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Részletes szakmai zardjelentés

Kutatasaink az atomi szerkezet rontgensugarzassal vald vizsgalatat céloztak. Napjainkban
az ilyen tipust vizsgalatok a szamos gyakorlati probléma mellett két Iényeges elvi
problémaval kiszkodnek: az egyik, kis atomszamu nem-periodikus rendszerek szerkezete
meghatarozasanak lehet6sége, a masik pedig hogyan keriilhet6 meg a rugalmas szoraskep
fazis informacigjanak hianya. Jelen otka palyazat keretében a fenti két probléma
kilonbozo részkérdéseivel foglalkoztunk. Ezek a kérdések két nagy terlletre sorolhatok:
1. A kozeljovében épilo linearis gyorsitokon alapulé szabad elektron lézer tipusu
rontgenforrasok (Free Electron Laser, FEL) segitségével hogyan hatarozhatjuk meg
egyedi, kis, nem-periodikus rendszerek atomi szerkezetét;

2. A holografikus es rokon modszerek elméletéti és gyakorlati megvalositasa, kilonos

tekintettel a fazisprobléma megoldasara.

A kovetkezékben a fenti két teriileten elért eredményeinket foglalom réviden dssze.

A FEL sugarforrésok a mai szinkrotron forrasoknél sokkal révidebb (10-100 fs)
impulzusokat és egy-egy impulzusban nagyséagrendekkel tobb monoenergetikus (~5 eV
sdvszélesseg) fotont szolgaltatnak. E tulajdonsagokra alapozva sziiletett meg az a
javaslat, hogy a nyalabba helyezett kis minta drasztikus sugarkarosodasat (a minta teljes
szétrobbanasa) ugy kerllhetjik meg, hogy egy szérasképet olyan rovid id6 alatt vesszik
fel, hogy ez alatt az id6 alatt ne legyen idejiik szamottevéen elmozdulni az atomoknak
[1]. Ahhoz, hogy az atomok elmozdulésat jol meg tudjuk becsilni, modellezniink kell a
minta viselkedését intenziv rontgen impulzusban. Munkank elsé 1épése egy ilyen modell
kidolgozasa volt [2]. Bar més kutatdcsoportok is végeznek ilyen munkat, a mi leirasunk
adja a legrészletesebb informéciodt, mivel ez egy atomisztikus specialis molekuladinamika
modell, szemben a méasok altal hasznalt folytonos, hidrodinamikai modellekkel. Elsé
szdmolésaink képet adtak szén atomokbol all6 atomfurtok Coulomb robbandsanak
részleteirél, az egyes folyamatok fontossagardl, az elektronok és ionok energia és térbeli
eloszlasardl és a teljes rendszer idébeli fejlodésérol (a részletes eredményeket a [2]
hivatkozas tartalmazza). Méasodik lépésben modellinket tovabbfejlesztettiik méas elemek

leirasara is. Altalanos tendenciaként azt kaptuk, hogy a nehezebb elemekbél &llo
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részecskék gyorsabban, nagyobb energiaju termékeket produkalva robbannak [3]. A
kdvetkezo 1épés a tobb elemet tartalmazd atomfurtdk vizsgélata volt. Elséként egy viz-
szén rendszert vizsgaltunk. Azért éppen ezt a rendszert vettlk vizsgalat ald, mert az
irodalomban megjelent egy olyan javaslat, hogy ha vizzel vessziuk koril a mérend6
részecskét akkor ez lassithatja a robbanast és igy tobb id6 marad a szerkezet
meghatarozasara. Azt talaltuk, hogy kis atomfurtokre ez nem all fenn [4]. Mivel a
gyakorlatban nagyobb részecskék vizsgalatat tervezik, szamitasainkat Kiterjesztjik
ilyenek leirasara is. Ez a munka jelenleg van folyamatban. A nehézséget a
részecskemérettel igen gyorsan novekvo szamitasi igény okozza. Ezért jelentds

szamotdgeéppark es algoritmus-fejlesztést is kellett ez iranyban végezni.

A fentiekben vazolt modellszdmitasokkal parhuzamosan eés azokra tdmaszkodva
kutatdsokat folytattunk a részecskekrol kaphatd rugalmasan szort fotonok szérasképébol
tortén6 rekonstrukcioval kapcsolatban is. Megvizsgaltuk, hogy mely algoritmus a
legalkalmasabb a rekonstrukciora és azt, hogy milyen az a legnagyobb elmozdulés, amely
mellett még atomi felbontassal visszaéllithatd a részecske eredeti szerkezete [5].
Tovabbfejlesztettik az un. ,Fineup hybrid input-output” algoritmust [6] es ezt
hasznaltuk. Azt kaptuk, hogy a jelenleg tervezett és épités alatt all6 FEL forrasok
impulzushossza tal nagy, ettél kb. egy nagyséagrenddel révidebb impulzusokra van
szlikseg a sikeres rekonstrukciohoz [5].

Az egyedi részecskék leképzésével kapcsolatosan egy Kisérletet terveztiink: egy olyan
rugalmas szoraskisérletet, amely atomi szintii szerkezeti informéaciét hordozo, folytonos
szorasképet ad. Ez egy jo kiinduld pontot jelentene arra vonatkozoan, hogy a valdsagban
milyen korilmények varhatok a tervezett egy részecske kisérletek esetén. Ehhez Szoke
Abraham 6tletébsl indulunk ki [7]. Ennek lényege, hogy parcialisan koherens hullamokat
hasznalunk egy makroszkopikus minta atomjainak leképzésére. Ily modon korlatozva a
koherensen szoré térfogatot, igy tetszéleges mintaméretnek megfelelé szorasi kép
mérhetévé valik. Sajnos ezt a mérést nem tudtuk elvégezni, mert ehhez szinkrotron
sugarforrds sziikséges, és bar a beadott mérési javaslatunk jo osztalyzatot kapott, a
szdmunkra szukseges méréalloméas nagy leterheltsége miatt nem kaptunk mérési idét.



Végiul az egyedi részecskék atomi szintti leképzésével kapcsolatos kutatdsaink
eredményeibdl egy olyat emlitenék meg, amely nem szerepelt jelen palyazat tervei
kozott. Megvizsgéltuk az un. klasszifikacios problémat. Ennek megertésehez a
kovetkezoket kell figyelembe venni: a 3D atomi rend rekonstrukciéjdhoz a reciprok
térben is egy 3D térfogatban kell meghatarozni az intenzitast, mégpedig egy kocka alakd
térfogatban. Azonban egy rontgenimpulzus alatt csak egy 2D képet tudunk felvenni.
Vagyis nagyon sok (~10°) ilyen 2D kép dsszeillesztésével kaphatjuk meg a szilkséges 3D
intenzitas-eloszlast. Azonban az egymast koveté impulzusokba 16tt részecskék
orientacidja véletlenszerii, a kisérletez6 szdmara ismeretlen. A képek orientacidjat utdlag
a mért 2D képekbdl kell meghatarozni. Ehhez elészor osztalyokba kell rendezni a
képeket, ahol egy-egy osztalyba az azonos orientacidval érkezé6 részecskék képe kerdil.
Ezt a folyamatot nevezik klasszifikacionak. Megvizsgaltuk, hogy mi a klasszifikacio
feltétele, az intenzitds, a részecskemeéret és a robbands dinamikajanak fliggvenyében.
Bevezettiink egy a képekre vonatkozo j normalasi feltételt, ami jelentésen javitja a

klasszifikécid hatékonysagat [8].

A masik témakor, amellyel foglalkoztunk a hologréfia és rokon maddszerek fejlesztése.
Ezen a terlileten mar kordbban is jelentds eredményeket értiink el. Jelenlegi célunk
elsésorban a médszer alkalmazhatosaganak Kiterjesztése, es olyan variansok kifejlesztese,
amelyek segithetik a korabbi pontban vazolt egyedi részecskék szerkezet-meghatarozasat.
Korédbbi eredményeinkre tekintettel, tobb 0sszefoglalo jellegti cikk irdsara kértek fel.
Ezekben a kordbbi sajat és masok altal elért eredmények mellett, (j eredményeket is
kozoltink. A kovetkezékben ezeket ismertetem. Holografikus méréseket végeztink
kolosszalis magneses ellenallast mutatd La;«Sr«MnOs mintan. Azt vizsgaltuk, hogy egy
fotoemisszids mérésekbol feltételezett 470 k-nél torténd atalakulas milyen jellegii. Mas
szerkezeti vizsgalatok erre nem adtak egyértelm(i magyarazatot, egy Jahn Teller tipusu
torzulést javasoltak. Megmutattuk, hogy sztatikus torzulas nincs, azonban egy dinamikus
torzulés 6sszefér a jelenlegi mérési pontossaggal [9].

Egy kovetkezé kisérletben a ThAsSe Kondo rendszert vizsgaltuk. Ennek az anyagnak az
érdekessége, hogy 110 k alatt ferromagneses lesz, azonban fennmarad az ellenéllas

Kondo tipust viselkedése. A Kondo viselkedés nem magneses eredetének magyarazatara



két nivos rendszert felteteleznek, amelynek legvalosziniibb eredete szerkezeti
rendezetlenseg, legval6sziniibben bet6dltési rendezetlenség. Ennek a feltételezésnek a
vizsgalatat tiztik ki célul. Azt taldltuk, hogy a As/Se betoltési rendezetlenség nem
nagyobb mint 10% , azonban a Se atomoknak megjelenik egy a kristalyszerkezetben nem

Iétez6 pozicidja is, ami alapja lehet a kétnivas rendszer kialakuldsanak [10].

Az alkalmazasok mellett javasoltunk egy a hologréafiaval rokon modszert, amit
szOgintegrélt rugalmas szorésnak neveztlink. Kisérletileg is bizonyitottuk a modszer
muikddoképességét [11]. E modszer eredményeképpen a rontgenhologramhoz hasonl6
képet kapunk. Azonban ez a kép nem tartalmazza a féazisinformaciot Ggy, mint a
hologram, igy ebbdl csak az un. Patterson térképhez hasonlé informécié kaphaté meg
direkt modon. Azonban a minta egy elemének abszorpcios éle alatt és folott mérve mar
megkaphatjuk az adott elem korli 3D atomi elrendezédést, a holografiahoz hasonloan. E
méréstipus elénye, hogy nem kell hozz& nehéz elemnek lenni a mintaban, és viszonylag
rossz kristaly is hasznalhatdé a méreshez. E méressel kapcsolatosan egy tovabbi
munkankban megmutattuk, hogy ebbdl meghatarozhatok a szerkezeti tényezék anélkiil,
hogy feltételeznenk egy réacsot, mint hagyomanyos diffrakcios méréseknél [12]. E mérés
elvileg alkalmazhaté a korabban targyalt Kis egyedi részecskék vizsgalatara is. A

részletek kidolgozasara még tovabbi kutatasok szlikségesek.

Végil meg kell emliteni a hagyoméanyos réntgentechnikakkal elért eredményeinket. Por-
és egykristaly-diffrakcioval vizsgaltuk egy Uj anyagcsalad a kuban és fullerén molekulak
alkotta mintadkat. Meghataroztuk ezek szerkezetét, és széles hémérséklettartomanyban

vizsgaltuk a kialakulé fazisokat [13].
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