lineáris 
fázismoduláló eszközökkel (lencse, prizma 
stb.), vagy kristályokban többfotonos atomi 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
átmeneteken keresztül nemlineáris folyama
tokat indukálhatunk, felharmonikusokat 
kelthetünk stb. (hullámok keverésére köz-
ismert – nem optikai – példa az amplitúdó 
(AM), illetve frekvenciamodulált (FM) jelátvitel 
módszere rádióadóknál). Az anyagi közeget 
törésmutatóval jellemezzük, ami lehet komp
lex, frekvencia- vagy intenzitásfüggõ, illetve 
akár tenzor is (rendre elnyelõ, diszperzív, 
nemlineáris, illetve kettõstörõ közegre), min
denesetre egy paraméter, amit a sugárzás 
terjedését leíró Maxwell-egyenletekbe lehet 
beírni. Másrészt, a „komplementer” esetben 
sugárzást használunk anyagi részecskék ke
zelésére. Például a lézerspektroszkópiában 
(vagy infravörös, röntgen stb.) elektronátme
neteket gerjesztünk atomi energianívók kö
zött. A gerjesztés akkora hõközléssel járhat 
együtt, ami akár egy anyagdarab felületének 
precíz, lézeres megmunkálására elegendõ. 
Érdekes módon lézerekkel hõt elvonni is le
het az anyagból, lézeres hûtés módszereivel 
atomok termikus (zaj) mozgását rendkívül 
alacsony hõmérséklettartományokig (mK 
alá) csillapíthatjuk le. Ezen jelenségek tárgya
lásánál a lézersugárzás térerõsségét egy rög
zített amplitúdófüggvénnyel adjuk meg, amit az 
anyag viselkedését leíró Newton- vagy Schrö-
dinger-egyenletben kell figyelembe venni.

Rezonátorban a fény-anyag kölcsönha
tásnak egy olyan általánosabb szintje valósul 
meg, ahol a sugárzási és az anyagi összetevõ 
is dinamikus változó. Egymás idõfejlõdését 
kölcsönösen befolyásolják, és a kialakuló 
csatolt dinamika a felsorolt jelenségek bo
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nyolult kombinációjára vezet. Ezt vizsgálja 
a rezonátoros kvantumelektrodinamika 
(„cavity QED”).

A terület nem új keletû, eredetileg abból 
a felismerésbõl született (az 1940-es évek 
második felében), hogy egy atom sugárzását 
nemcsak az õ belsõ tulajdonságai (elekt
ronszerkezete) határozzák meg, hanem a 
környezetében lévõ elektromágneses tér 
vákuumbeli energiasûrûsége is. Ez utóbbi 
pedig határfeltételekkel módosítható, ami 
lehetõséget ad atomok sugárzásába való 
beavatkozásra. Az 1980-as években kísérle-
tekben is kimutatták, hogy rezonátoron átlõtt 
gerjesztett állapotú atomok a természetes 
élettartamuknál hosszabb ideig gerjesztettek 
maradtak, vagy ellenkezõleg, a rezonátor 
hangolásától függõen spontán bomlásukat fel 
lehetett gyorsítani.

Ezekben a kísérletekben a g spon-
tán emissziós rátának néhány százalékos 
változását lehetett megfigyelni. A rendszer 
alaptulajdonságait meghatározó további 
paraméterek a g atom-tér csatolási állandó, a 
k rezonátor csillapodási ráta és t a kölcsön-
hatási idõ. Erõs csatolás esetében, g ² k,g,t -1 
egy gerjesztett atom megszokott spontán 
bomlása be sem következik, azt elnyomja az 
atom-rezonátor kölcsönhatásból származó 
koherens dinamika. A rendszer legalacso-
nyabb gerjesztett állapotában az egységnyi 
energiakvantum vagy egy foton formájá-
ban van jelen, vagy az atom állapotának 
gerjesztettségében. A két lehetõség között 
idõben harmonikus oszcilláció valósul meg g 
frekvenciával (Rabi-frekvencia). A gerjesztett 
atom tehát átadja az energiáját a térnek, de azt 
visszanyeli 1/g idõ elteltével. Nagy frekvencia 
esetén az atom és a rezonátor sokszorosan 
kicseréli egymás között az energiakvantumot, 
mielõtt az a környezetbe kiszökik (1/k vagy 1/g 
várható idõ után). Az atom és a tér elvesztik 
identitásukat: egy atom-foton molekula ala-
kul ki. A rendszer sok szempontból analógiát 
mutat egy kétatomos molekulával, csak az 

egyik atomot az elektromágneses tér egy 
módusára cseréljük ki.

Erõs csatolást elõször a mikrohullámú 
tartományban értek el a 90-es években. A tük
röket szupravezetõ niobiumból készítették, a 
kb. 6 mm hullámhosszú sugárzási térrel pe
dig ún. Rydberg-atomok (nagyon magasan 
gerjesztett egy vegyérték-elektronos atomok, 
tipikusan a fõkvantumszám nagyobb mint 
50) állapotai közötti átmenetek hatnak köl-
csön. Egy sor alapvetõ fontosságú eredmény 
született az atom-foton molekulán végzett 
kísérletekbõl: például itt igazolták elõször 
közvetlen módon a fotonok létezését. (Bru-
ne et al., 1996) Az energiacsere frekvenciája 
az atom-foton molekula elsõ gerjesztett 
állapotában g (egy fotonnál), a másodikban 
már 2Õ2g (két foton), a harmadikban 3Õ3g 
(három foton) stb. Ezen diszkrét frekvenciák 
mind megjelentek a spektrumban, ami bizo-
nyítja a sugárzási tér kvantáltságát. Továbbá 
a dekoherencia idõfelbontott megfigyelésévei 
kvantitatívan kimérték a kvantummechanika 
által megengedett szuperpozíciós állapotokra 
jellemzõ interferencia eltûnését, amint egyre 
nagyobb gerjesztettségû kvantumállapotok 
szuperpozícióját próbáljuk létrehozni. Ez 
alátámasztotta a dekoherenciaelméletek 
magyarázatát arra vonatkozóan, hogy miért 
nem látunk kvantuminterferenciát a mak-
roszkopikus világban.

Az optikai tartományba való átlépés mi
nõségi különbséget jelent. Egy foton lendü
lete ugyanis hk, ahol h a Planck-állandó, k 
a hullámszám, ami fordítottan arányos a 
hullámhosszal. Adott tömegû atomra kifejtett 
mechanikai hatás egy „optikai” foton (mm 
alatti hullámhossz) esetén négy nagyság
renddel nagyobb, mint a mikrohullámú tarto
mányban. Az iménti, szemléletes energiacse
rés képben, amikor a tér periodikusan 
visszaadja a fotonnyi energiakvantumot az 
atomnak, egyben hk lendületet is közöl vele, 
ami például a nehéz rubídiumatom tömegé-
vel számolva is cm/s sebességnek felel meg. 
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A kölcsönhatás ideje alatt ez számottevõ 
elmozdulást okoz, ami már az atom tömegkö
zépponti mozgásának szabadsági fokát is 
bekapcsolja a dinamikába.

Technikai szempontból a nagy áttörést 
a dielektrikum multirétegekbõl készí-
tett rendkívül nagy reflektivítású tükrök 
megjelenése hozta. Ezekkel a tükrökkel 
kialakított kicsiny módustérfogatú, nagy 
jósági tényezõjû rezonátorokban az optikai 
hullámhossztartományban is megvalósult 
az erõs csatolás tartománya. A csatolás 
erõsségének növeléséhez csökkenteni kell 
a rezonátor módustérfogatát, tehát közelíteni 
kell a tükröket egymáshoz (mai csúcskísérle-
tekben tipikusan 10-100 mm a tükörtávolság). 
Ilyenkor a fotonok gyakrabban szenvednek 
reflexiót, ezért a k foton kiszökési rátaszinten 
tartása rendkívül magas R reflexiós tényezõt 
követel meg. Az erõs csatoláshoz jellemzõen 
R > 0,99999 szükséges, azaz egy áteresz-
tésre statisztikusan 105-106 visszaverõdés 
jut. Bizonyos szempontból úgy tekinthetjük, 
hogy egyetlen foton sokszorosan „körbefut” a 
rezonátorban, minden alkalommal ütközik 
az atommal, és összességében akkora hatást 
fejt ki rá, mintha egy lézerbõl egymillió fotont 
küldenénk az atomra. Az ismétlõdõ szórás 
másik oldala, hogy egyetlen foton – kissé 
lazán fogalmazva – nagyon sok információt 
gyûjt az atomról. Például közismert, hogy az 
optikai feloldóképesség nagyjából a hullám
hosszal egyenlõ. Egy rezonátorban ugyanak
kor, ha detektáljuk a tükrön végül átjutó 
fotonokat, a hullámhossznál a körbefutások 
számának gyökével arányosan jobb felbon
tóképességet kapunk (a fenti példában a hul
lámhossz ezredrészének, tehát angströmnek 
megfelelõ pozíciókülönbségeket lehet 
megkülönböztetni). Mozgó atom esetében 
az atom trajektóriáját a rezonátorból kijövõ 
intenzitás idõfelbontott mérésébõl, rövid 
integrálási idõvel (ms) is nagy térbeli pon-
tossággal (mm) rekonstruálni lehet (Hood  
et al., 2001). 

Mikrohullámú tartományban a fotonok 
elhanyagolható lendülete miatt az atomok 
determinisztikus pályán haladnak keresztül a 
rezonátoron, és a geometria által megszabott 
ideig hatnak kölcsön a térrel. Optikai rezo-
nátorban viszont már egy nagyon gyenge tér 
is az ismétlõdõ szórás miatt számottevõen 
megmozgatja az atomot. A kölcsönhatás 
ideje tehát a dinamikától is függ. Kérdéses, 
hogyan lehet a kicsiny módustérfogatban 
(~mm 3) tartani az atomot, hogy érvényesül
jenek az erõs csatolás jellemzõi (lásd T > g-1 
feltétel), azaz kialakuljon az atom-foton mo
lekula. Érdekes módon, még üres rezonátor
ban is a vákuumtér kvantumfluktuációi zajt 
okoznak az atom sebességterében. Az elsõ 
mérési tapasztalatok szerint a rezonátor tere 
jelentékenyebb diffúziót okozott az atomok 
mozgásában, mint ami a szabad lézertérben 
mozgó atomoknál következik be. Részben ez 
a „zavaró” jelenség vezetett el atomok rezo-
nátorterében történõ mozgásának alaposabb 
tanulmányozásához, mind elméleti, mind 
kísérleti fronton. A probléma érdekességét 
jól jellemzi, hogy míg 2000-ben mindössze 
két laboratóriumban, a kaliforniai Caltechen 
és a müncheni Max-Planck Intézetben volt 
erõs csatolású rendszer, ma már több mint 
húsz helyen folynak a kísérletek.

Atomok lézertérben bekövetkezõ Brown-
mozgásának leírására kidolgozott elméletet 
általánosították rezonátortérre. Bonyolult 
számolás eredményeképpen 1997-ben ki
derült (Horak et al., 2000), hogy bizonyos 
paramétertartományokban hûtés következik 
be. A hûtés folyamatát leegyszerûsítve úgy 
lehet elképzelni, hogy amikor az atom a 
potenciálvölgybõl felfelé halad, a rezonátor 
tere ezt megérzi (ehhez kell a paraméterek 
megfelelõ beállítása), és megmagasítja a 
potenciálfalat. Amikor fordítva, a völgyben 
lefelé halad az atom, akkor pedig csökkenti 
a völgy mélységét. Egy adott magasságba fel
kapaszkodó atom nagyobb mozgási energiát 
veszít, mint amit a völgybe legurulva vissza
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kap, összességében csökken a mozgási ener
giája, lehûl. A rendszert jellemzõ frekvenciák 
közötti elhangolásokat ellenkezõ elõjellel 
beállítva éppen az ellenkezõ folyamat, fûtés 
következik be. Ezt a fajta dinamikát nagyon 
letisztult formában 2004-ben mérték ki (Ma-
unz et al., 1997).

A dinamika pontos megértésének és kont
rolljának következtében elképzelhetõvé vált, 
hogy maga a rezonátorbeli tér csapdázza 
az atomot a saját duzzadóhelyén kialakuló 
potenciálminimumban. A csapdabeli konzer
vatív rezgõmozgásra rárakódó hûtési me
chanizmusnak köszönhetõen a csapdázási 
idõ rendkívül hosszú lehet, és a rezgések 
amplitúdója a hullámhossz töredékére 
csökken. A legújabb kísérletekben egy 
atomot a hullámhossz tizedének megfelelõ 
tartományban sikerült lokalizálni akár másod
percekig is, ami az atom-foton molekula 
spektrumának nagyon pontos kimérését 
tette lehetõvé.

Az elkövetkezõ években az atom-foton 
molekula többféle alkalmazásban jelenik 
majd meg. Az egyik érdekes felhasználási 
mód a „fotonpisztoly”. A jól pozicionált 
atomon keresztül, ún. robusztus kvantum-
kontroll technika segítségével egy klasszikus, 
sokfotonos lézerimpulzus determinisztikus 
módon átalakítható egyfotonos impulzussá. 
Az egyfotonos impulzus tulajdonságai erõsen 
nem-klasszikusak, ez a kvantumtérelmélet 
egy kitüntetett állapota, az ún. Fock-álla-
pot. Ilyen állapotokra van szükség a kvan
tuminformáció processzálásában is. A most 
ismert egyfotonforrások valószínûségi elven 
mûködnek, ezzel szemben a fotonpisztoly 

„kérésre” szolgáltat egy és pontosan egy 
fotont, ami lényegesen egyszerûsíti a proto
kollokat (mondhat persze „csütörtököt”, de 
ez nem elvi, hanem technikai kérdés). Az 
atom-foton molekula tekinthetõ egy átala
kítónak, amelyben a kvantumzaj által limitált 
szinten lehet fényenergiát atomi gerjesztett
ségbe konvertálni, és viszont. Egy foton pola

rizációs állapotában hordozott kvantumbit 
információt egy atom elektronfelhõjének 
állapotába be lehet írni, és onnan veszteség 
nélkül ki lehet olvasni. Késõbb összetett 
hálózatot építhetünk rezonátorban tárolt 
atomokból mint csomópontokból, amelyek 
egymás között a fénysebességgel haladó fo
tonokon keresztül kommunikálnak.

Térjünk vissza az atom mozgásához 
dinamikusan csatolt rezonátor terének 
felhasználásával történõ optikai hûtés egy 
másik következményéhez. Ez a módszer 
felszámolja a standard lézeres hûtési eljá-
rások alkalmazhatóságának közös korlátját. 
Bármilyen hûtési eljárásban szükség van egy 
disszipációs csatornára, amelyen keresztül 
irreverzibilis módon vonjuk ki a rendszer 
kinetikus energiáját. A lézeres hûtésben más 
nem jöhet szóba, mint a spontán emisszió, 
az energiát az elektromágneses sugárzási 
tér vákuumállapotban lévõ módusaiba 
pumpáljuk át. Egyetlen spontán kibocsátott 
foton kis energiát tud csak elvinni, ezért is-
mételt szórásra van szükség. Ugyanakkor egy 
gerjesztett állapotú atom spontán bomlással 
többféle végállapotba juthat. A fotonszórás 
ciklusának sokszoros ismétléséhez biztosíta-
ni kell, hogy egy zárt altérben maradjon az 
atom állapota, amelyet csak az atomok szûk 
osztályán lehet egyedi módon megtenni. Ez 
megakadályozza a hagyományos optikai 
módszerekkel történõ hûtés kiterjesztését 
molekulákra, ugyanis a rezgési és forgási 
állapotok sokasága szinte egy sávot alkot, 
amelyben a populáció egy-két fotonszórás 
után szétterül.

Az erõsen csatolt atom-foton dinamiká
ban azonban van egy másik veszteségi 
folyamat: az irreverzibilis fotonkiszökés 
a tükrökön keresztül. Az atom mozgási 
energiája és az entrópia ezen a disszipációs 
csatornán keresztül is távozhat a rendszerbõl 
a környezetbe. Egy általános hûtési módszer 
koncepciója jelenik itt meg: a hûtendõ objek-
tumhoz csatoljunk egy kvantumrendszert, és 
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ezen keresztül egy új veszteségi csatornát. A 
legutóbbi elméleti munkák szerint a rezoná-
toron keresztül valóban tetszõleges lineárisan 
polarizálható részecske, molekula mozgását 
csillapítani lehet. Bár már az egyetlen mozgó 
atomból és egyetlen rezonátormódusból álló 
rendszer is bonyolult nemlineáris dinami-
kát produkál, tovább lehet építkezni több 
atomból, több módusból álló, összetettebb 
atom-foton molekulák létrehozásának irá-
nyában. A molekulakötésnek egy érdekes 
formája, hogy az atomokhoz közösen csatolt 
rezonátormóduson keresztül távoli atomok 
is „kommunikálnak egymással”. Ez érdekes 
soktestjelenségek felbukkanására vezet, 
például nemrégiben fázisátalakulást figyeltek 
meg az atomok homogén eloszlása és egy 
térben strukturált, önszervezett fázis között 
(Black et al., 2003). Az összetett atom-foton 
molekulák vizsgálata egyik izgalmas fejlõdési 
iránya a további kutatásoknak.

Ultrahideg atomok és molekulák elõállí
tásának köszönhetõen az anyag kvantumos 
természetének különbözõ megnyilvánulásai 
jelentek meg, ami már számos alkalmazásra 
vezetett, mint például az atomóra, atom-interfe-

ronéterek (giroszkóp) és a litográfia. A termikus 
zajtól megszabadított, alapállapotában prepa-
rált kvantumobjektum a kvantuminformáció 
kezelésének kiindulópontja, ami olyan, már 
létezõ alkalmazásokat foglal magába, mint 
például kvantumállapotok teleportációja, 
több-bites kvantumlogikai mûveletek és ös-
szetett algoritmusok keresési problémákban. 
Atomokból molekulát szintetizáló „szuperké-
miának” úgyszintén elõfeltétele, hogy a kiin-
duló állapot lényegében zérushõmérsékletû, 
jól meghatározott legyen. Az atom-foton 
molekula kutatása egyrészt kiterjesztette 
az alacsony hõmérsékletek elérésében 
alkalmazott lézeres hûtés módszereinek 
hatókörét. Másrészt az atom-foton molekula 
megvalósítja a „kvantumgépek” építõkövét, 
egy kvantummechanikai szinten kontrollált 
atomi rendszert, amelyen egy jövõbeli, az 
eszközök folyamatos miniatürizációjával 
elkerülhetetlenül kialakuló „kvantumtechno-
lógia” alapszik.

Kulcsszavak: kvantummechanika, hideg 
atomok, lézeres hûtés és csapdázás, optikai 
rezonátor, mikroszkóp
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Az elemi részek fizikája a világ legkisebb és 
legalapvetõbb építõelemeivel foglalkozik. A 
leggyakoribb vizsgálati eljárás e részecskék 
ütköztetése valamely részecskegyorsítóban. 
Sokkal több nagyenergiás elemi részecské
vel találkozhatunk bizonyos szélsõséges ese
tekben. Ilyen például a korai Világegyetem, 
a neutroncsillagok belseje vagy a nehézio
nok ütközése. Ezen fizikai folyamatok, 
történések segítségével letapogathatjuk a 
részecskefizikai elmélet, az erõs kölcsönhatás 
fázisdiagramjának egyes részeit. 

A jelenségkört leíró fizikai elmélet a kvan
tum-színdinamika, az erõs kölcsönhatás 
elmélete. Töltéseinek szétválasztásakor az 
elektromosságban szokásos 1/r típusú le
csengõ potenciál helyett egy minden határon 
túlnövõ lineáris potenciál jelenik meg. Ez a 
tulajdonság felel azért, hogy a protonokban 
található három kvark bezáródott. Az ener-
gia növelésével a kölcsönhatás gyengül. Ez 
fázisátmenethez vezethet, melynek során 
a bezárt kvarkok kiszabadulnak. Ilyen 
nagy energiák jelennek meg magas hõmér
sékleten (ilyenkor az egy szabadsági fokra 
jutó energia nagy) vagy nagy sûrûségek 
esetén (ilyenkor a fermionok a Pauli-féle ki-
zárási elv miatt kerülnek egyre magasabb és 
magasabb energiaszintekre). A részecskefizika 
kölcsönhatásait (a már említett erõs kölcsön-
hatás mellett ilyen a radioaktív bétabomlásért 
felelõs gyenge kölcsönhatás és a fotonokat 
leíró kvantumelektrodinamika) a kvantum-
mezõelméletek adják meg. Ezen elméletek egy- 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
részt mezõelméletek (más szóhasználattal 
térelméletek), azaz a dinamikai változókat, 
mezõket (más szóhasználattal tereket) a 
geometriai tér pontjaihoz rendeljük. A kvan
tum-mezõelméletek másik jellemzõje, hogy 
kvantált elméletek. Így ezen elméletek is meg
határozott energiaszintekkel rendelkeznek, 
kvantáltak. Ezen kvantumokhoz azonban 
már nemcsak meghatározott energiát, ha-
nem impulzust, impulzusmomentumot, ré
szecskeszámot is rendelhetünk. Kézenfekvõ 
tehát a gondolat, hogy az elemi részeknek a 
fizikáját ezen részecskék, ezen kvantumok 
segítségével írjuk le. 

Rendkívül meglepõ az a tény, hogy fenti 
elképzelést kiegészítve két, szinte triviális 
feltétellel az elemi részek világának szinte 
minden jelensége nagy pontossággal leírható. 
Ezen két feltétel egyike az önellentmondás-
mentesség (ezt minden végsõ elmélettõl 
természetesen elvárjuk). A másik feltétel, 
hogy az elmélet alapegyenleteit bizonyos 
szimmetriatranszformációk változatlanul 
hagyják. A kvantum-elektrodinamikában ez 
a transzformáció az anyagtereknek egy egy-
ségnyi abszolút értékû komplex számmal 
való megszorzása. A gyenge kölcsönhatás 
esetében a szorzás 2×2-es (speciális unitér) 
mátrixokkal, az erõs kölcsönhatás esetében 
pedig 3×3-as (ugyancsak speciális unitér) mát-
rixokkal történik. Szinte hihetetlen, hogy ezen 
egyszerû transzformációk a kölcsönhatásokat 
egyértelmûen meghatározzák, és az eredmény 
teljes összhangban van a kísérletekkel.

AZ ERÕS KÖLCSÖNHATÁS FÁZISDIAgRAMJA
Fodor Zoltán

egyetemi tanár, ELTE TTK – fodor@bodri.elte.hu
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A problémák leggyakoribb megoldási 
módszere a perturbációszámítás. A perturbatív 
kezelés nem valósítható meg minden esetben. 
Különösen igaz ez az erõs kölcsönhatásra, 
ahol a csatolási együttható nagy. Az ilyen kér
dések megoldása csak egy másik módszer, 
az ún. rácstérelmélet segítségével lehetséges. 
A rácstérelmélet a teret és idõt nem folytonos 
változókként kezeli, hanem egy ráccsal he
lyettesíti. A rács rácspontjaiba az elmélet me
zõerõsségeit írjuk. Láttuk, hogy kvantumel
méleteket egymással fel nem cserélhetõ 
operátorok segítségével adhatjuk meg. Létezik 
egy másik, pályaintegrálos leírási mód, amely 
jobban illeszkedik a rácsformalizmushoz. A 
kvantummechanikai átmeneti amplitúdót úgy 
határozzuk meg, hogy minden létezõ klasszikus 
pályára összeadjuk az exp(iS) fázisfaktorokat (i a 
képzetes egységgyök, S az adott klasszikus pá-
lyához tartozó hatás). Fenti eljárást igen egyszerû 
mezõelméletek kvantálására használni. Ebben az 
esetben minden létezõ mezõkonfigurációra ad-
juk össze az exp(iS) fázisfaktorokat. Mivel ezen 
fázisfaktorok igen erõsen oszcillálnak, célszerû 
a számolásokat euklideszi téridõben elvégezni. 
Itt az idõ formálisan a képzetes irányba halad, a 
fázisfaktorokból pedig exp(-S) alakú, a statisz
tikus fizikából jól ismert, Boltzmann-faktorok 
lesznek. Ezen Boltzmann-faktorok összegét 
euklideszi állapotösszegnek hívjuk.

A kvantum-színdinamikához nagyon 
hasonlít az elektrodinamika. Elektrodinami
kában az elektromos és mágneses mezõket, 
tereket az A vektorpotenciál (valós szám), 
segítségével adjuk meg. Kézenfekvõnek 
tûnik az elektrodinamika nem-ábeli általáno
sítása. Ezen általánosítás során az A tér ne 
egy valós szám legyen, hanem 2×2 (gyenge 
kölcsönhatás) 3×3 (erõs kölcsönhatás) nulla 
átlósösszegû hermitikus mátrix.

Hasonlóképpen az ábeli esethez (elekt
rodinamikához) a mértékinvariancia a nem-ábe-
li esetben is lényegében egyértelmûen kijelöli 
az alakot. Érdemes megjegyezni, hogy az 
elektrodinamikával ellentétben a közvetítõ 

mezõ (A) önkölcsönhatással rendelkezik, mely 
a térerõsség tenzorban fellépõ vektorpotenciál 
kommutátorokból ered. Az ábeli esetben a 
mértékterek valós számok, az ilyen kommu
tátor típusú tagok zérus értéket vesznek fel. 
Nem-ábeli esetben az A tereket mátrixokkal 
írjuk le, így a kommutátorok nem-zérus értéket 
vesznek fel.

Rácstérelméleti számolásokhoz az A tereket 
a rács élein, fermionikus tereket a rács rács-
pontjain értelmezzük. Az állapotösszegben az 
összes lehetséges A mezõkonfigurációra kell 
összeadnunk a bozonikus Boltzmann-faktor 
és a fermionikus determináns szorzatából álló 
tagokat. A rácstérelmélet mint módszer számos 
eredménye ellenére rendelkezett egy meg-
oldhatatlannak tûnõ problémával.  Képes 
volt vákuumban, zérus anyagsûrûség mellett 
válaszokat adni a kérdéseinkre, de sajnos egé-
szen a közelmúltig semmilyen eredményt 
nem kaptunk nem-eltûnõ anyagsûrûség 
mellett. Ennek oka az elméleti fizika számos 
területén fellépõ úgynevezett elõjel probléma. 
Zérus anyagsûrûség esetén a fizikai mennyisé-
gek kiszámításához szükséges állapotösszeg 
egyes tagjai mind pozitívak. Nem-eltûnõ 
anyagsûrûség mellett az állapotösszegben 
mind pozitív, mind negatív tagok megjelen-
nek, melyek nagyrészt kölcsönösen kiejtik 
egymást. Ennél is súlyosabb a negatív elõjellel 
összefüggõ következõ probléma. A rácstérelmé
letben fontossági mintavételt alkalmazunk. 
Ennek során az egyes mezõkonfigurációk 
olyan valószínûséggel jelennek meg, mint 
amilyen az állapotösszegben a járulékuk. Ha 
azonban a járulék negatív, akkor nem létezik 
hozzá tartozó valószínûség. Ez a probléma 
minden fontossági mintavételen alapuló eljá
rást lehetetlenné tesz.

Az elmúlt években ezen a területen rob
banásszerû változásnak lehettünk szemtanúi. 
Elõször az úgynevezett többparaméteres át
súlyozás eljárásával sikerült ezekre a fizikailag 
nagyon fontos kérdésekre választ adni nem-
eltûnõ anyagsûrûség mellett, majd számos új 

Fodor Zoltán • Az erõs kölcsönhatás fázisdiagramja



Magyar Tudomány • 2006/5

538

módszer is megjelent az irodalomban. A nem-
eltûnõ anyagsûrûséget fizikailag a jól ismert 
kémiai potenciál segítségével vezetjük be. Minél 
nagyobb a kémiai potenciál, annál nagyobb 
az anyagsûrûség. A szokásos leírási mód a 
nagy kanonikus állapotösszeg. A Lagrange-
függvény kiegészül a kémiai potenciál és az 
anyagsûrûség szorzatát tartalmazó taggal, majd 
elvégezzük a mértéktérre és a fermionikus te-
rekre a szokásos összegzést. Jelen esetben a 
kémiai potenciál a fermion-determinánsban 
jelenik meg, mely ennek következtében 
tetszõleges komplex szám lehet (ilyen mó-
don jelenik meg az elõjelprobléma).

A többparaméteres átsúlyozás módszere 
egy azonos átalakítás segítségével számolja ki 
az állapotösszeget. Elõször bevezetünk egy 
T

0
 segédhõmérsékletet. A fontossági minta

vételezés T
0
 hõmérsékleten és zérus kémiai 

potenciál mellett történik (a zérus kémiai 
potenciál nem vezet elõjelproblémára). Ez az 
átalakított állapotösszeg integrálási mértéke. 
Az azonos átalakítás miatt fellépõ korrek
ciós tagot súlyként értelmezzük. Mivel ez a 
rész tartalmazza a determinánst, a súly nem 
mindig pozitív. A fontossági mintavételezés 
problémája megoldódott, az elméletnek a vál
takozó elõjelekkel kapcsolatos tulajdonsága 
pedig áthelyezõdött egy oszcilláló súlyokból 
álló összeg kiszámítására. Az eljárás mûködõké
pessége azon múlik, hogy a fenti módon beveze
tett fontossági mintavételezés (T

0
, zérus kémiai 

potenciál) során valóban a vizsgálni kívánt 
elmélet (T, nem-zérus kémiai potenciál) fontos 
konfigurációi jelennek-e meg.

Fenti módszerrel lehetõség nyílt nem-eltûnõ 
kémiai potenciál esetén is az erõs kölcsön
hatás vizsgálatára. Az általunk vizsgálni kívánt 
fázisátmenet, matematikai értelemben egy szin
gularitás, valójában véges térfogaton soha 
nem jelenik meg, csak a végtelen térfogati 
határesetben. Célunk, az átmenet típusainak 
feltérképezése, a fázisdiagram megadása a 
hõmérséklet-kémiai potenciálsíkon, csak a 
térfogatfüggés feltérképezése révén valósítható 

meg. A fázisátmenetnek megfelelõ szin
gularitást végtelen térfogati határértékben 
az állapotösszeg zérushelye jelzi (érdemes 
emlékeztetni arra, hogy például a nyomást 
log(Z) segítségével adjuk meg). Véges térfo-
gaton is megjelennek ilyen zérushelyek – Lee-
Yang-zérók –, igaz, ezek nem-fizikai, komplex 
hõmérsékletekhez tartoznak. Amennyiben 
végtelen térfogati határértékben a rendszer egy 
valódi fázisátmeneten megy keresztül, akkor a 
Lee-Yang-zérók a térfogat növelésekor ráhú-
zódnak a valós tengelyre. Amennyiben csak egy 
gyors, de analitikus átmenettel állunk szemben, 
akkor a Lee-Yang-zérók a végtelen térfogati 
határértékben is nem-eltûnõ képzetes résszel 
fognak rendelkezni, az átmenet analitikus 
marad. A Lee-Yang-zérók képzetes részének 
vizsgálata így lehetõvé teszi a szingularitásra 
vezetõ fázisátmenet és az analitikus átmenet 
megkülönböztetését.

Összefoglalva: Két fázist különböztetünk 
meg. Az alacsony hõmérsékletû fázist hadro
nikus fázisnak nevezzük (ebben a fázisban 
a tipikus szabadsági fokok a hadronok, 
kvarkokból és antikvarkokból álló kötött részecs
kék). A magas hõmérsékletû fázist kvark-gluon 
plazma fázisnak nevezzük (ebben a fázisban 
a tipikus szabadsági fokok a kvarkok és gluo
nok). Zérus és kis kémiai potenciál esetén 
a két fázis közötti átmenet gyors. Egy adott 
hõmérséklet (kb. 162 MeV) és kémiai po-
tenciál (kb. 360 MeV) esetén a fázisátmenet 
másodrendû. A fázisdiagram e pontját hívjuk 
kritikus végpontnak. Ebben a pontban a 
kritikus opaleszcenciához hasonló jelensé
gek kísérleti megjelenését várjuk. Ennél is 
nagyobb kémiai potenciál, illetve kisebb 
hõmérséklet esetén a fázisátmenet elsõrendûvé 
válik. A fázisdiagram kritikus pontjának tanul-
mányozása a németországi GSI (Darmstadt) 
kutatóintézetben épülõ új részecskegyorsító 
egyik fõ célja. 

Kulcsszavak: elemi részecske, világegyetem, 
neutroncsillag, kvark, rácstérelmélet, gluon
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Bevezetés

Az emberiség által használt anyagok jelentõs 
része polikristályos, azaz nagyszámú kristály
szemcsébõl épül fel. Ide tartoznak a tech-
nikai ötvözetek (acél, bronz stb.), egyes 
élelmiszerek és gyógyszerek. Az ásványvilág 
sok csodája is polikristályos képzõdmény. 
Az újabb kutatások szerint polikristályos 
amiloid alakzatok jelennek meg az emberi 
szervezetben az Alzheimer-kór, illetve a II. 
típusú cukorbetegség során, és polikristályos 
képzõdmény a vesekõ is. A polikristályos 
anyagok képzõdésének megértése tehát 
többirányú tudományos érdekessége mellett 
kiemelkedõ gazdasági jelentõséggel is bír.  

A polikristályos megszilárdulás leírásához 
olyan elméletre van szükség, amely alkalmas 
mind a kristályosodás megindulásakor fel
lépõ kristálycsíra-képzõdés (mellyel növe
kedésre képes kristályszemcsék jönnek 
létre), mind a kristálynövekedés leírására. 
A modern statisztikus fizikai módszerek és 
a rohamosan növekvõ számítástechnikai 
kapacitás kombinációjával korábban megold
hatatlannak tûnõ problémákra találhatunk 
megoldást. Az elmúlt évtized tapasztalatai 
alapján az ún. fázismezõ-elmélet a számí
tógépes anyagtudomány egyik leghatéko- 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
nyabb módszerének bizonyult (Boettinger 
et al., 2002; Hoyt et al., 2003). Ebben az 
egyszerû, klasszikus térelméleti modellben 
a kristály-folyadék átmenetet a lokális fázis
állapotot jellemzõ fázismezõ írja le, melynek 
idõfejlõdése más, lassan változó mezõk 

– például összetétel, hõmérséklet, orientáció 
– idõfejlõdéséhez csatolódik.

Az MTA Szilárdtestfizikai és Optikai Ku
tatóintézet (SZFKI) Röntgenlaboratóriumá
ban – amerikai tudósokkal együttmûködve 

– olyan világon egyedülálló számítógépes 
modellt fejlesztettünk ki, amely képes a 
polikristályos megszilárdulás valósághû 
leírására.

A polikristályos megszilárdulás
fázismezõ-elmélete

Számítógépes modellünk alapjául a fázismezõ-
elmélet olyan, általunk kidolgozott tovább
fejlesztése szolgál, mely képes a különbözõ 
kristálytani orientációval létrejövõ kristálycsírák 
képzõdésének leírására (Gránásy et al., 
2002). Anélkül, hogy teljességre töreked
nénk, a továbbiakban röviden körvonalazzuk 
a fázismezõ-elmélet néhány alapvetõ vonását. 
A fázismezõ-modell olyan fenomenologikus 
térelméleti leírás, melyben az anyag lokális ál
lapotát több, ún. rendparaméter segítségével 
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jellemezzük. Ezek olyan lokálisan átlagolt fizikai 
tulajdonságok, melyek lényegesen eltérnek a 
két fázisban, és segítségükkel a szabadenergia 
kifejezhetõ. A kristály-folyadék átmenetet a 
fázismezõ írja le, melynek értéke egy és nulla 
között folyamatosan változik a kristály-folyadék 
határfelületen keresztül. Fázismezõ tehát olyan, 
a kristályban jelen levõ szerkezeti tulajdonság 
lehet, amely eltûnik a folyadékban. További 
jellemzõk a lokális kémiai összetétel és a 
hõmérséklet. A termikus kiegyenlítõdés azon
ban többnyire gyorsan végbemegy, így jogos 
az állandó hõmérsékletû, ún. izoterm közelítés 
használata. 

Az inhomogén kristályosodó folyadék 
szabadenergiáját több tag összegeként írhatjuk 
fel. Az egyik a fázismezõ térbeli változásához 
rendelhetõ többlet szabadenergia (ebbõl 
ered a fázishatárokon fellépõ felületi energia), 
míg a második tag a lokális fázismezõ, illetve 
összetétel értékekhez tartozó szabadenergia. 
Ez utóbbi legalább két minimummal rendel-
kezik, melyek a makroszkopikusan meg-
valósuló stabil és metastabilis állapotoknak 
felelnek meg. Az olvadáspontja alá hûtött 
(ún. túlhûtött) folyadék kristályosodása 
esetén például a rendszer a metastabilis fo-
lyadékállapotot jellemzõ lokális minimumból 
a stabil kristályos fázist jellemzõ abszolút 
minimumba kerül át, mely folyamat során 
át kell jutnia a két minimum közt található 
szabadenergia-gáton. A rendszer idõbeli 
fejlõdése a szabadenergia-felület alakjától 
(a gát magasságától) és az atomi mozgékony
ságtól függ. A folyamatot leíró mozgásegyen
letek erõsen nem-lineárisak, meglehetõsen 
bonyolultak, és megoldásukra csak a számí
tástechnika utóbbi évtizedben tapasztalt 
látványos fejlõdése ad lehetõséget.

A fenti probléma tovább bonyolódik, ha 
több kristály egymással versengõ növeke
désének leírására van szükség, ekkor ugyan-
is meg kell különböztetnünk a különféle 
kristálytani orientációkat, azaz azt is meg 
kell adnunk, hogy az egyes kristályszem-

csék esetén a gyors növekedés iránya milyen 
irányba mutat. Két dimenzióban ezt a Ryo 
Kobayashi, James Warren és Craig Carter 
(1998) által bevezetett újabb, ún. orientá-
ciós rendparaméter teszi lehetõvé, ami azt 
adja meg, hogy milyen irányban állnak a 
szerkezetet jellemzõ kristálysíkok. Két eltérõ 
orientációjú kristályszemcse között kialakuló 
szemcsehatáron az orientációs rendparamé
ter értéke élesen változik, amihez a javasolt 
szabadenergia kifejezés extra energiát (a 
szemcsehatár energia) rendel. 

Bár Kobayashi és munkatársai (1998) 
csak a kristályban értelmezték az orientációs 
rendparamétert, valójában a kristályos rend 
és ennek részeként a kristályorientáció is 
fokozatosan alakul ki a kristály-folyadék ha
tárrétegben. A folyadék felé haladva „fellazul” 
a kristályos rend, és ennek részeként az ori-
entációs rendezettség. E jelenség leírásához 
az orientációs rendparamétert a folyadék 
tartományokon is értelmeztük, ahol a lokális 
orientáció idõben és térben korrelálatlanul 
ingadozik, amit az orientációs mozgásegyen
lethez adott zaj biztosít. Ehhez az alábbi 
fizikai kép rendelhetõ: szóráskísérletek és a 
folyadékbeli atomi mozgások számítógépes 
szimulációja szerint a lokális atomi környezet 
(például az elsõszomszéd-környezet) még 
egyszerû folyadékokban sem teljesen ren
dezetlen, hanem többé-kevésbé hasonlít a 
kristálybeli elsõszomszéd-környezetre. Így 
ha megkeressük azt az irányt, melynél a 
tökéletes kristályos környezet a legjobban ha
sonlít a vizsgált folyadékatom elsõszomszéd-
környezetére (például szögkorrelációt vizs
gálunk), minden egyes folyadékatomhoz 
hozzárendelhetünk egy pillanatnyi orientá
ciót. Ez az orientáció idõben és térben inga
dozik. Az illeszkedés nem szükségképp jó, 
ezt a másik szerkezeti rendparaméterünk, a 
fázismezõ értéke tükrözi. Ugyanez az eljárás 
a kristályos tartományokhoz jól meghatáro
zott orientációt rendel. A kristályosodási 
fronton áthaladva a folyadékbeli véletlenül 
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ingadozó lokális orientáció fokozatosan beáll 
az adott kristályszemcsét jellemzõ irányba. 
Az orientációs szabadenergia általunk java-
solt formája biztosítja, hogy az orientációs 
rendezõdés a fázismezõ változásával (megszi
lárdulással) szinkronban lép fel.  

Az orientációs rendparaméter idõfejlõdé
sét meghatározó orientációs mobilitás az 
orientációs egyensúly kialakulásának idõská
láját rögzítõ ún. rotációs diffúziós állandóval 
arányos. Ezzel szemben a növekedési 
sebességet meghatározó fázismezõ-mobi-
litás az ún. transzlációs diffúziós állandóval 
arányos. Komplex folyadékokban alacsony 
hõmérsékleten a rotációs diffúziós állandó 
jelentõsen lecsökken a transzlációs diffúziós 
állandóhoz képest. Ennek tulajdonítható a 
polikristályos növekedési mintázatok meg
jelenése nagy túlhûtéseknél.         

A fent említett a folyamatokban alapvetõ 
szerepet játszanak a véletlen atomi mozgások. 
A nem-egyensúlyi statisztikus fizika elvei 
szerint az átlagos viselkedésre származtatott 
mozgásegyenleteink determinisztikusak. A 
folyamatok statisztikus jellegének figyelem
be vételéhez alkalmas „zajt” (megfelelõ 

eloszlású és amplitúdójú véletlen számokat) 
adunk a mozgásegyenletekhez. Ez a zaj 
hozza létre véletlen helyen, idõben és orientá
cióval a kritikus méretû kristályszemcséket, 
melyek aztán a felületi energia anizotrópiája 
és az anyag-, illetve energiatranszport insta
bilitásainak megfelelõen fejlõdnek tovább. 
Az eltérõ orientációjú kristályszemcsék 
létrejöttének beépítésével egy új világ tárul 
ki elõttünk. Olyan bonyolult polikristályos 
mintázatok leírása válik lehetõvé, melyek 
modellezése korábban elképzelhetetlennek tûnt 
(Gránásy et al., 2003, 2004a, 2004b, 2005).

Eredmények és visszhangjuk

Modellünket alkalmassá tettük a szinte min
dig jelen lévõ idegen részecskék hatásának 
kezelésére, illetve a mélyen az olvadáspont 
alatt fellépõ atomi folyamatok figyelembe 
vételére. Ezzel lehetõvé vált a rendezetlen 
dendritek (Gránásy et al., 2003) és az ún. szfe-
rolitos morfológiák (1. ábra) leírása (Gránásy 
et al., 2005). Eredményeink 2004-ben több 
tudományos folyóirat címlapján szerepeltek 
(például Nature Materials, Journal of Physics: 
Condensed Matter, Journal of Metals [JOM]). 

1. ábra · Polikristályos szferolit morfológiák a természetben és a fázismezõ-elméletben.
Az egymáshoz tartozó kísérleti és szimulációs alakzatok párokban kerülnek bemutatásra: 

balra a kísérlet látható, jobbra a szimuláció.

Gránásy – Pusztai – Tegze • Polikristályos megszilárdulás…
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A Gránásy László és munkatársai 2004a 
közleményében ismertetett munkánkat a 
Science News folyóirat a 2004-es év során 
fizikában elért 15. legfigyelemreméltóbb 
eredményeként említi (Staff of Science News, 
2004). 

2005-ben japán és amerikai kutatókkal 
egy idõben fejlesztettük ki a fenti modell 
háromdimenziós általánosítását, és elsõként 
alkalmaztuk azt komplex háromdimenziós 
polikristályos szerkezetek leírására (2. ábra) 
(Pusztai et al., 2005). Kutatócsoportunk je
lenleg a hidrodinamikai áramlások és a fázis
átmenetek kapcsolatát vizsgálja a fázismezõ-
elmélet keretében (3. ábra).

A közleményeinkben ismertetett számí
tások mindegyike az SZFKI-ban történt, 
melyek elvégzésére egy hatvan és egy száz 
személyi számítógépbõl álló számítógép-
klasztert hoztunk létre.  

Bár eredményeink elsõsorban alapkuta
tási jellegûek, nélkülözhetetlenek a tudo
mányos igényû anyagtervezés megalapozá
sához. Ez tükrözõdik abban, hogy a fenti 
kutatások anyagi hátterét az Európai Unió 
6. Keretprogramja által támogatott IMPRESS 
projekt, illetve az Európai Ûrügynökség/Ma
gyar Ûrkutatási Iroda által odaítélt ESA Pro
dex/PECS pályázatok biztosítják, melyek 
célja gazdaságosabb gázturbinák, javított tu

lajdonságú mágneses és kompozitanyagok, 
valamint környezetbarát csapágyanyagok 
kifejlesztése, illetve az ehhez szükséges el
méleti/gyakorlati tudás létrehozása.     

2. ábra • Dendrites (balra) és kristály-
kéve (jobbra) alakzatok a háromdi

menziós fázismezõ-elméletben.

3. ábra • Cseppek hidrodinamikai köl
csönhatása folyadékállapotbeli fázisszétvá
lás során a környezetbarát önkenõ csap
ágyanyagok kifejlesztése szempontjából 
érdekes Al-Bi monotektikus ötvözetben. Az 
ábrán az összetételtérkép pillanatfelvétele 
látható (a fekete és fehér tónusok a koeg
zisztáló folyadékfázisokat jelölik). A szürke 

nyilak a sebességteret jellemzik.
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Röntgen vonalprofil-analízis

Röviddel a röntgendiffrakció felfedezése 
után, az 1920-as években meglepetést oko
zott, hogy képlékenyen alakított fémek 
diffrakciós spektruma nem teljesen elmo-
sódott diffúz szórást, hanem viszonylag éles 
maximumokat mutat. A hibátlan, tökéletesen 
szabályos kristályok diffrakciós maximumai, 
az ún. kinematikus szórás feltételeinek a 
teljesülése mellett, végtelenül éles delta-függ
vények. A valódi kristályos szerkezetnek 
a „tökéletestõl” való bármilyen eltérése azt 
eredményezi, hogy a diffrakciós maximu
mok intenzitáseloszlása eltér a delta-függ
vény típusútól. Ezeknek a viszonylag éles 
maximumoknak az igazán éles, delta-függ
vényszerû diffrakciós maximumoktól való 
eltérése az a jelenség, amit röntgen vonal
szélesedésnek nevezünk, és aminek vizsgá
latával az ún. vonalprofil-analízis foglalkozik. 
A kristályszerkezetnek a  „tökéletestõl” való 
eltéréseit összefoglalóan mikroszerkezetnek 
nevezzük, és különbözõ kristályhibákkal 
jellemezzük. A leggyakrabban elõforduló kris
tályhibák a rácslyukak (vakanciák), a külsõ 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
és belsõ határfelületek (szemcse-, fázis-, do
ménhatárok), a képlékeny deformációval 
kapcsolatos vonalhibák, a diszlokációk stb. A 
vonalprofil-analízis célkitûzése az, hogy mind 
kvalitatívan, mind kvantitatívan kapcsolatot 
teremtsen a diffrakciós spektrum tulajdon
ságai és a mikroszerkezet elemei között. Ha 
ez a kapcsolatteremtés sikeres, akkor azt 
mondhatjuk, hogy a diffrakciós spektrum, 
mint vonalprofilok összessége, a mikroszer
kezet  „ujjlenyomata”. 

A mikroszerkezet vizsgálatának általánosan 
elterjedt direkt módszerei a különbözõ 
elektronmikroszkópiai eljárások, nevezete
sen az átvilágító vagy transzmissziós (TEM), 
illetve a pásztázó vagy scanning (SEM) elekt
ronmikroszkópia. A röntgen vonalprofil-ana
lízis (RVA) sok tekintetben alternatív, ugyan
akkor kiegészítõ módszere a mikroszerkezet 
vizsgálatának. A szemcseméret például meg
határozható mind a TEM, mind a RVA mód
szerével. Igen sok esetben a két módszer ered-
ményei kitûnõ egyezést mutatnak. Ionos vagy 
kovalens kristályok szubmikron méretû laza 
poraiból álló minták esetén az egyezés igen 
jó. Vizsgálataink szerint ugyancsak nagyon jó 
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az egyezés számos különbözõ módszerrel 
elõállított nanoszerkezetû anyag esetén a 
kétféle módszerrel meghatározott szemcse-
méret-értékek és szemcseméret-eloszlások 
között. Ugyanakkor vannak jól definiálható 
esetek, amikor a TEM krisztallit, illetve szem-
cseméret-értékek határozottan és jelentõsen 
nagyobbak, mint amiket a RVA módszere 
szolgáltat. Részletes vizsgálataink azt mutat-
ják, hogy ezen utóbbi diszkrepanciának jól 
meghatározható fizikai oka van, és ebben az 
értelemben maga a diszkrepancia további ér-
tékes információt szolgáltat a mikroszerkezet 
további finomabb részleteinek a feltárásához. 
Megmutatható ugyanis, hogy a diszlokációk 
rendezõdhetnek olyan cella- vagy szub-
szemcse-konfigurációba, ahol a szomszédos 
szubszemcsék között nincsen orientációkü-
lönbség, mégis eltolódnak egymáshoz képest 
a szomszédos tartományok kristályrácsai. Ez 
az eltolódás egy olyan fázistolást jelent, ami 
megszünteti a röntgenszórás koherenciáját, 
így ezek a szubszemcsék felelnek meg a 
röntgenes szemcseméret objektumainak. 
Ugyanakkor az elektronmikroszkópban 
ezek a tartományok nem különböztethetõk 
meg mint különálló szubszemcsék. A TEM 
és RVA közötti diszkrepancia tárgykörébe 
tartozik az az újólag felfedezett interferenci-
ajelenség, amelynek elsõdleges megjelenési 
formájában a TEM szemcseméret – éppen 
ellenkezõleg, mint az iménti példában – lé-
nyegesen kisebb, mint amit a RVA alapján 
kapnánk. Sikerült megmutatnunk, hogy a 
jelenség magyarázata egy, a mikroszerkezet 
speciális jellege által kiváltott röntgen-inter-
ferencia, ami jelentõs vonalkeskenyedést 
okoz.

A szemcseméret meghatározása mellett a 
RVA másik igen fontos alkalmazási területe 
az ún. mikrodeformációk meghatározása. 
Mikrodeformációnak nevezzük általában az 
olyan deformációkat, amelyeknek a térbeli 
átlaga zérus. Tipikusan ilyen az inhomogén 
deformációs teret létrehozó kristályhibák 

deformációja, amelyeknek a prototípusát 
képezik a diszlokációk. A diszlokációk a 
kristályos anyagok mikroszerkezetében talán 
a legfontosabb szerepet játszó kristályhibák. 
Meghatározó szerepük van a szilárdság és 
a képlékenység kialakulásában, és szinte 
elkerülhetetlenül jelen vannak a kristályos 
anyagok szinte valamennyi formájában. 
Az elektronmikroszkópban a diszlokációk 
kontrasztja átlapolóvá válik, amikor azok 
sûrûsége (az egységnyi térfogatban találha-
tó diszlokációvonalak hosszának összege) 
meghaladja a mintegy 1014 m-2 értéket. Ilyen 
és ennél nagyobb diszlokációsûrûségek 
esetén a RVA szinte az egyetlen igazán meg-
bízható módszer, amellyel diszlokációk 
sûrûségét, azok térbeli fluktuációját és még 
további számos tulajdonságát, mint például 
a dipól polarizációt vagy az általuk okozott 
belsõ feszültségeket, vizsgálhatjuk, illetve 
meghatározhatjuk. Ezeket a vizsgálatokat 
az utóbbi évtizedekben elért elméleti 
eredmények tették lehetõvé, amelyekhez 
az ELTE Anyagfizikai Tanszékén (korábbi 
nevén Általános Fizika Tanszék) dolgozó 
kutatók jelentõsen hozzájárultak (Ungár et al., 
1984; Groma et al., 1988; Ungár et al., 1989). Az 
elméleti eredmények alapján kidolgozott új 
kiértékelési eljárások teszik lehetõvé, hogy a 
szemcse- és a diszlokációszerkezet számos 
fontos paramétere  RVA segítségével nagy 
pontossággal meghatározható (Révész et al., 
1996; Ungár et al., 1998; Borbély et al., 2001). 

Összefoglalóan azt mondhatjuk, hogy a 
diffrakciós kép tartalmaz olyan információ-
kat a kristályos anyagok mikroszerkezetérõl, 
amelyek alapján a krisztallitméretet és a de
formációs típusú kristályhibákat meghatároz
hatjuk. Az alábbiakban néhány példát mu
tatunk a módszer alkalmazására.

Az ókori egyiptomi szemfestékek
gyártási technológiájának felderítése

Az egyiptomi királyságok korából szár-
mazó sírokból kicsiny kerámia-, fa- vagy 
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nádfiolákban rengeteg különbözõ koz-
metikum került elõ, amelyeknek jelentõs 
része jól konzerválódott, megõrizve azt az 
állapotot, amelyben több ezer évvel ezelõtt 
elõállították õket. A párizsi Louvre régészei 
és krisztallográfusok egy csoportja szink-
rotron mellett végzett pordiffrakció alapján 
megállapította, hogy a 2-3000 éves egyiptomi 
szemfestékek egyik legáltalánosabb alap
anyaga, a világítóan fekete ólomszulfid (PbS), 
ásványi nevén galenit. Ezt követõen a Louvre 
kutatóival közösen azt a kérdést kívántuk 
megválaszolni, hogy milyen fejlettségi szin-
ten dolgoztak a kozmetikumokat elõállító 
kézmûvesek az õsi Egyiptomban (Ungár et 
al., 2002). Tiszta PbS mintákat különbözõ 
ideig golyós malomban õröltünk, és ezeket 
a porokat szobahõmérséklet és 800 oC között 
különbözõ hõmérsékleteken hõkezeltük. Az 
így elõállított mintasorozat minden egyes 
tagján az RVA módszerével meghatároztuk 
a szemcseméretet és méreteloszlást, valamint 
a diszlokációsûrûséget. Ugyanezt a RVA-t 
elvégeztük mintegy 10-12 régészeti szemfes
tékmintán is. A mesterséges minták szem
cseméret és diszlokációsûrûség paraméter 

mátrixába beillesztve az archeológiai szem
festékminták megfelelõ paraméterértékeit, 
jó közelítéssel meg tudtuk állapítani, hogy 
az egyiptomi kézmûvesek milyen mérték
ben õrölték, illetve milyen hõmérsékleteken 
hõkezelték a kozmetikumokhoz használt 
ásványi anyagaikat. 

Az 1. ábra a diszlokációsûrûséget mutatja 
a térfogatra átlagolt szemcseméret függvé
nyében. A nyitott szimbólumok a tíz percig, 
illetve 1, 2 és 12 óra õrléshez és azt követõ, 
különbözõ hõmérsékletû hõkezelésekhez 
tartoznak. A csúcsán álló nyitott négyszög 
egy szitált mintának felel meg. Az régészeti 
minták megfelelõ paraméterértékeit kereszt-
tel jelöltük. Megfigyelhetõ, hogy a régészeti 
minták két nagyobb csoportban különülnek 
el. A megvizsgált régészeti szemfestékmin-
táknál alkalmazott legvalószínûbb õrölési 
és hõkezelési eljárásokat figyelembe véve 
megállapítható, hogy az A tartományhoz tar-
tozó régészeti minták a szobahõmérsékleten 
10-60 percig õrölt laboratóriumi mintához 
állnak legközelebb. A B tartományhoz tarto-
zó régészeti minták pedig a szitált, valamint 
a rövid ideig, mintegy tíz percig õrölt és 
300 oC-nál nem magasabb hõmérsékleten 
hõkezelt laboratóriumi minták állapotaihoz 
állnak közel. Eredményeink alapján megál-
lapítható, hogy az õsi Egyiptomban kozme-
tikumokkal foglalkozó kézmûvesek nem 
alkalmaztak sem különösebben bonyolult, 
sem pedig különösebben fáradságos tech-
nológiai eljárásokat az igen változatos szín- 
és csillogáshatásokat mutató szemfestékek 
elõállításánál.

Az alsó földkéreg felsõ rétegeiben található 
MgSiO

3
 perovszkit plaszticitása

Mind a felsõ, mind az alsó földkéreg ál-
landó mozgásban van. Az egymás fölé, 
alá és mellé kerülõ kéreglemezek, illetve 
kõzetdarabok egymáshoz illeszkedése csak 
jelentõs alakváltozások révén mehet vég-
be. A mélyebben fekvõ kéregtartományok 

1. ábra • A diszlokációsûrûség a térfogatra 
átlagolt krisztallitméret függvényében. A nyitott 
szimbólumok a tíz percig, illetve 1, 2 és 12 óra 
õrléshez és azt követõ, különbözõ hõmérsékletû 
hõkezelésekhez tartoznak. A csúcsán álló nyitott 
négyszög egy szitált mintának felel meg. A keresz-

tek az archeológiai mintáknak felelnek meg.
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plasztikus tulajdonságait csak laboratóriumi 
körülmények között szintetizált mintákon 
és a mélyen fekvõ nyomás- és hõmérsékleti 
viszonyok laboratóriumi beállításával tudjuk 
vizsgálni. Az alsó földkéreg felsõ rétegeiben, 
ami mintegy 800 km mélységnek, 25 GPa 
nyomásnak és 1400 oC hõmérsékletnek felel 
meg, a kéreganyag egyik fõ komponense 
a (Mg,Fe)SiO

3
 perovszkit. Az ortorombos 

perovszkit plasztikus viselkedésének meg-
értéséhez a csúszási rendszereket és az 
aktív Burgers-vektorokat kell meghatározni. 
Szobahõmérsékleti, környezeti körülmé-
nyek közé befagyasztható geológiai minták 
esetében ennek szokásos módja a Burgers-
vektor analízis a transzmissziós elektronmik-
roszkópia módszerével. Az 1400 oC-on 23 
GPa mellett szintetizált MgSiO

3
 perovszkit 

környezeti körülmények közé jól befagyaszt-
ható, de az elektronmikroszkópban, az elekt-
ronsugár hatására azonnal amorfizálódik. A 
problémát a RVA módszerével oldottuk meg 
(Cordier et al., 2004). Az MgSiO

3
 perovszki-

tot a németországi Bayerisches Geoinstitut 
nagynyomású laboratóriumában szinteti-
záltuk. A mintegy 1 mm átmérõjû minta 5-6 
krisztallitból állt. Kiválasztottuk az egyik 0,4 
mm átmérõjû krisztallitot, amelynek meghatá
roztuk az orientációját, majd kétkristályos, 

nagy szögfelbontású diffraktométerben 
megmértük tizenegy különbözõ indexû dif
frakciós csúcsának intenzitáseloszlását. 

A 2. ábra jellegzetes vonalprofilokat mu
tat logaritmikus intenzitásskálában. Az ábrán 
megfigyelhetõ, hogy a reflexiók kiszélese
dése nem követi az elhajlási rendek sorrend
jét. A jelenséget deformációs anizotrópiának 
nevezzük, amit a diszlokációk anizotrop 
elmozdulástere okoz. A deformációs anizo
trópiát használtuk ki ahhoz, hogy meghatá
rozzuk a perovszkitban az aktív Burgers-
vektorokat és csúszási rendszereket, amelyek 
végül a perovszkit plaszticitását megadják. 
A mérések és a lehetséges modellek össze-
vetése azt mutatták, hogy az ortorombos 
elemi cellának csak a két legrövidebb, (100) 
és (010) vektorai mûködnek mint aktív Bur-
gers-vektorok. Figyelemreméltó, hogy ezeket 
a kísérleti eredményeket utólag atomisztikus 
szimulációk is alátámasztották.

Diszlokáció-mikroszerkezet statisztikus 
paramétereinek változása
a deformáció során

Azóta, hogy mintegy ötven évvel ezelõtt a 
diszlokációt elõször TEM-mel megfigyelték, 
ismert, hogy a deformáció során keletkezõ 
diszlokációk különbözõ diszlokációmintáza
tokat alakítanak ki. A mintázatok a defor
máció módjától függõen nagyon különbö
zõk lehetnek. Bizonyos esetekben periodi
kus diszlokációszerkezetek alakulnak ki, 
amelyeknek karakterisztikus mérete mikron 
nagyságrendû. Máskor azonban fraktálszerû 
skálázási tulajdonságokat mutató diszloká-
ciómintázatok keletkeznek. Húzással defor
mált Cu egykristályban kialakuló fraktálszerû 
diszlokációszerkezetet mutat a 3. ábra. 

A mintázatképzõdés okainak megértése a 
diszlokációelmélet egyik legnagyobb, igen in-
tenzíven kutatott kihívása. A problémakörnek 
kiemelt jelentõséget ad a nanotechnológia 
rohamos fejlõdése. Ugyanis kísérleti ered-
mények tanúsága szerint mikronos méret 

2. ábra • Az MgSiO
3
 perovszkit néhány jellegze

tes vonalprofilja logaritmikus intenzitás skálában 
az intenzitás maximumára normálva. K=2sinq/l 
és DK=(2cosq/l)Dq, ahol q és l a Bragg-szög, 

illetve a sugárzás hullámhossza.

Groma – Lendvai – Ungár • A röntgendiffrakciós spektrum…
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alatt a méret csökkenésével a kristályos 
anyagok deformációs tulajdonsági jelentõsen 
változnak. Ennek magyarázata a diszlokációk 
kollektív tulajdonságaiban keresendõ.  

A modellalkotás szempontjából döntõ 
fontosságú a diszlokációszerkezetek sta

3. ábra • Húzással deformált Cu egykristályban 
kialakuló fraktálszerû diszlokációszerkezet.

4. ábra • A diszlokációsûrûség relatív tér-
beli fluktuációja az alkalmazott feszültség 
függvényében összenyomással deformált Cu 
egykristály esetében. Az adatok a 200, illetve a 
220 reflexióhoz tartozó röntgen Bragg-csúcs 
kiszélesedésébõl kerültek meghatározásra.  

tisztikus tulajdonságainak ismerete. Ennek 
feltérképezésére a RVA unikális lehetõséget 
szolgáltat. Az utóbbi években elvégzett 
elméleti vizsgálataink szerint egykristályok 
esetében a kiszélesedett diffrakciós csúcsok 
lecsengõ részének alakját az átlagos diszlo
kációsûrûség és annak átlagos térbeli fluk
tuációja határozza meg (Groma, 1998). Ez 
lehetõséget ad ennek a két paraméternek 
az igen pontos meghatározására. (Borbély 
et al., 2001).

Különbözõ mértékig összenyomással 
deformált Cu egykristályokon végzett RVA 
méréseink tanulsága szerint miközben a 
diszlokációsûrûség monoton növekszik, a 
deformáció növelésével a  diszlokációsûrû
ség relatív fluktuációja egy bizonyos defor
mációnál éles maximumot mutat (4. ábra) 
(Székely et al., 2001).  Felmerül a kérdés; 
vajon a diszlokációsûrûség mellet más fizikai 
mennyiségek térbeli relatív fluktuációja is 
hasonló viselkedést mutat-e. A mintákon 
elvégzett nanokeménység-mérések azt mutatják, 
hogy a keménység fluktuációjában ugyanúgy 
megfigyelhetõ az éles maximum. 

Összefoglalva megállapíthatjuk, hogy ez 
a korábban nem ismert jelenség azt mutat-
ja, hogy kezdetben a diszlokációszerkezet 
mindinkább inhomogénné válik, majd egy 
bizonyos diszlokációsûrûségnél ez a folya-
mat hirtelen megáll, és a diszlokációk egyre 
homogénebben töltik ki a mintát. A rend-
szerben egy strukturális átalakulás zajlik le, 
amely hasonlóságokat mutat a másodrendû 
fázisátalakulásokkal. 

	  
Kulcsszavak: deformációs szerkezet, disz
lokációszerkezet, szemcseméret, mintázat
képzõdés, nanokristályos anyagok
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1. A Standard Modell
és a szuperszimmetria

A szimmetriák a részecskefizikában még 
fontosabb szerepet játszanak, mint a kémiá
ban vagy a szilárdtestfizikában. Amíg az 
utóbbiakban az anyagok fontos tulajdon-
ságai vezethetõk vissza a különbözõ atomi, 
molekula- és kristályrács-szimmetriákra, a 
részecskefizikában gyakorlatilag minden 
a szimmetriákból (vagy azok sérülésébõl) 
származik: az összetett részecskék szerkezetén 
kívül a megmaradási törvények, a kölcsönha-
tások, sõt a részecskék tömege is. 

A részecskefizika  Standard Modellje (SM) 
immár több mint harmincéves. Alapvetõ 
alkatrészei a kétszer három pár pontszerû 
fermion, a leptonok és a kvarkok, és a három 
helyi szimmetria, amelybõl a három kölcsön
hatás és tizenkét közvetítõ bozonja (a foton, 
a három gyenge bozon és a nyolc gluon) 
származtatható a szimmetriasértõ Higgs-tér 
áldásos közremûködésével, amely utóbbi 
melléktermékeként megjelenik a Higgs-bo
zon. A leptonok közé tartozik az elektron és 
a neutrinók, és a kvarkok alkotják az összes 
erõsen kölcsönható részecskét, mint a pro-
ton, a neutron vagy a mezonok. 

A Standard Modell helyességét számtalan 
kísérleti megfigyelés igazolja. Mindjárt szüle
tésekor számszerûen megjósolta a gyenge  

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
bozonok tömegét és más tulajdonságait, amit 
a kísérlet késõbb teljes mértékben igazolt 
(Carlo Rubbia és társai, Nobel-díj, 1984). A lét-
rehozása óta eltelt csaknem harminc év alatt 
a kísérlet minden jóslatát teljes mértékben 
igazolta, semmiféle olyan megfigyelésünk 
nincs, amely ellentmondana neki. A Higgs-
bozon kivételével valamennyi alkatrészét 
megfigyeltük, utoljára a legnehezebb kvar-
kot, és a Természet vakon engedelmeskedni 
látszik neki. Még az az új megfigyelés sem 
mond igazán ellent a Standard Modellnek, 
hogy a neutrínóknak lehet némi (igen kicsi) 
tömegük. Valahányszor egy-egy kísérleti 
eredmény hibahatáron kívül eltér a SM által 
számítottól, felbolydulnak  a kedélyek, és 
elméleti cikkek tucatjai igyekeznek a SM-tõl 
eltérõ, alternatív megoldást kínálni az elté
rés feloldására. Sajnos ezidáig a mérések és 
számítások pontosításával ezek az eltérések 
rendre eltûntek.

De miért sajnos? Miért nem vagyunk bol
dogok, hogy a mikrovilág problémaköre 
megoldott, és térünk át más tudományterület 
mûvelésére? Mi szükség van még gyorsítókra, 
és egyáltalán részecskefizikusokra, ha egy-
szer ilyen, mindent helyesen leíró elmélettel 
rendelkezünk? A válasz a Standard Modell 
nevében rejlik: nem teljes elmélet, csak 
modell, amelyrõl nem igazán értjük, miért 
mûködik ilyen jól. Három remek elméletet, 
a három kölcsönhatásét, jó néhány szabad 
paraméterrel ellátva összeházasítottunk; 
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megfejeltük egy ad hoc Higgs-mechaniz
mussal, mert különben nem mûködik; mes
terségesen hozzátettük a fermionok tömegét, 
és annak örülünk, hogy mindezt hagyja, azaz 
nem vezet elméleti ellenmondásokra. Nem 
sikerült még észlelnünk a modell kulcsfigu-
ráját, a Higgs-bozont, amelynek léte és tu-
lajdonságai bizonyítanák a Standard Modell 
érvényét. A SM jó pár belsõ elméleti prob-
lémája mellett vannak jelei annak, hogy a 
Standard Modell mögött egységes, mélyebb 
elmélet lehet. Erre vall az a megfigyelés, hogy 
a három kölcsönhatás erõssége, azaz csato-
lási állandója az energia növelésével hasonló 
érték felé tart, tehát mintha egy univerzális 
kölcsönhatásra lennének visszavezethetõk. 
Rengeteg problémát vet fel az asztrofizika 
is: nem értjük, miért nincs az Univerzumban 
jelentõs mennyiségben antianyag, és nem 
tudni, mi alkotja a Világegyetem tömegének 
túlnyomó részét adó sötét anyagot és sötét 
energiát. Ráadásul, a gravitáció egyáltalán 
nem illik bele a Standard Modellbe, nem 
vezethetõ be lokális mértékszimmetriával.

Kiküszöbölendõ a fenti problémákat, az 
elmúlt három évtizedben a Standard Modell
nek számos kiterjesztése született, és a jövõ 
kísérleteinek kell döntenie, melyik írja le 
közülük helyesen a mikrovilágot. Közülük 
a részecskefizikusok körében ma a szuper
szimmetria (SUSY) a legnépszerûbb, bár 
igazát egyelõre semmiféle kísérleti megfigye
lés nem bizonyítja. Szimmetriát feltételez a 
fermionok és bozonok között, tehát azt, hogy 
minden ismert fermionnak és bozonnak van 
szuperszimmetrikus partnere: a feles spinû 
leptonoknak és kvarkoknak zérus spinû 
szleptonok és szkvarkok, a kölcsönhatásokat 
közvetítõ, egyes spinû bozonok (a foton, a W+, 
W-, Z  gyenge bozonok és a nyolc gluon) szu-
perpartnerei a feles spinû fotínó, wínó, zínó 
és a gluínók, a zérus-spinû Higgs-bozoné 
pedig az ugyancsak feles spinû higgszínó. 
A feltételezett szuperszimmetria alacsony 
energián természetesen sérül, hiszen szu-

perpartnereket az eddigi gyorsítóknál nem 
láttunk, ha tehát egyáltalán léteznek, a töme-
güknek a közönséges részecskékénél sokkal 
nagyobbnak kell lenniük.

A Standard Modell lehetõ legegyszerûbb 
szuperszimmetrikus kiterjesztése, a Minimá
lis Szuperszimmetrikus Standard Modell 
(MSSM) az elmélet csaknem valamennyi 
problémáját tetszetõsen megoldja, de igen 
nagy áron: a rengeteg új részecske mellett 
igen sok új paraméter bevezetésével. Az 
utóbbi években érdekes versenyfutásnak 
vagyunk tanúi a kísérleti és elméleti kutatók 
között: a kísérletiek hiába igyekeznek meg
figyelni a megjósolt új szuperpartnereket, 
és eközben mind nagyobb részeket zárnak 
ki a lehetséges paraméterértékek terében; 
eközben az elméletiek, számításaik, modell
jeik finomításával egyre növelik az elméleti 
alapon megengedett és kísérletileg még nem 
tanulmányozott paramétertartományokat.

2. Az LHC CMS-együttmûködése

A CERN Nagy Hadron-ütköztetõje (Large 
Hadron Collider – LHC) várhatóan 2007-ben 
kezd mûködni, és 2008-tól szolgáltat majd új 
kísérleti adatokat. Elsõdleges célja a Higgs-bozon  
(bozonok) és az esetleges SUSY-részecskék 
megfigyelése. Négy óriási detektora közül 
kettõben vesz részt jelentõs magyar csoport: 
a nehézion-ütközésekre szakosodott ALICE (A 
Large Ion Collider Experiment) kísérletben Lévai 
Péter (RMKI) vezetésével, és az általános célú 
(mind proton-proton, mind Pb-PB ütközések 
analízisére készülõ) CMS (Compact Muon Sole-
noid) kísérletben, amelynek magyar csoportját 
Vesztergombi György (RMKI) vezeti. Az említett 
két kísérletben magyar részrõl az ATOMKI, 
a Debreceni Egyetem Kísérleti Fizikai Tan
széke, az Eötvös Loránd Tudományegyetem 
Atomfizikai Tanszéke és az RMKI kutatói 
vesznek részt. 

A CMS és az ATLAS, a másik részecskefizi
kai LHC-kísérlet, a világ legnagyobb együtt
mûködései, egyenként több mint kétezer 
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kutató vesz részt bennük. Ellentétben a 
négy néhai LEP-kísérlettel, amelyek hasonló 
felépítésû detektorokkal rendelkeztek, az 
ATLAS és a CMS egészen más megoldásokkal 
igyekszik az LHC mûködése során észlelt 
valamennyi érdekes eseményt feldolgozni. 
Az alapelv természetesen ugyanaz: kiválasz
tani a másodpercenkénti mintegy 800 millió 
proton-proton ütközésbõl2 azokat, amelyek 
új fizikával kecsegtetnek, meghatározni és re-
gisztrálni az azokban keletkezõ valamennyi 
részecske típusát, pályáját és energiáját. A 
részecskefizikai detektorok manapság mind 
mágneses kaloriméterek: a mágneses térben 
görbült pálya segít a részecske töltésének, 
tömegének és sebességének (ez az LHC-
energiákon már többnyire fénysebesség) 
meghatározásában. A kirepülõ részecskék 
pályáit az ütközési pont közelében finomfel-

bontású félvezetõ detektorok vagy sokszálas 
számlálók mérik, mögöttük a fotonok és 
elektronok teljes elnyelését szolgáló (és 
így az energiájukat mérõ) elektromágneses 
kaloriméter, majd a mezonokat és nukleo-
nokat elnyelõ hadron-kaloriméter található. 
A gyors müonok nem állíthatóak meg, ezért 
a detektorokat kívülrõl müonkamrák veszik 
körül. 

Az 1. ábra a detektor egyes részeinek 
funkcióját illusztrálja a különbözõ részecs
kefajták észlelési módjával.  Mágneses terét a 
világ pillanatnyilag legnagyobb szupravezetõ 
szolenoidja biztosítja: a 6 méter átmérõjû, 
13 m hosszú hengerben 4 T mágneses tér 
lesz, és több vas veszi körül, mint amennyi 
a párizsi Eiffel-toronyban van. Nyomkövetõ 
rendszeréhez valóságos tudományos tragé
dia kapcsolódik: különbözõ országok 
laboratóriumaiban mintegy hetven kutató 
dolgozott több mint tíz éven át a CMS belse-
jébe szánt MSGC (microstrip gas chamber) 
kidolgozásán, de mire a gyártásról kellett 

1. ábra • A CMS-detektor nyalábra merõleges szelete és a különbözõ részecskék észlelése. A 
töltött részecskék görbült nyomát kirajzolja a nyomkövetõ (tracker). Az elektronokat és foto-
nokat az elektromágneses kaloriméter teljesen elnyeli, amíg a gyors müonok és pionok alig 
hagynak energiát benne. A hadronokat elnyeli a hadron-kaloriméter, a gyors müonok kétfelé 
görbülõ pályáját pedig a vasrétegek közé helyezett müonkamrák követik (http://cmsinfo.

cern.ch/outreach/CMSdocuments/DetectorDrawings/Slice/CMS_Slice.gif).

2 A protoncsomagok 25 ns-os idõközönként követik 
egymást, a gyorsító teljes kapacitása idején ütközésen
ként mintegy húsz proton–proton kölcsönhatás 
várható (http://lhc.web.cern.ch/lhc/).
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dönteni, a félvezetõ eszközök ára annyira 
lement, hogy a kitûnõ fejlesztés ellenére a kol-
laboráció úgy döntött: a sokkal egyszerûbben 
üzemeltethetõ félvezetõ-detektorokból 
építi meg. Az elektromágneses kaloriméter 
80 ezer ólom-volframát kristályból áll, a 
hadron-kaloriméter pedig orosz hadihajók 
lövedékhüvelyeibõl visszanyert rézbe ágya-
zott szcintillátor-lapokból.3 

A CMS-detektorhoz kétféle magyar hoz
zájárulás is történt. Az RMKI az egészen 
elõreszórt részecskék észlelésére szolgáló 
Very Forward kaloriméter megépítésében 
segédkezett a munka valamennyi fázisában: 
ehhez, például, többtonnás acélhasábok 
lyukaiba kellett többméteres kvarcszálakat 
dugdosni. Debreceni kutatók készítették elõ 
és szerelik fel a müonkamrák pozicionáló 
rendszerét, amihez az L3 LEP-kísérletben 
szerzett tapasztalataikat hasznosították: a 
hatméteres kamrák szálainak helyzetét, a 
részecskepályák megfelelõ rekonstrukciója 
végett, tizedmilliméteres pontossággal kell 
meghatározni.

A másik óriási LHC-detektor, az ATLAS 
egészen más megoldásokat tartalmaz. A leg
nagyobb különbség a mágnesek között 
van: amíg a CMS a hagyományos szolenoid 
köré épül, az ATLAS belsõ szolenoidját óriási 
toroidmágnesek veszik körül, lényeges vasár
nyékolás nélkül. Emiatt az ATLAS térfogata 
nyolcszor akkora, mint a CMS-é, de a CMS 
kétszer nehezebb, a teljes súlya 12 800 tonna. 
Az ATLAS-t a föld alatt szerelik össze, amíg a 
CMS-t a felszínen; a tesztek után viszont két
ezer tonnás darabokban fogják a száz méter 
mély üregbe engedni. Ez utóbbi mûvelet 
sem egyszerû: légpárnán csúsztatják az üreg 
vasbeton fedelére, és ott emeli meg a daru, 
hogy a fedelet szétnyitva leereszthessék, majd 
megint légpárnán tolják a helyére. 

3. Részecskekeresés

Az LHC 40 MHz-es adatfolyama természete
sen feldolgozhatatlan, több egymást követõ 
számítógépes szûrõrendszer redukálja 100 
kHz-re, majd 100 Hz-re, amelyet a petabáj
tos tároló már képes kezelni. Az adattárolást 
és -feldolgozást a CERN az LHC Computing 
Grid (LCG) programmal oldja meg, amely
nek fejlesztésében magyar részrõl a Magyar 
Grid Kompetencia Központ öt intézménye, a 
BME, ELTE, NIIFI, RMKI és SZTAKI vesz részt. 
Az LCG központja a CERN, az alapvetõ adat-
tárolás egy tucat elsõdleges LCG-központban 
(Tier-1) történik majd, mi a karlsruheihez 
tartozunk, a másodlagos központokban 
(Tier-2) folyik majd az adatfeldolgozás és 
szimuláció, erre Magyarországon az RMKI 
LCG-központja4 szolgál majd, amely pilla
natnyilag száz processzorral és 3,5 terabájtnyi 
tárolókapacitással rendelkezik. Jelenleg az 
LHC-kísérletek szimulációját, valamint bio
lógiai, szilárdtestfizikai és gravitációs számí
tásokat végeznek rajta.

A protonütközések túlnyomó része egy
szerû szóródás lesz, az érdekes események
ben tehát a nyalábra merõleges aktivitást kell 
keresnünk. Mivel a feltételezett szuperszim
metria kvantumszáma megmarad, ha egy 
proton-proton ütközésben keletkezik szu
perszimmetrikus részecske-antirészecske 
pár, azok bomlási lánca végén megjelenõ leg
könnyebb semleges SUSY-részecske (LSP) 
stabil, nincs hova bomlania, és elszáll. Ha fel
összegezzük a nyalábra merõlegesen észlelt 
részecskék impulzusát, zérushoz közeli érté
ket kell kapnunk, SUSY-keletkezés azonban 
nagy hiányzó transzverzális impulzust jelent, 
ez a SUSY-keresés elsõdleges válogatási elve. 
A SUSY-részecskék azonosítása már sokkal 
bonyolultabb a rengeteg különbözõ modell 
miatt. Elméleti kollégáinkkal együttmûkö
désben ezért kiválasztottunk jellegzetes 

3 Rengeteg érdekes adat, fénykép, ábra és videofilm 
látható a CMS-együttmûködés nagyközönségnek szóló 
honlapján: http://cmsinfo.cern.ch/Welcome.html/

4Az RMKI LCG-központ honlapja: http://www.grid.kfki. 
hu/?lcg&lcgwelcome

Horváth Dezsõ • Szuperszimmetrikus részecskék keresése a CERN-ben
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paraméteregyütteseket, és az analíziseket 
azokra igyekszünk érzékenyíteni.

Az elszálló LSP nemcsak hiányzó impulzust 
jelent, hanem hiányzó tömeget is. A bomló 
részecske tömegét a bomlástermékek im-
pulzusaiból rekonstruált invariáns tömeg 
adja; ha valamelyik bomlástermék eltûnik, 
az szakadást jelent a tömegspektrumban. 
A 2. ábra ilyen jellegzetes tömeglevágást 
mutat egy szimulált SUSY-eseményre, ahol 
a két töltött lepton impulzusából számított 

2. ábra • Szimulált SUSY-keresés a CMS-nél. A 
legkönnyebb SUSY-részecskét (LSP) nem 
észleljük, ezért amikor a második legköny-
nyebb semleges neutralinó leptonpárra 
és az LSP-re bomlik, a két lepton invariáns 
tömege éles levágást mutat a két SUSY-ré

szecske tömegkülönbségénél.

invariáns tömeg hirtelen levág a két sem
leges SUSY-részecske tömegkülönbségének 
megfelelõ értéknél.

A CMS-együttmûködésnek az LHC indu
lásakor készen kell állnia a kísérleti adatok 
feldolgozására, az analízis algoritmusait 
addigra részletesen ki kell dolgozni. 2006 
õszére el kell készülnünk a részletes fizikai 
tervvel (Physics Technical Design Report), 
amely két kötetben összefoglalja az alapvetõ 
fizikai feladatok megoldását. Csoportunk 
a bécsi Nagyenergiájú Fizikai Intézettel 
együttmûködésben a szuperszimmetrikus 
részecskék keresésébe kapcsolódott be, és 
elsõ lépésként a top kvark SUSY-partnerének 
(sztop) keresésére dolgozunk ki algoritmust. 
Bizonyos MSSM-paraméterek mellett nagy-
számú gluinó keletkezése várható, amelyek 
nagy valószínûséggel bomlanak top-kvarkra 
és sztopra. A top-kvark azonosításával meg 
tudjuk jelölni a sztopot, amely leptonra és 
kvarkra bomlik hiányzó impulzus mellett, 
az energiahiány megkövetelése pedig segít 
a protonütközésnél nagy számban keletkezõ 
top-antitop kvarkpárok háttere ellen. A 
számításokat az LCG-rendszeren kell vé-
geznünk, mert a szimulációs adatbázisokat 
a legkülönbözõbb helyeken, a CERN-en 
kívül amerikai, olasz, spanyol, francia és 
német számítóközpontokban tárolják: a 
Grid-szoftver megkeresi a specifikált adatbá-
zis lelõhelyét, a programot ott futtatja, és az 
eredményt visszajuttatja a feladónak.

Kulcsszavak: szuperszimmetria (SUSY), Stan-
dard Modell, Higgs-bozon, CERN
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A szén nanocsövek az utóbbi években egyre 
nagyobb szerephez jutnak alapkutatási és 
potenciális alkalmazási szempontból egyaránt. 
A nanocsövek elõállításáról és szerkezetérõl 
nemrégiben olvashattunk a Magyar Tu-
domány hasábjain a téma neves magyar 
mûvelõitõl (Kónya, 2003; Bíró, 2003), így itt 
elsõsorban  – a Lézerfizikai és Spektroszkó-
piai Bizottság profiljának megfelelõen – a 
spektroszkópiára, ezen belül is az egyfalú 
nanocsövek spektroszkópiájára szorítkozom. 

Minden új anyagcsalád esetében az elsõ 
lépés – a megfelelõ tisztaságban való elõállítást 
követõen – az atomi, elektron- és rezgési 
szerkezet meghatározása. Sajnos a szén nano
csövek esetében ez már csak azért sem egy
szerû, mert igen sokféle nanocsõ létezik. Ezért 
a problémát ketté kell bontanunk az egyedi 
nanocsövek és a makroszkopikus minták (ún. 
hálózatok) kérdésére. 

A szén nanocsöveket egyetlen grafitszerû 
szénréteg, az ún. grafénsík felcsavarásával 
létrejött struktúrákként képzelhetjük el. A 
felcsavarás természetesen hatással van az 
elektronszerkezetre is: a grafit delokalizált 
p-pályái, amelyek a síkok alatt és fölött, a 
síkkal párhuzamosan helyezkednek el, ilyen 
módon két hengerpalástot alkotnak a csõvel 
párhuzamosan. Ez az elektronszerkezet adja 
a nanocsövek egydimenziós jellegét, a csõ 
tengelyének irányában könnyen mozgó 
p-elektronok tekinthetõk vezetési elektronok
nak, a vázat képezõ s-kötéseket pedig a törzs- 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
elektronok analógjai alkotják. A vezetési 
elektronokra az egydimenziós sávmodell 
alkalmazható, amelynek egyik következmé
nye az állapotsûrûségben éles maximumok, 
az ún. Van Hove-szingularitások megjelené
se. Az ezek közötti átmenetek detektálhatók 
a közeli infravörös és látható tartományban 
optikai abszorpció és lumineszcencia formá-
jában. A felcsavarás jellege szerint a csövek 
fémes vagy félvezetõ jellegûek lehetnek, és 
a félvezetõk optikai elnyelési frekvenciáit 
is a geometria határozza meg. Ezért nagy 
jelentõségûek azok az önmagukban is igen 
kifinomult módszerek, amelyek egyedi 
nanocsövek elektronszerkezetének felderí
tésére irányultak. 

Egyedi csövek alagútspektroszkópiával 
tanulmányozhatók (Wildöer, 1998; Ouyang, 
2001). Az alagútmikroszkópiával való kombi
nálás azt is lehetõvé teszi, hogy a geometriát 
és a gerjesztéseket egyazon mintán mérjék, 
így direkt bemeneti adatokat biztosítsanak a 
sávszerkezet-számolásokhoz. A módszert to
vább kombinálták Raman-spektroszkópiával, 
ami egyetlen csõ rezgési állapotairól adott fel
világosítást (Jorio, 2001). 

A legtöbb makroszkopikus nanocsõmin
ta – ún. hálózat – szorosan összefonódott 
kötegekbõl áll, amelyek papírszerû lapokká 
állnak össze (buckypaper). Ezeken a szilárd 
rendszereken a lumineszcencia megfigyelé
se nem lehetséges, mivel a kötegben levõ 
szomszédok valamelyike gyors lebomlási 
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csatornát biztosít. Méreteik miatt viszont a csö-
vek hagyományos oldatba nem vihetõk, csak 
szuszpenzió készíthetõ belõlük, amelyben a 
kötegek többé-kevésbé együtt maradnak. A 
Rice University kutatóinak nevéhez fûzõdik 
az áttörés: felületaktív anyag hozzáadásával 
a csöveket micellákba vitték, majd ultracent-
rifugálással elválasztották a szuszpenziónak 
azt a részét, amely micellánként csak egy 
csövet tartalmazott (Bachilo, 2002). Az így 
preparált minták abszorpciós és lumineszen-
cia-spektrumában már felbonthatóak voltak 
az egyes nanocsövekre jellemzõ csúcsok, így 
hosszú, alapos munkával lehetõvé vált az 
összetétel meghatározása is. 

A szén nanocsövek rezgéseinek legfon
tosabb vizsgálati módszere kezdetektõl fogva 
a Raman-spektroszkópia volt (Jorio, 2003). Mivel 
egy hálózaton belül sokféle csõ fordul elõ, az 
elektrongerjesztések energiája pedig az átmé
rõtõl függ, a legtöbb gerjesztõ lézervonalhoz 
található olyan egyedi csõ a mintában, amely-
nek valamelyik átmenete megegyezik a lézer 
frekvenciájával. A Raman-spektrum tehát 
szinte minden esetben rezonanciaerõsített, és 
abban a gerjesztõ lézer által kiválasztott né-
hány fajta csõ dominál, a többiek intenzitása 
elhanyagolható. Ezért egy nanocsõhálózat 
teljes felderítéséhez több, lehetõleg hangol-
ható lézerforrással rendelkezõ, igen érzékeny 
Raman-berendezés szükséges. Tisztaságvizs-
gálatra és ismert minták összehasonlítására 
azonban megfelel egy egyszerûbb Raman-
mikroszkóp is, amilyennel például az SZFKI-
ban rendelkezünk.

Bármennyire is látványos eredmények 
érhetõk el egyedi nanocsövek vizsgálatával, 
sok alkalmazás szempontjából fontos, hogy 
olyan optikai állandókat tudjunk megmérni 
makroszkopikus nanocsõhálózatokon, mint 
a törésmutató vagy az optikai abszorpció. 
Ehhez megfelelõ mintákra van szükségünk, 
lehetõleg olyanokra, amiken könnyû optikai 
transzmissziót mérni a teljes spektrális tarto
mányban. Ilyen nagyon vékony önhordó 

filmeket nemrégiben sikerült elõállítani (Wu, 
2004) és a spektrumot a távoli infravöröstõl 
az ultraibolyáig meghatározni (Borondics, 
2004). Ezeknek az anyagoknak az érdekes
ségük, hogy bár nagy az egyenáramú 
vezetõképességük, mégis az infravörös/kö-
zeli infravörös tartományban akár 80 %-os 
áteresztést is el lehet érni a legjobb minõségû 
vékonyrétegeken. E tulajdonságuk átlátszó 
vezetõ elektródként való alkalmazásuk lehe
tõségét vetíti elõre. 

Érdekes módon, infravörös-aktív rezgési 
módusok nem jelentkeznek tiszta nanocsö
vekben (a megfelelõ oszcillátorerõsségek 
valószínûleg túl kicsik), ezért az infravörös 
spektroszkópiával foglalkozók sokkal ké
sõbb kezdtek a téma iránt érdeklõdni, mint 
a Raman-közösség. Az éles rezgési csúcsok 
hiányáért kárpótol az a lehetõség, hogy a 
fémes nanocsövek szabad töltéshordozóinak 
abszorpciója a távoli infravörös/infravörös 
tartományba esik, a félvezetõ csövek pedig 
itt semmiféle választ nem adnak. Ezzel sze-
lektíven vizsgálhatók a fémes nanocsövek, 
hálózatokon belül is. 

A nanocsövek anizotrópiája optikai 
módszerekkel, polarizált fényben elvileg 
meghatározható. Ennek eddig az volt az 
akadálya, hogy a nanocsõhálózatok legin-
kább egy gombolyaghoz hasonlítanak, és 
általában nem rendezõdnek egy irányba. 
Nagy mágneses térrel azonban már sike-
rült többé-kevésbé rendezett kötegeket 
elõállítani (Walters, 2001), és ezeken való-
ban nagyfokú anizotrópia figyelhetõ meg 
(Kamarás, 2006). 

Többfalú nanocsövek spektrumai ma még 
nehezen értelmezhetõk. Kivételt képeznek a dup-
lafalú nanocsövek, ahol a koncentrikus csövek 
száma pontosan kettõ. Ezekben a belsõ és külsõ 
csõ az átmérõk alapján jól megkülönböztethetõ, 
és külön elõny, hogy a belsõ csövet a külsõ 
árnyékolja a környezeti hatásoktól, így az 
sokkal tisztábbnak tekinthetõ, mint egy átlagos, 
kötegbe ágyazott szén nanocsõ (Pfeiffer, 2003). 
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Duplafalú nanocsövekben meg tudták valósí-
tani a szelektív izotóphelyettesítést is (Simon, 
2005), ahol csak a belsõ csövek tartalmaznak 
13C izotópot. 

Magyar kutatók kezdetben elsõsorban 
nemzetközi együttmûködésben kapcsolódtak 
be a nanocsövek spektroszkópiai vizsgá
latába, mind elméleti (Zólyomi, 2003), mind 
kísérleti (Kamarás, 2003; Simon, 2005) téren. 
Mostanra örömmel mondhatjuk, kialakult 
egy kritikus tömeg itthoni kutatócsoportok
ból, és – nem utolsósorban egy EU-mûszer
pályázat segítségével – megvalósulni látszik 
a mûszeres háttér is egy távoli infravörös 
spektrométer és alagútmikroszkópok for
májában. Így megvan a megfelelõ infrastruk
túra és szellemi kapacitás is az eredményes 
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hazai kutatásokhoz. Nemzetközi kapcsolata
inknak köszönhetõen a lehetõ legjobb nano
csõ-alapanyagokhoz tudunk hozzáférni, a 
hozzáadott értéket pedig infravörös (elsõ
sorban távoli infravörös) és Raman-spektro
szkópia, kémiai funkcionalizálás és korszerû 
módszerekkel végzett elektronszerkezeti és 
dinamikai számítások jelentik. Örvendetes, 
hogy ebben a munkában sok fiatal kutató is 
részt vesz, de továbbra is nagy szükség volna 
lelkes, érdeklõdõ hallgatókra és doktoran
duszokra e dinamikusan fejlõdõ területen. 

Kulcsszavak: szén nanocsõ, optikai spekt
roszkópia, lumineszcencia, alagútmikro
szkópia, infravörös spektroszkópia, Raman-
spektroszkópia
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1. Bevezetés

Ma már közhely, hogy körbe vagyunk véve 
hálózatokkal. Egyfelõl tudatosan megéljük, 
hogy az internetet mint hálózatot használjuk, 
ugyanakkor talán sokan nem is tudják, hogy 
azokat a bonyolult biológiai, közgazdasági 
és egyéb rendszereket, amelyekbe ágyazva 
élünk, leginkább úgy lehet megérteni, ha 
hálózatoknak tekintjük õket.

Sokféleképpen lehet egy elemekbõl (pon
tokból, csúcsokból) és az azokat összekötõ 
kapcsolatokból (élekbõl) álló hálózatot 
(gráfot) jellemezni. Ha az elemek száma 
nagy, akkor kézenfekvõ, hogy a sok köl
csönható részecskébõl álló rendszerek tulaj
donságainak megértése céljából kifejlesztett 
statisztikus fizikai módszereket használjuk a 
hálózatok megismerésére. 

Magyarországon a hálózatok modern el
méletéhez kapcsolódó témákban széleskörû 
és sikeres kutatás folyik. Ebben a cikkben 

– egy bevezetést követõen – két kiragadott 
területre: a súlyozott élekkel és a csoportosu
lásokkal rendelkezõ hálózatokra vonatkozó 
eredményeket tekintjük át. 

2. A természetben, a társadalomban 
elõforduló hálózatok és univerzális tulajdon-
ságaik

A „komplex rendszer” fogalmát a fizikában 
vezették be olyan rendszerekre, ahol az alko- 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
tóelemek nagy száma és a közöttük lévõ 
kölcsönhatás révén a rendszer viselkedése 
az egyes egységekétõl lényegesen eltérõ sajá
tosságokat mutat. Egyszerûen fogalmazva: 
az egész több mint részeinek összege. A 
fizikából számos példát lehet idézni komplex 
rendszerekre a mágnesektõl az üvegeken 
keresztül a szemcsés anyagokig. A fogalom 
nyilvánvalóan túlmutat a fizikán: a sejt, az agy, 
a gazdaság, a társadalom csak néhány további 
példa.

A komplex rendszerek esetében a köl
csönhatások részleteirõl gyakran beható 
ismeretekkel rendelkezünk, de ez nem vezet 
az egész igazi megértéséhez. Mi történik, ha 
egy nagy ugrással teljesen figyelmen kívül 
hagyjuk a kölcsönhatások természetét, és 
csak az általuk generált topológiával, a komp
lex rendszer vázával foglalkozunk?

Nevezzük a komplex rendszer alkotó
elemeit csúcsoknak. Ha két ilyen alkotóelem 
kölcsönhat, akkor azt mondjuk, hogy a csú
csok között van él; az egy csúcshoz tartozó 
élek száma a fokszám. (Az élek lehetnek irá
nyítottak is.) Az így nyert objektumot a komplex 
rendszerhez tartozó hálózatnak tekintjük. A 
matematikában a gráfelmélet foglalkozik 
ilyen objektumokkal, és óriási ismeretanyag 
halmozódott fel ezekrõl az elmúlt 250 év 
során. A gráfelméletet sikerrel alkalmazták 
például a villamosmérnöki, a kémiai tudo
mányokban vagy a szociológiában. Az 

KOMPLEX HÁLÓZATOK A TERMÉSZETBEN 
ÉS A TÁRSADALOMBAN

Kertész János
az MTA levelezõ tagja, BME  Fizikai Intézet – kertesz@phy.bme.hu 

Vicsek Tamás
az MTA rendes tagja, ELTE Fizikai Intézet – vicsek@angel.elte.hu 



559

1990-es évek végén bekövetkezett látványos 
fejlõdés elsõsorban annak köszönhetõ, hogy 
új eszközöket és módszereket alkalmaztak 
a hálózatok tanulmányozására, erõsen 
támaszkodva a statisztikus fizikára (Albert 

– Barabási, 2002; Dorogovtsev – Mendes, 
2002; Newman, 2003).

Az 1. táblázat különbözõ kölcsönhatá
sokra épülõ hálózatokat tartalmaz. Van kö
zöttük irányított (például a 3.) és irányítatlan 
(például a 2.), ember által alkotott és tervezett 
(például 4.), természeti fejlõdés eredménye (1.), 
vagy emberi közremûködéssel, de spontán 
fejlõdéssel keletkezett (például 3., 5.). 

A hálózatok empirikus tanulmányozásá
nak a lehetõségét óriási mértékben növeli, 
hogy a komputerizációnak köszönhetõen 
az elérhetõ adatok mennyisége hihetet-
len módon megnõtt. Néhány példa: A 
hollywoodi filmszínészek adatbankja 450 
ezernél több személyt tartalmaz, valamennyi 
filmjükkel együtt. A Humán Genom Projekt 
egy harmincezer génrõl és hárommilliónál 
több bázispár szekvenciájáról hozott létre 
adatbankot. A WWW mérete meghaladja a 
hatmilliárd honlapot. A tõzsdén valamennyi 
tranzakciót feljegyzik egy állandóan növekvõ 
adathalmazt alkotva, amelybõl gazdasági 
hálózatok térképezhetõk fel. Az ilyen ha-
talmas adatmennyiségek tanulmányozása 
fontos felfedezésekhez vezetett. A fõ kér-
dés, hogy van-e remény arra, hogy ennyire 
különbözõ eredetû és funkciójú hálózatok 
közös vonásokat mutassanak.

Kicsi a világ – mondjuk, ha váratlanul 
kiderül, hogy könnyû kapcsolatot találni egy 
ismeretlen személyhez ismeretségi láncon 
keresztül. Már Karinthy Frigyes rámutatott, a 
60-as évektõl pedig szociológusok igazolták, 
hogy a társadalom szerkezete ilyen: Az alko
tóelemek nagy száma ellenére az átlagos 
lépésszám („távolság”) a hálózaton meglepõ
en kicsiny. A „kis világ” tulajdonság számos 
hálózat sajátossága, a kutatók társszerzõi 
hálózatától a WWW-n keresztül a sejtekig.1

Komplex hálózatok egy másik érdekes, 
szintén a szociológiából ismert tulajdonsága 
az, amit röviden a „barátok barátai könnyen 
barátkoznak” kifejezéssel lehet érzékeltetni. 
Más szóval, a hálózatokban a háromszögek 
gyakorisága nagy (például egy véletlen 
hálózathoz képest). További, igen széles 
körben jelentkezõ tulajdonsága a komplex 
hálózatoknak az ún. skálamentesség. Ez azt 
jelenti, hogy a csúcsok fokszámának nincs 
egy jellemzõ értéke, aminél sokkal kisebb 
illetve sokkal nagyobb fokszámú csúcsot 
csak elenyészõ hányadban lehet találni. 
Matematikailag ez abban nyilvánul meg, 
hogy a fokszámeloszlás hatványfüggvény 
jellegû. A skálamentesség a komplex rend-
szerek fizikai elméletében központi szerepet 
játszik.  A komplex rendszerekre jellemzõ, 
hogy hierarchikus szervezõdésûek, azaz 

     Jelenség	    Csúcsok	    Élek	

1. sejt metabolizmus	    molekulák	 kémiai reakciók	
2. tudományos együttmûködés	    tudósok	 közös cikkek	
3. WWW	    honlapok	 URL mutatók	
4. légi közlekedés	    repülõterek	 repülõjárat	
5. gazdaság	    vállalatok	 kereskedés	
6. nyelv	    szavak	 hasonló jelentés 	
7. társadalom	    emberek	 ismeretség	

1. táblázat • Példák hálózatokra

1 Matematikailag egy összefüggõ hálózat „kis világ”, 
ha a két pont közötti legrövidebb távolságok átlaga 
nem növekszik logaritmikusnál gyorsabban a rendszer 
méretével.

Kertész – Vicsek • Komplex hálózatok…
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egymásba ágyazott egységeket tartalmaznak. 
Ez a tulajdonság az emberi társadalomra és 
az egyes emberekre is igaz. Munkahelyünkön 
az egyes szinteknek megfelelõen, például 
csoportok, osztályok, fõosztályok, leányválla
latok vannak. Életünket szerveink (májunk, 
agyunk, lépünk stb.) összehangolt mûködé
se tartja fent. Ezek a szervek sejtekbõl állnak, 
amelyekben sejtszervecskék találhatók. A 
legalsó, már konkrét biológiai jelentéssel/
funkciókkal rendelkezõ építõelem a több 
mint százezerféle fehérje.

A nagy, véletlen hálózatok leírásában a 90-
es évek végéig az Erdõs–Rényi-modell volt az 
uralkodó. A fenti sajátosságok közül azonban 
ez a teljesen véletlen kapcsolatokat feltételezõ 
modell sem a nagy csomósodási tulajdonságot, 
sem a skálamentességet nem adja vissza. 1998-
ban Duncan Watts és Steven Strogatz egyszerû 
modellt vezettek be: egy nagy csomósodási 
tulajdonságú (sok háromszöget tartalmazó), 
szabályos hálózatból (rácsból) indultak ki, 
és ebbe viszonylag kis számú, véletlen élt 
helyeztek el. Az így létrejött hálózat nagy 
csomósodású kis világ. Barabási Albert-Lász-
lónak kulcsszerepe volt a skálamentesség 
általános jellegének felismerésében. Az általa 
és Albert Réka által kidolgozott, kivételezõ 
csatlakozáson alapuló növekedési hálózat-
modell a skálamentes kis világ modellek 
paradigmájává vált.

A továbbiakban az adatok elemzésének 
néhány új módszerét ismertetjük. 

3. Súlyozott hálózatok és elemzésük

A komplex rendszerek hálózati alapú tanul
mányozása holisztikus megközelítés, szemben 
a kölcsönhatások tulajdonságaira összpontosító 
redukcionista leírással. A valódi megértéshez 
a két szélsõséges álláspont egyesítésére van 
szükség. Az elsõ lépés a hálózati irányból, ha 
a kölcsönhatásokat nem tekintjük egyfor-
mának, és erõsségüket valamilyen skálán 
jellemezzük, vagyis súlyokat rendelünk a 
kölcsönhatásokat jelképezõ élekhez. 

Természetes súlyként adódik az idõegy
ségre vetített forgalom például a közlekedési 
hálózatoknál, az interneten vagy egy telefon-
hálózatban. Kémiai reakciókban a szereplõ 
anyagáramok mértéke használható fel 
súlyok formálására (lásd például Almaas et 
al., 2004). A hálózatokat gyakran valamilyen 
komplex rendszerben lejátszódó folyamatok 
korrelációs függvényeinek segítségével nyerjük 

– ilyenkor nyilván a korreláció mértéke azono-
sítható az élhez tartozó súllyal. 

A súlyozatlan hálózatok jellemzéséhez 
célszerû volt az egyes motívumok statisztikáját 
tanulmányozni. Motívum ebben a vonat
kozásban a topológiailag azonos részgráfok 
összessége.2 Például a korábban már említett 
háromszögek ilyen motívumnak tekinthetõk. 
Ha egy motívum szignifikánsan gyakori egy 
hálózatban (például a véletlen hálózathoz 
képest), akkor felmerül, hogy funkcionálisan 
fontos lehet (Milo et al., 2002). 

Hogyan lehet ezt a megközelítést a sú
lyozott hálózatokra kiterjeszteni (Onnela et 
al., 2005)? Be kell vezetni egy mérõszámot, 
ami a részgráf súlyát jellemzi. Erre (pozitív 
súlyok esetében) a részgráfban szereplõ élek 
súlyainak mértani közepe kínálkozik, amit 
a részgráf intenzitásának nevezünk. Jobb a 
mértani közepet választani a számtani helyett, 
hiszen az elõbbi automatikusan szolgáltatja 
a 0 intenzitást, ha valamelyik él hiányzik a 
részgráfból.

Az 1. ábra bemutatja, hogy a súlyok fi
gyelembe vétele hogyan változtathatja meg 
akár az egyes motívumokra vonatkozó 
következtetéseket is. A vizsgált irányított 
hálózat az Escheria coli baktérium metaboliz
musa alapján készült, ahol a kémiai reakciók 
során fellépõ eredõ fluxus segítségével lehet 
a súlyokat meghatározni. Az ábra három 
egyszerû motívum statisztikáját mutatja be: 
a függõleges vonalak jelentik a mért értéke
ket. Az összehasonlításként feltüntetett el
 2 Részgráf a hálózat olyan része, amely maga is egy 
hálózat (gráf).
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oszlások a viszonyítási rendszernek felelnek 
meg, olyan véletlen hálózatnak, amelynek a 
fokszámeloszlása megfelel a megfigyeltnek, 
és amelyen az empirikus súlyoknak véletlen 
permutációi valósultak meg.  A tanulság, 
hogy bizonyos ritka motívumok igen nagy 
intenzitással lehetnek képviselve, ami a funk-
cionalitásra vonatkozó következtetéseket 
befolyásolja.

A súlyozott hálózatok elemzésének további, 
hatékony és egyszerû módszere a „küszöbölés”. 
Egyik megvalósítási lehetõsége, hogy a hálózat-
ban figyelmen kívül hagyjuk az egy bizonyos 
küszöbérték alatti súllyal rendelkezõ éleket. A 
küszöbérték mozgatásával egy képsorozat 
vagy mozgókép keletkezik, amelyik az 
elszigetelt csúcsoktól elindulva, az élek foko-
zatos, erõsség szerinti bekapcsolásával végül 
a teljes hálózatig jut el. Ezzel a módszerrel 

elemezve a New York-i tõzsde legnagyobb 
vállalatai árfolyamváltozásainak korrelációs 
függvénye alapján létrehozott hálózatról 
(Onnela et al., 2004) kiderül, hogy bizonyos 
gazdasági ágazatokon belül (például ilyen 
az energiaszektor) nagyon erõs a korreláció, 
míg más szektorok (például a pénzügy) 
elemeire ágazatokon átívelõ szoros kap-
csolatok jellemzõek. Az ilyen és hasonló 
módszerekkel szerzett információk egyrészt 
hozzájárulnak a piac alaposabb megértésé-
hez, de felhasználhatók például a portfóliók 
optimalizálásánál is.

A szociális hálózatok vizsgálatánál régóta 
hangsúlyozzák a súlyok fontosságát, de 
ezek meghatározása nem könnyû feladat. A 
modern telekommunikáció korában új, a 
korábbinál jóval objektívebb módszerek 
alkalmazására nyílik lehetõség. Így például 

1. ábra • Súlyozatlan (felsõ sor) és súlyozott motívumok statisztikája
az E. coli baktérium metabolikus hálózatában.

Kertész – Vicsek • Komplex hálózatok…
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a telefontársaságok minden beszélgetésrõl 
feljegyzik, hogy ki hívott kit, mikor, és mennyi 
ideig tartott a beszélgetés. Kézenfekvõ a kap-
csolatok intenzitását az egymással folytatott 
beszélgetésekre fordított idõvel mérni. Egy 
ilyen hatalmas, több millió csomópontot 
tartalmazó rendszerre alkalmazva a  küszö-
bölés módszerét, érdekes kép tárul elénk 
(Onnela et al., preprint): ha a legerõsebb kap-
csolatok behelyezésével kezdjük a hálózat 
felépítését, majd fokozatosan csökkentjük a 
küszöböt, azt tapasztaljuk, hogy elõször in-
tenzív kapcsolatban lévõ egyedekbõl álló, de 
egymástól elszigetelt közösségek azonosítha
tók. Csak a viszonylag gyengébb kapcsolato-
kat jelképezõ élek megjelenésével alakul ki 
az egész rendszerre (társadalomra) kiterjedõ 
hálózat. Ily módon igazolni lehet Mark Gra
novetter 70-es években felállított hipotézisét 
a gyenge kötések fontosságáról (Granovet
ter, 1973): bizonyos értelemben ezek tartják 
össze, stabilizálják a társadalmat.

4. Csoportosulások/közösségek
a hálózatokban

A valós hálózatok rendkívül összetettek, a 
sok ezer csúcs és a sok tízezer él között 
szinte reménytelen feladatnak tûnik az eliga-
zodás. Vajon egy komplex hálózat (például 

génhálózat) is olyan, mint egy „szervezet”? 
Vannak benne jól meghatározható, különálló 
egységek hasonló típusú egységekbõl, vagy a 
szervezõdés kibogozhatatlan?

Vizsgáljuk meg, hogy egy nagy, biológiai 
vagy szociológiai eredetû hálózat belsõ szer
kezete hogyan jellemezhetõ a bennük levõ 
sûrûbben összekapcsolt részek (közösségek) 
feltárása segítségével.

A témakör lényegét legjobban egy konkrét 
példán lehet bemutatni. A szemléltetéshez 
alkalmasabb a szociológiai megközelítés 
(Faust, 2005; Newman, 2004). A gráf pontjai 
itt az egyének, és akkor van köztük él, ha két 
egyén valamilyen kapcsolatban van egymással. 
Tekintsük tehát egy embertársunkat, egy 
kutatót, aki például biológiai fizikai ku
tatásokkal foglalkozik. Ennek a személynek 
a kapcsolatrendszere jól meghatározott 
csoportokból áll, amelyeken belül a tagok 
között viszonylag több a kapcsolat, mint a 
tagoknak a külvilág felé. Ilyen csoportok 
vagy másképpen közösségek a család, a 
barátok, a kollégák, az iskolatársak stb. Ezek 
a közösségek egyszerre különállóak, és át is 
fednek, valamint több szállal kötõdhetnek 
a hálózat fennmaradó részéhez. Átfedés az, 
hogy volt iskolatárs lehet kolléga, sõt barát 
is, de nyilván vannak további, más közös-

2. ábra • Kapcsolatrendszerünk több, 
egymással átfedõ, az ábrán ellipszis-
szerû tartományokkal jelképezett 
részhálózatra osztható fel.
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ségekkel is kapcsolatai. A szociális kapcso-
lati háló tehát rendkívül összetett, egymással 
átfedõ, izolált vagy éppen egymásba ágyazott 
csoportosulások együttes halmaza, és az egész 
társadalom mûködésének megértéséhez ezt a 
komplex hálózatot is át kell tudnunk tekinteni. 
Ezt próbálja szemléltetni a 2. ábra.

Azt az igényt, hogy keressük meg egy 
gráf sûrûbben összekötött részeit, sokkal egy
szerûbb megfogalmazni, mint ténylegesen 
teljesíteni. Már maga a közösség fogalma sem 
egyértelmûen definiált, hiszen a „sûrûbb 
összekötöttség” kritériuma többféleképpen 
is teljesülhet.

Ha egy adott hálózaton belül van k darab 
olyan pontunk, amelyek egymással páron
ként mind össze vannak kötve, akkor ez a 
ponthalmaz egy k -klikket képez. Két k -klikk 
pedig akkor szomszédos, ha van egy közös k-1 
pontot tartalmazó alhalmazuk (amely szintén 
klikk). Definíció: két elem akkor tartozik 
ugyanahhoz a közösséghez, ha össze lehet 
kötni õket szomszédos k-klikkeken keresztül. 
A k -klikk közösség tehát az összes olyan 
egyed halmaza, akik ily módon egymással 
összeköthetõek. Egy ilyen csoportosulás 
lehet kicsi, de mérete, ha a gráf elég sûrû, 
összemérhetõvé válhat a teljes hálózatéval 
(ilyenkor mondjuk, hogy az alhálózat „per-
kolál” [Derényi et al., 2005]).

A fenti típusú közösségek megkeresése 
egy trükkös algoritmus alapján történik. Van 
tehát egy módszerünk, most kipróbálhatjuk, 
milyen eredményeket ad valós adatokra (Pal
la et al., 2005). A fizikusok mûködtetnek 
egy elektronikus cikkarchívumot, amelyen 
több tízezer cikk adatai megtalálhatóak. Ez 
az adathalmaz egy gráfnak tekinthetõ: a 
szerzõk a pontok, és két szerzõ akkor van 
összekapcsolva, ha van közös cikkük. Ha 
erre a gráfra lefuttatjuk a közösségdetektáló 
algoritmusunkat, azt tapasztaljuk, hogy 
eredményeképpen feltérképezõdnek a 
szerzõk tágabb értelemben vett (több orszá-
gon átívelõ) kutatókollektívái.

A legfontosabb alkalmazás azonban való
színûleg a biológiai hálózatok terén várható. 
Amint arról a fentiekben részletesebben 
is írtunk, legfontosabb építõköveink, a 
sejtjeink mûködésérõl egyelõre a legtöbbet 
éppen a bennük található fehérjék kölcsön
hatási hálózatainak megismerése útján 
tudhatunk meg. A fehérjék közösségeinek 
feltérképezésétõl sokat várunk: az egyes cso
portosulások feltárása segíthet a még nem 
ismert funkciójú fehérjék szerepének tisztá
zásában. Többek között megvizsgálható, 
hogy egy adott F  fehérje milyen közösségek 
tagja. Ha F benne van egy olyan csoporto
sulásban, amelyben a többi fehérje mondjuk 
épp a sejtosztódás egy bizonyos folyamatá
ban játszik fontos szerepet, akkor sikerült 
kimutatnunk, hogy F valószínûleg szintén 
fontos ennek a sejtosztódási folyamatnak a 
szempontjából. Amennyiben ezt nem tudtuk 
errõl a fehérjérõl valamilyen más forrásból 

3. ábra • Az egyes alhálózatokon belül egy 
teljes algráf, itt például egy k=4 pontból álló 
klikk, szomszédos k -1 klikkeken (három
szögeken) keresztül végiggördíthetõ. A fenti 
négy alhálózat két helyen egy-egy pontban, 
egy helyen pedig egy élben fed át.

Kertész – Vicsek • Komplex hálózatok…
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(és ez ma még gyakori), akkor máris kiderül, 
hogy a módszert használni tudtuk annak a 
megjóslására, hogy mi lehet a fehérje szerepe 
a sejtben. Egy ilyen predikció fontossága 
gyógyszertervezési, illetve gyógyászati szem-
pontból nyilvánvaló.

5. Magyar hálózatkutatók

A hálózatok kutatása igazi multidiszciplináris 
feladat. A magyar kutatók Erdõs Pál és Rényi 
Alfréd klasszikus munkái óta kulcsszerepet 
játszanak ezen a területen. Hadd említsük 
itt meg néhány komplex hálózatokkal fog
lalkozó kolléga nevét a különbözõ szakte
rületekrõl, a teljesség igénye nélkül, és 
elnézést kérve a kihagyottaktól: Bollobás 
Béla (Cambride, UK és Memphis,USA) a 
véletlen gráfok matematikai elméletének 
kiemelkedõ mûvelõje. Barabási Albert-
László (Notre Dame, USA) egyike volt a 
komplex hálózatok elméletében bekövet-
kezett robbanásszerû fejlõdés elindítóinak. 
Tusnády Gábor (Rényi Intézet) a hálózatok 
matematikájával, Benczúr András (SZTAKI) 

WWW modellezéssel, Csermely Péter (SOTE) 
(Csermely, 2004) biokémiai hálózatokkal, 
Vedres Balázs (CEU) szociális hálózatokkal 
foglalkozik igen sikeresen.

Befejezésül megemlítjük, hogy magyar 
nyelven három ismeretterjesztõ könyv is 
megjelent a komplex hálózatok elméletérõl. 
Mark Buchanan Nexus címû mûve mellett 
két neves magyar szakember is írt könyvet a 
szélesebb közönség számára. Csermely Péter 
A rejtett hálózatok ereje címû könyve néhány 
hónappal ezelõtt jött ki. Különösen Barabási 
Albert-László Behálózva címû mûvét ajánljuk 
az olvasók figyelmébe, mert nemcsak olvas-
mányos módon ismertet meg e tudományág 
új eredményeivel, de ízelítõt ad a nemzetközi 
szinten kiemelkedõen elismert kutatómunka 
izgalmából is. Nem véletlen, hogy a könyv 
eredeti, angol változata felkerült a New York 
Times bestsellerlistájára.

Kulcsszavak: komplex rendszer, gráf, statisz-
tikus fizika, súlyozott hálózatok, skálamen-
tesség, perkoláció
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A csillagok képe a legnagyobb távcsövekben 
is csak elkenõdött folt – a látott szerkezetet a 
földi légkör örvénylései és az optikai rend-
szer hibái határozzák meg. Csak néhány 
esetben sikerült a csillagfelszín szerkezetét 
megfigyelni a csúcstechnikájú teleszkópok
kal, amikor a légköri változásokhoz alkal
mazkodó optikai rendszerrel a nagy objek
tívátmérõnek megfelelõ felbontást érhettek 
el. Egy csillag kivétel a felszíni felbontás 
tekintetében: a mi Napunk. Azonban a Nap 
esetén is csak közvetve nyerhetünk infor
mációt a belsõ szerkezetrõl. Igaz, a neutrínók 
a Nap belsejébõl könnyedén eljutnak hoz
zánk – de ugyanilyen könnyedén átröpülnek 
a detektorainkon is –, ezért a technika mai 
szintjén a képalkotásra alkalmatlanok. Köz
ponti égitestünk rezgései segítettek abban, 
hogy csillagunk belsõ szerkezetét közvetve 
megfigyeljük.

A Nap esetében kissé olyan helyzetben 
vagyunk, mintha egy zavaros vizû tó fenekét 
vizsgálnánk. A fény csak minimális mélység
be hatol be a vízbe, és csak abból a mélység
bõl hoz információt. Ha viszont hullámokat 
látunk a víz tetején, abból esetleg megtalál
hatjuk azokat a részeket, ahol viszonylag 
sekély a tó – mivel a hullámok viselkedése 
változik a vízréteg vastagságával. A távoli csil
lagok esetén a Napéhoz képest is reményte
lenebb a helyzetünk, ha a belsejükrõl szeret
nénk megállapítani valamit. Magasból a tó 
hullámait sem láthatnánk, esetleg egy kis  

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
vibrálást a tóról visszaverõdõ fényben. A 
csillagok esetében ez a kis vibrálás lehet az 
az információ, amely elegendõ ahhoz, hogy 
a csillagbelsõ „ultrahangképeit” elkészítsük.

Már régóta ismeretes, hogy a csillagok 
egy része változtatja a fényét – a változások 
idõskálája pár perctõl évekig terjed. A válto
zások hatásmechanizmusát csak a 20. század 
második felében értették meg igazán. A 
változócsillagok jelentõs részénél a fényinten
zitásuk ingadozását a belsejükben terjedõ 
akusztikus hullámok okozzák, melyek a 
csillagok ciklikus tágulásában, összehúzódá
sában nyilvánulnak meg – ennek megfele
lõen pulzáló csillagoknak hívjuk õket. A 
periódusok – mint általában az idõtartamok 

– nagyon pontosan mérhetõk, ezért minden 
egyes megfigyelhetõ rezgési állapot egy jól 
definiált számszerû információt jelent. Egy 
egyszerû inga esetében a periódus mérése 
alapján nagyon pontosan megmondhatjuk 
az inga hosszát – feltéve, hogy ismerjük a 
gravitációs gyorsulást. A csillagok jóval bo
nyolultabbak, mint egy inga, így egy rezgési 
periódus önmagában még a csillag méretét 
sem árulja el. A csillagok fizikájának megis
merése szempontjából azok a csillagok bír
nak nagyobb jelentõséggel, amelyek nem 
csak „monofonikusan”, hanem több szólam
ban rezegnek. Az utóbbi idõszak jelentõs ered-
ményei mind a megfigyelések, mind az elmélet 
szempontjából többnyire a többperiódusú 
pulzáló csillagokhoz kapcsolódnak.

REZgÉSEK EgYÜTTHANgZÁSA –
A CSILLAgBELSÕ DIAgNOSZTIKÁJA

Kolláth Zoltán
az MTA doktora, MTA Konkoly Thege Miklós Csillagászati Kutatóintézete

kollath@konkoly.hu

Kolláth Zoltán • Rezgések együtthangzása…
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Az egyszerre két különbözõ periódussal 
rezgõ (kétmódusú) csillagok mutatják az osz
cillációk kapcsolódásának legegyszerûbb 
formáját. Ezen csillagok mûködésének a 
megértése ezért is különleges fontosságú 

– ha ebbe is beletörik a modellezéssel foglal
kozó asztrofizikusok bicskája, akkor a még 
összetettebb rendszerek értelmezésére kevés 
remény marad. A pulzáló változócsillagok 
klasszikusan ismert két fõbb csoportja a 
cefeidák és az RR Lyrae csillagok. Mindkét 
csoportban megfigyelhetünk kétmódusú 
csillagokat, melyeket egészen a múlt század 
legvégéig nem sikerült kielégítõen model
lezni. A csillagrezgések hidrodinamikai 
folyamatok, melyekben az elektromágneses 
sugárzás terjedését is az anyag mozgásához 
kell kapcsolni. A folyamat modellezése csak 
numerikusan, számítógépek segítségével old
ható meg. A numerikus modellezés története 
az 1960-as évekig nyúlik vissza, és  olyan problé-
mák kísérték végig, mint például a kétmódusú 
megoldások hiánya a modellekben. Az anyag 
turbulens mozgásának és a konvekciónak 
a korábbinál pontosabb kezelése segített 
abban, hogy ezeket a csillagokat numerikus 
számításainkban reprodukáljuk – 1997-ben 
kaptuk az elsõ „kétszólamú” cefeida model-
leket (Kolláth et al., 1998).

Az összetettebb változást mutató csilla
goknál alapvetõ probléma, hogy a lehetsé
ges rezgési állapotokból melyek valósulnak 
meg, és azok milyen amplitúdójúak lesznek. 
A rezgés lehetõségét a csillag stabilitásvizs
gálata adja meg. A hepehupás dombtetõn 
álló labda helyzete instabil lehet, hiszen egy 
kicsit megpöccintve legurul onnan. Ezt az 
instabilitást akár ránézésre is megmondhat
juk, viszont azt már sokkal nehezebb eldön
teni, hogy merre gurul a labda végül – ez 
utóbbihoz pontosan ismernünk kell a dom
borzati viszonyokat. A csillagok esetén is ezt 
tapasztaljuk: az instabilitás ténye viszonylag 
egyszerûen megadható: kiszámolható, hogy 
milyen periódusúak azok a kicsiny rezgések, 

amelyek önállóan növekednek. A kezdeti 
erõsödés ellenére azonban elõfordulhat, 
hogy végül a csillag egy másik periódussal 
kezd rezegni, és a kezdeti ritmus teljesen 
eltûnik a változásból. Ráadásul a csillag sok-
kal több különbözõ periódusú változással 
szemben is instabil lehet, mint amennyit az 
állandósult rezgések között megfigyelhetünk. 
A rezgések kiválasztódásának mechanizmu-
sa még most is megoldatlan kérdés. A kétmó
dusú pulzáció is erre adott példát. A cefeida 
és az RR Lyrae csillagok sok modelljére a 
stabilitásvizsgálat három-négy különbözõ 
periódusú mozgás lehetõségét adja meg. 
Ezek közül általában egy, néha két rezgés 
marad fenn a valóságban. A kiválasztódás 
kulcsa a rezgési állapotok nemlineáris köl
csönhatása. Ezt sikerült jól visszaadnunk 
a turbulens modelljeinkben, garantálva a 
kétmódusú csillagpulzáció modellezését. A 
hidrodinamikai számolásokat egyszerûbb 
modellek illesztésével kibõvítve a jelenség
kör jól értelmezhetõvé vált (Szabó et al., 
2004), ezáltal a kétmódusú pulzáció model
lezésének kérdése nagyrészt megoldódott. 

Kiterjedt fotometriai feltérképezések (fõ 
motivációjuk az Univerzum sötét anyagának 
keresése volt a gravitációs lencse jelenség 
segítségével) jóvoltából nagy mennyiség
ben fedeztek fel változócsillagokat közeli 
galaxisokban, így a Kis és a Nagy Magellán 
Felhõben is. A cefeidák és az RR Lyrae csilla-
gok igen fontosak a távolságbecslések szem
pontjából. A kétmódusú csillagok ismételten 
kitüntetett szerepet játszanak, mert a két pe
riódus ismerete néhány elméleti és csillagfej
lõdési adattal kiegészítve elegendõ lehet arra, 
hogy megbecsüljük távolságukat: a pulzációs 
modellek segítségével kiszámítható az ab
szolút fényességük is. Az abszolút és a Földrõl 
megfigyelt látszó fényesség egybevetésével 
meghatározható a Magellán Felhõk távolsága, 
amelyre Kovács Géza (2000) 63,1, illetve 50,1 
ezer parszek értéket kapott. Az eredmény az 
ún. ‘hosszú távolságskálát’ igazolja.
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Az elõzõekben tárgyalthoz hasonló 
csillagokban csak elvétve figyelhetõ meg 
egy harmadik, elkülönült fizikai periodicitás 
(nem beleértve a fõ rezgések periódusához 
közeli rezgéseket, amelyekre késõbb térek 
ki). Három periódus már nagymértékben 
leszorítja a csillag lehetséges fizikai paramé
tereinek körét. Azonban az ilyen csillagok 
elenyészõ számúak, valószínûleg különleges 
fizikai állapotuknak megfelelõen. A V823 
Cassiopeiae változócsillag esetében például 
a csillag valószínûleg egy rövid, átmeneti 
idõszakban tartózkodik (Jurcsik et al., 2006), 
ami csak idõszakos hárommódusú rezgést 
jelez.

A klasszikus változócsillagok (RR Lyrae 
és cefeida csillagok) változásának sok eset
ben megfigyelhetõ modulációja újabb, egy
idejûleg jelen lévõ rezgési állapotokra utal. 
Az RR Lyrae csillagok esetében a jelenség 
Blazhko-effektus néven már régóta ismert. 
Míg a hasonló csillagok „normális” csoportjá
ban csak egy periodicitás észlelhetõ, a mo
dulációt mutató csillagokban a rezgés közeli 
periódusok összegeként jön létre. Alapeset
ben a csillag rezgései csak sugárirányúak, 
míg a leginkább elfogadott elképzelések 
szerint a modulációért felelõs újabb rezgések 
már nemradiális mozgásokkal járnak. Még 
ma is nyitott kérdés, hogy mi határozza meg 
ezen oszcillációk jelenlétét a radiális irányú 
lüktetések mellett.

Míg a radiális csillagpulzáció esetén a 
nemlineáris modellek ma már egyszerûen 
számíthatók, a nemradiális rezgésekre ez 
még megoldhatatlan feladat. Az egyszerûbb 
közelítés, a csillag stabilitásvizsgálata az álta
lánosabb esetben is elvégezhetõ, de ez csak 
részben ad választ a felvetõdõ kérdésekre. 
A lehetséges periódusok meghatározhatók, 
de a lehetséges amplitúdók már kívül esnek 
a megoldható körön. A sugárirányú mozgás 
egydimenziós leírást tesz lehetõvé, ehhez 
képest az általános esetben, amikor már 
nemradiális mozgások is lehetségesek, há

romdimenzióssá válik a megoldandó feladat. 
A szabadsági fokok növekedése indokolja 
a lehetséges rezgési állapotok számának 
jelentõs növekedését. Teljes, nemlineáris, 
háromdimenziós pulzációs számolások a 
szükséges számítási kapacitás hiánya miatt 
nem várhatók az elkövetkezõ években, pe-
dig a megfigyelések jelentõs kísérleti terepet 
szolgáltatnak.

Több csillagcsoport is létezik (ezek pél
dául a d Scuti csillagok, az oszcilláló fehér 
törpék), amelyekben rezgések sokasága 
figyelhetõ meg. Míg kétmódusú cefeidák 
és RR Lyrae csillagok esetében a rezgési 
állapotok azonosítása általában egyértelmû 

– például a periódusok aránya meghatározza 
azt –, a d Scuti csillagok esetében az azonosí-
tás általában nehéz. Ez jelenleg egy nagyon 
jelentõs hátrány, hiszen a rezgési állapotok 
azonosításuk után felhasználhatók lennének 
a csillag belsõ szerkezetének meghatározá
sára – azaz csillagszeizmológiai kutatásokra 
(hasonlóan, mint ahogy a földrengések a 
szeizmológiának útján segítenek a Föld 
belsõ rétegzõdésének meghatározásában). 
A rezgési állapotok azonosítására elsõsorban 
empirikus módszerek léteznek. A különbözõ 
színekben mért változások segíthetnek a 
rezgési állapotok belsõ rendjének feltárá-
sában, mint például az a q Tucanae csillag 
esetében történt (Paparó – Sterken, 2000). 
A talált rezgési állapotok csoportjai segíthet-
nek azok azonosításában, hozzájárulva a 
csillagszeizmológiai kutatásokhoz.

Az, hogy az egyes periodicitások milyen 
erõsséggel, mekkora amplitúdóval jelennek 
meg, még ma is magyarázatra szorul. Nem 
meglepõ ez a rendszer komplexitása miatt. Még 
lényegesen egyszerûbb rendszerekre, mint pél-
dául egy gitárhúr relatív rezgési amplitúdóinak 
is csak a közelmúltban jelentek meg reális 
modelljei. A húrt rendkívül egyszerû hangzó 
rendszerként szokták bemutatni, viszont a 
valóságban ott is megjelennek a következõ 
rezgési állapotok (hossz és keresztirányú 
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rezgések) nemlineáris kölcsönhatásai a fel-
függesztések rugalmasságán keresztül. Ezt 
a kapcsolatot elhanyagolva a gitárhúr telt 
felhangszerkezete értelmezhetetlen lenne. 
A csillagok akusztikája sokban hasonlít a 
hangszerekéhez, de azokhoz képest sokkal 
bonyolultabb.

A csillagrezgések nemcsak a nemradiális 
mozgások miatt válnak összetettebbekké, 
hanem olyan csatolások miatt is, mint a 
kettõscsillagokon belüli kölcsönhatás. A 
klasszikusan jól modellezett csillagok is 
olyan folyamatokat mutathatnak, ha nem 
egyedül állnak a világûrben, amelyek nehe-
zebben értelmezhetõek. Ilyenek pl. a cefeida 
csillagok hirtelen fázisugrásai (Szabados, 
2003). A numerikus modellezés is egyre 
bonyolultabbá válik ahhoz képest, mint ami 
a cefeidák és RR Lyrae csillagok alapvetõ 
jelenségeinek visszaadásához szükséges 
volt. Elkerülhetetlenné vált, hogy a csillag-
modellek újabb generációját fejlesszük ki, 
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csak ezért is, hogy a viszonylag „egyszerû” 
csillagok esetében is lehetõség legyen a 
csillagszeizmológiai vizsgálatokra. Jelenleg 
a mi csoportunk is egy ilyen fejlesztés végén 
jár – remélhetõleg az elkövetkezõ években 
még többet megértünk majd a csillagok 
zenéjének belsõ harmóniájából, a hangzások 
kölcsönhatásából. Mindezek a csillagok belsõ 
fizikai folyamatairól árulkodnak, egy olyan la-
boratóriumról, amelyet földi viszonyok között 
nem reprodukálhatunk.

Cikkünkben a változócsillagok kutatásának 
is csak egy szegmensével foglalkozhattunk, 
hiszen a bemutatott témában is folynak 
egyéb kutatások, és jelentõs eredmények 
születtek például a csillagaktivitás okozta 
fényváltozások kapcsán is. A teljes hazai 
csillagászati kutatások bemutatása pedig még 
nagyobb terjedelmet igényelne.
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