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A szinkrotronsugar-forrdsok megjelenése
nagymeértékben kitolta a spektroszkopiai és
diffrakcios kisérleti technikak korlatait. Ma-
gyarorszag néhany éve az egyik legkorsze-
r(bb és legnivdsabb szinkrotron, az ESRF
(European Synchrotron Radiation Facility —
Europai Szinkrotron Kutatokdzpont) tarsult
tagja, ezért a magyar kutatok szamara is nyi-
tott a lehetdség a réntgensugarzas élvonal-
beli kisérleteknél val6 felnasznalasahoz. ira-
sunk, mely a rontgensugarzas szerkezetkuta-
tasban valo hagyomanyos és Ujabb alkalma-
zésait veszi szamba, ehhez kivan kedvcsing-
I16ként szolgalni.

A réntgensugarzas és alkalmazasai

Rontgen 1895-6s felfedezését kbvetben alig
néhany honap leforgésa alatt szamosan felis-
merték, hogy az Ujfajta sugarzassal — nagy
athatoloképessége folytan — miként lehet
l4thatéva tenni az emberi csontokat, illetve
altalaban az eltérd (rendszamu) kdrnyezet
altal takart objektumokat. A XX. szazad elsd
néhany évtizede a rontgensugarzassal kap-
csolatos tovéabbi felfedezéseket hozott. A
rontgensugarzas hullamhossza 6sszemér-
het® a kémiai kotésben [évd atomok kozétti
tavolsaggal, ebbdl kiindulva Bragg és fia,
valamint von Laue megmutattak, hogy kris-
talyokon, azaz periodikus atomracsokon a
rontgensugarzas interferenciat mutat, igy
csak aracsszerkezet altal megszabott iranyok-
ban tapasztalhato jelent8s athaladt, illetve
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visszavert intenzitas. A rontgendiffrakciét
megalapozo felfedezések mellett a réntgen-
spektroszkdpidk irdnyaba is megtorténtek
az elsd lépések. Az idBsebb de Broglie fivér,
Maurice, 1913-ban kimérte az elsd rontgen-
abszorpciés vonalat, 1920-ban pedig H.
Fricke megfigyelte az abszorpcios él finom-
szerkezetét. Sagnac méar 1898-ban felismer-
te és Moseley a Bohr-atommodell megjele-
nése utdn 1913-ban értelmezte, hogy az
ioniz4cios hatasokat kovetben kibocsatott
rontgensugarzas energiaja jellemzd az azt
kibocsato elemre (azaz ,karakterisztikus™).
A fotoeffektus megértése és az atompalyk
energiaviszonyainak megismerése utan az
is vilagossa valt, hogy a rontgensugérzas ha-
tasara bekovetkezd ionizécid soran kilépd
elektronok kinetikus energiaja az atomtérzs
palyaenergidirol arulkodik.
Amiltszdzadban aréntgensugarzas hasz-
nalata széles korben elterjedt, fo alkalmazasi
terlletei a radiolégia, atomogréfia, a diffrak-
cio és a kisszdg( rontgenszorés, a rontgen-
abszorpci6 és-emisszio, valamint a fotoelekt-
ron-spektroszkdpia. Hogyan s mirdl szolgal-
nak ezek informacioval? Ez az eddig irtakbdl
mar jorészt kitetszik, am néhany széban
igyeksziink jobban megvilagitani. A réntgen-
sugdrzas orvosi alkalmazasa mindenki sza-
maéraismert, emellett az iparban és a kutatas-
ban egyarant hasznaljak képalkotasra, tomo-
grafiara, kiilonféle médiumok mikroszkopi-
kus szerkezetének megéllapitasahoz. A
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rontgendiffrakcid kristalyos anyagokban az
elektrons(riség periodikus valtozasait ké-
pezi le, tehat képes az atomok relativ elren-
dezddésének, kapcsolddasanak kdzvetlen
meghatarozasara, igy a szerkezetkutatas
egyik legfontosabb modszere. A nem kris-
talyos anyagok szerkezetérdl is szerezhe-
tlnk informécidt kisszoga rontgenszorassal.
Ut6bbi mddszer a nanométert6l csaknem a
mikromeéterig terjedd skalan érzékeny, igy
igen hasznos a polimer- és kolloidkémiai,
anyagtudomanyi és bioldgiai kutatasokban.

Mivel az ionizacié utan kibocsatott karak-
terisztikus rontgensugérzas (a rontgenfluo-
reszcencia) energidja jellemzd a kibocsatd
elemre, intenzitasa pedig annak mennyisé-
gére, arontgenfluoreszcencia az elemanali-
zis gyakran hasznalt médszerévé valt. Segi-
tette elterjedését a kisérlet kdnnyda kivitelez-
hetBsége: az ionizaciot ugyanis kénnyd
megvaldsitani (tetszBleges, az abszorpciods
élnél nagyobb energiaju sugarzassal), az
egyes elemek vonalainak elkiilonitése pe-
dig a nukledris technikaknal hasznalt vi-
szonylag egyszer( detektorokkal is lehet-
séges.

A rontgenabszorpcio soran az abszorp-
cios él kozelében torzselektronokat gerjesz-
tlink Ures palyakra, e modszer neve XANES
(X-ray Absorption Near Edge Structure), és
egyelektronos kozelitésben azt mondhatjuk,
hogy a be nem toltétt elektronallapotok fel-
deritésére alkalmas. Mivel utébbiak fligge-
nek a koordinacids szféra viszonyaitdl, igy a
XANES a komplexkémia kézvetett médsze-
rekéntis megéllja helyét. Az abszorpcids él
folott, az ionizacié tartomanyaban is tapasz-
talhatd intenzitas-oszcillacio. Ennek oka ab-
ban keresendd, hogy az abszorpcid hataske-
resztmetszete fiigg a végallapot hullamfiigg-
venyétdl, amire viszont hatassal van a tavozd
és a kornyezd atomokrol visszaverddd
elektron(hullam) interferencidja. Ennek
megértéséhez gondoljunk a pocsolyaban
lévo kovek kdzé hajitott kavics altal keltett

hulldmok képére! A vizbe csobbanas he-
lyétdl kifelé haladd hullamok a kdvekrdl
visszaverddnek, sajatsagos, a kbvek szamara
és tavolsagara jellemzd mintazatokat hozva
létre. Az elektronhullam hasonléan verddik
vissza az ioniz&lt atom szomszédairdl. Az
energia valtoztatasaval az interferenciakép
is valtozik, ez tikrozddik a spektrum ener-
giafliggésében. Ez az EXAFS-nak (Extended
X-ray Absorption Fine Structure) nevezett
maodszer alkalmas tehat egy atom szomszé-
dai szamanak és tavolsaganak meghataro-
zasara nemkristalyos anyagokban is, igy
kivalo eszkdze a koordinacios kémianak és
minden mas, lokalis kdrnyezetet tanulma-
nyoz6 vizsgalatnak. Az abszorpcios spekt-
rum (XANES, EXAFS) kiméréséhez azonban
energiapasztazasra van szilkség, ennek meg-
feleld intenziv forrést, mint révidesen latni
fogjuk, nem kénnyd késziteni, igy e modsze-
reket viszonylag ritkan hasznaltak a kémiai
szerkezetkutatasban.

A rontgensugarzas forrasa az esetek
tilinyomo tébbségében egy elektrdd, me-
lyen a sugérzas becsapodo elektronok lefé-
kezése soran keletkezik. A sugarzas inten-
zitdsanak korlatot szab az elektronsugarzas
anddot roncsolé hatésa. Az igénybevételt
jelent8sen csokkenti az intenziv hltés és az
elektronok becsapodasi helyének folyama-
tos valtoztatasa (az anod forgatasa), ami
valamivel nagyobb elektronaram hasznélatat
teszi lehetdvé, &m nagysagrendekkel na-
gyobb intenzitasndvekedés igy sem érhetd
el. A kibocsétott sugarzas tavolrél sem opti-
mélis olyan alkalmazasokhoz, melyek a su-
garzés energidjanak valtoztatasat, illetbleg
pasztazasat kivanjak meg — ilyen példaul a
teljes abszorpcios él kimérése, mely kb.
1000 eV energiatartomanyt fog at. A felhasz-
nalas szempontjabdl az is hatranyos, hogy a
sugérzas a tér minden irdnyaba terjed, igy
jelentds része — mivel nem a mintank felé
tart—nem hasznosithat6. A kibocsatott sugar-
zas nem koherens, nem polarizalt, intenzitisa
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iddben allandonak tekinthetd. A nyalab at-
mérdjét optikai résekkel szabalyozzak, sza-
mottevd fluxus azonban csak Ugy érhet6 el,
ha a rések viszonylag nagyra nyitottak.

A fentiek alapjan kijelenthetd, hogy a
rontgencsoveken alapul6 laboratériumi ké-
szillékek, bar hasznuk és jovobeéli felhasz-
nalasuk igénye megkeérddjelezhetetlen, sza-
mos kihivasnak nem tudnak megfelelni,
ezért messze nem teszik lehetdvé a ront-
gensugarzassal torténd szerkezetkutatasban
rejl6 lehetdségek optimalis kihasznélasat. A
tovabblépéshez elsGsorban széles tarto-
méanyban hangolhat6 energiéju, nagyobb
intenzitast kollimalt nyaldb sziikséges,
emelletta pulzaltidGszerkezet, a koherencia,
apolarizacio és a kis nyalabkeresztmetszet
tovabb bdvitené a lehetséges alkalmazaso-
kat. Mint rovidesen latni fogjuk, a szinkro-
tronsugarzds mindezen tulajdonsagokkal
rendelkezhet, igy mindenképpen mélté a
szerkezetkutatas irant érdeklddok figyel-
mére.

Mi a szinkrotronsugarzas?

A szinkrotronoknak nevezett részecske-
gyorsitokban és a részecskék tarologyardi-
ben a toltott részecskék korpalyan tartasa
(tehét centripetdlis gyorsitasa) melléktermé-
keként keletkezd elektromagneses sugar-
zas spektruma a legtdbb spektroszkopiai és
diffrakcios technika maveléséhez sziikséges
frekvenciat tartalmazza. A sugérzas tehat
annyira fehér”, hogy az infravorostol a ke-
mény réntgenig (MeV) minden hulldmhossz
megtalalhatd benne, jollehet igen eltérd
intenzitassal. A berendezéseket lizemeltetd
részecskefizikusok szamara a szinkrotron-
sugéarzas nem kivant energiaveszteségként
jelentkezett, azonban szamosan felismerték,
milyen lehetdségek rejlenek az igy kapott
rontgensugarzasban. A szinkrotronsugarzast
alkalmazni vagydék azonban szamtalan
technikai kihivassal szembesultek (Gjszer(
detektorok, monokrométorok tervezése és

épitése), rdadasul a részecskefizikusok sem
a,hulladéksugarzas” optimalizalasaban vol-
tak érdekeltek. Ennek kdvetkeztében olyan
berendezések épliltek 1975 utan, amelye-
ket mér kizardlag szinkrotronsugérzas el6-
allitdsara terveztek. Az elmult évtizedben pe-
dig megépdilt tébb, in. harmadik generacids
szinkrotron, melyeknél a sugarzas kiilonle-
ges, specialisan elrendezett magnesekbdl
allo magneses egységeken (wiggler, undu-
lator) keletkezik. Az ezekrdl szarmazo szink-
rotronsugarzésnak szmos, a korszer(i szerke-
zetkutatasi alkalmazasoknak kedvez6 tulaj-
donsagavan, ilyenek a nagy (a réntgencso-
vekét 13 nagysagrenddel meghalado)
intenzitas, a fokuszalt sugarnyalab kis atme-
rdje (tipikusan néhany tized milliméterszer
néhany milliméter) és teljesen polarizalt
volta, tovabba pulzaltiddszerkezete. Jelenleg
harom ilyen, kemény rontgensugarzasra op-
timalt 1étesitmény tizemel a vilagon: a gre-
noble-i ESRF, ajapan SPring-8 és az amerikai
APS.

Az 1. abran, mely egy tipikus harmadik
generécios szinkrotron felépitését mutatja,
vegigkovethetjiik a szinkrotronsugarzas ke-
letkezéséhez vezetd utat. EIGszor is gyorsi-
tanda részecskékre van sziikségunk, ezért
egy elektronagyubol, mely hasonl6 a tele-
vizionk hatuljgban zimmogd katédsugar-
cs6hoz, elektronokat juttatunk egy linearis
gyorsitoba. A lineéris gyorsitd néhany szaz-
milli6 elektronvolt mozgasi energiéra gyorsit-
jaezeket, sebességiik ekkor a fénysebesség
99,99994 %-a. Ezutin az elektronok a szink-
rotronba kerilnek, ahol néhany tizedméasod-
perc alatt néhany szazezerszer korbejarnak
a tobb szaz méter kerulet( csdgyariben,
mikdzben az alkalmazott radiofrekvencias
tér kb. 7 milliard elektronvoltra gyorsitja
Oket. Ekkor az elektron tdmege mar 14 000-
szerese nyugalmi tdmegének, tehat egy Li-
atoménak felel meg, sebessége pedig a fény-
sebesség 99,999999997 %-a. Ezeket az
elektronokat kis csomagokban juttatjak a
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szinkrotronsugarzas
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elektronforras
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SZINKROTRON

szinkrotronsugarzas

1. Abra = Egy tipikus harmadik generaciés szinkrotron felépitése

tobb szaz méter atmérdjd tarologyaribe. A
tarologydrdben tereldméagnesek tartjak kor-
palyan az elektronokat, és energiavesztese-
guket radiofrekvencids térrel folyamatosan
potoljak. Az ultranagy vakuum ellenére az
elektronok fogynak, ezért a taroldgyariit az
el6bbi médon naponta kb. kétszer Ujratoltik.

Atérolégyariben szamos specidlis mag-
neses eszkoz taldlhato szinkrotronsugarzas
eldallitasara. Ezek azt hasznaljak ki, hogy a
gyorsulo toltott részecskék elektromagneses
sugarzas formajaban energiat veszitenek. A
gyorsitas esettinkben amagneses téren atha-
ladaskor fellépd Lorentz-erd kdvetkeztében
jon létre. A magnesek megfeleld elrende-
zésével befolyasolhatd a szinkrotronsugarzas
energiaeloszlasa, intenzitasa és polarizacidja.
A2. abra egy ilyen kifinomultabb magneses
egység, az un. undulator felhasznalasaval il-
lusztréljaa szinkrotronsugarzas keletkezését.

Arelativisztikus elektronok Oriési sebessége
miatt a keletkezd dipdlussugarzas tangen-
cidlisirany, igen kevéssé széttarto (azaz kis
divergenciaju) nyalabként jelenik meg. E
sugarnyalabot elvezetik, s megfeleld optikai
elemekkel, tiikrokkel, monokrométorokkal,
résekkel alakitjgk energiajat és méreteit,

\_/_\/\/\' elekiron-
<3 nyaldb
E[p[s (B

szinkrotron-
sugdrzdas

2. dbra = A szinkrotronsugarzas keletke-
zése. Nagy energiaju toltott részecskék féke-
zéskor (pl. magneses téren valo athaladas
soran) energiat veszitenek, ami elektromag-
neses sugarzas formajaban bocsajtadik ki
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3. &bra = A szinkrotronsugarzas Utjanak séméja az ESRF ID16-0s beamline-ja (mérBhelye)
elektrongerjesztések tanulményozéasara 6sszedllitott formajaban

majd a kisérletek szinhelyére, amérdhelyek-
re vezetik. A 3. abran lathatjuk az ESRF
ID16-0s, inelasztikus rontgenszoérasnak szen-
telt mérdhelye sematikus rajzét, elektronger-
jesztések tanulmanyozésara Osszeszerelt
madban.

Mi teszi az energiapasztazast konny(vé?
A, fehér” szinkrotronsugarzasb6l monokro-
maétorral nyerhet6 ki a kisérlethez sziikséges
energiaju sugarzas. A monokromator két
kozel tokéletes sziliciumkristalybol all, me-
lyek fellilete altaldban az (111) kristalysi-
kokkal parhuzamos. A kristalyokat hélium-
mal vagy cseppfolyOs nitrogénnel intenzi-
ven hitik, mivel a sugarzas tobb szaz wattnyi
teljesitménye komoly hdterhelésként jelent-
kezik az elsd kristalyon. A kivalasztott ener-
gidju (avagy hullamhaossz() sugarzés a Bragg-
torvény felhasznalasaval kaphato: az ismert
racsallandoju kristalyokra a sugarzas olyan
szdgben kell essen, hogy a kivant hullam-
hosszra teljestiljon az (111)-diffrakcio fel-
tétele. Adott energiatartomany végigpasz-
tazésa a kristalyok szogének megfeleld ha-
tarok kozott valo valtoztatasaval torténik.

Aszinkrotronsugarzast felhasznald
szerkezetvizsgald mddszerek

Aszinkrotronsugérzas hasznalata—a nagyobb
intenzitas, a kisebb fokusz és az energia han-
golhatdsaga folytan — a laboratériumban is
hozzaférhetd modszereket [ényegesen ha-
tékonyabba teszi, s kitolja e modszerek alkal-
mazhatésagat a korabbinal kisebb és a

sugérzéassal gyengébben kdlcsonhaté mintak
vizsgélata felé. Az emlitett tulajdonsagokbal
adodo nyilvanvalo eldnyok ismertetésétdl
eltekintlink, s elsdsorban a szinkrotronoknal
létrejott fotonok szOrasan, illetve elnyelésén
és kibocsatasan alapul6 Uj technikékra
Osszpontositunk a kdvetkezfkben. Terjedel-
mi okok arra késztetnek, hogy mindezt a
teljesség igénye nélkul tegyk.

Adiffrakcio és a képalkotas teriiletét ille-
t6en szamos emlitenivalonk akad. A nagy
intenzitas kdvetkeztében lerdvidiilt merési
idd stabil fazisok vizsgalata mellett lehetdve
teszi az atalakulasok kovetését, igy példaul
rontgendiffrakcidval monitoroztak tdbbek
kozottaz S,N,—(SN), polimerizacios reak-
ciot és a cement vizfelvételét. A pulzalt ido-
szerkezetnek kdszonhetben ,lefényképez-
hetjiik” kémiai atalakulasok Iépéseit. Mint azt
a 4. abran lathatjuk, a hemoglobin szén-
monoxiddal (CO) alkotott komplexének lé-
zerimpulzust kdvetden bekovetkezett disz-
szociécigjanal aszinkrotronsugarzas egy-egy
Jelvillandsaval” sikeriilt képeket késziteni a
CO tavozasanak fazisairdl, megalapozvan
ezzel amolekularis bioldgiai mozi mifajara
aspiralé reményeket.

Szintén anagy intenzitasnak és a kollimalt
nyalabnak készonhet6 egy fellletvizsgalati
technika, a stirol6 beeséses diffrakcio. A feld-
lettel csaknem parhuzamosan (surol6 be-
esésben) haladé rontgensugéarzas csak egé-
szen kis mélységig (nanométer) hatol be az
anyaghba. A beesés szogét valtoztatva a beha-
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4. dbra = Elsd lIépések a molekularis biol6-
giai mozi felé —a szénmonoxid (CO) mioglo-
binnal alkotott komplexének bomlasa. Ultra-
rovid lézerimpulzus hatasara a komplex el-
bomlik, ésa CO molekula levalik amioglobin-
rol. E folyamat lépéseit kovethetjik a szin-
krotronsugarzas egy-egy ,felvillandsaval”
készllt krisztallogréfiai felvételeken. Egy fel-
vétel idGtartama 150 ps (1 ps = 1/1 000 000
0000005s), ez kb. tizedrésze a reakcididdnek

tolasi mélység is valtozik. Ha ilyen beesd
nyaldbbal végzlink rontgendiffrakcids kisér-
letet, a klilonbdz0 rogzitett beesési szogek-
nél felvett diffraktogrammok ésszehason-
litdsaval mélységszelektiv szerkezeti
elemzést kaphatunk.

Emlitést érdemel egy, a diffrakciot ki-
egeszitd technika, jelestil a magyar kutatok
(Tegze Miklos és Faigel Gyula, az MTA SZFKI
munkatarsai) altal kifejlesztett atomi felbon-
tasu réntgenholografia, mely szintén koz-
vetlenil deriti fel az atomok relativ elhelyez-
kedését, azonban ehhez — a diffrakcioval
szemben —a sugdarzés fazisat is felhasznalja.

A képalkotas lehetfségei tovabb gyara-
podtak a mikronyalab-analizisekkel: amin-
ta kiilonféle 6sszetevdinek eloszlasat ugyanis
feltérképezhetjiik, ha a mintan valamely
spektroszkdpiai vagy szorasi technikat
alkalmazzuk, s a mintat pontrél pontra vizs-
géljuk a kb. mikrométer &tmérdja nyalabbal.
Méagneses anyagok doménszerkezetét fel-
derithetjiik a magneses cirkularis dikroiz-
mus (XMCD - X-ray Magnetic Circular
Dichroism) segitségével. Ehhez cirkularisan

polarizalt rontgensugarzasra van sziikség. A
,Jobb- és balkezes” fotonok abszorpcioja
ugyanis fligg a magneses tér iranyatol, a di-
kroizmust a két abszorpcids egyutthato k-
I6nbségeként definialjak.

Assugarzas koherenciajaban rejlo lehetd-
ségeket aknazza ki a faziskontraszt-tomo-
grafia, mely a hagyomanyos abszorpcios
tomografianal sokkal jobb kontrasztot biztosit
kevéssé abszorbedld anyagok (példaul
konny( elemek vegytiletei), illetve hasonld
abszorpcios egytitthatoju, de kiilonb6z6 to-
résmutatoju fazisok hatérainak kirajzolasanal.
Amaodszer, mely a fentiek alapjan kifejezet-
ten alkalmas szOvetek vizsgélatara, azon
alapszik, hogy a térésmutatd mintabéli valto-
zasa a hullamfrontot torzitja. A torésmutato-
valtozas helyén szort hullam és az eredeti
hulldm interferencigjabdl a fazishatarok képe
all 6ssze a pozicidérzékeny detektoron.

Az elektronszerkezet alap- és gerjesztett
allapotanak vizsgalata az egyik legizgalma-
sabb terilete a kémidnak és a fizikanak. A
bevezetésben lattuk, hogy a rontgenspekt-
roszkdpiak ehhez a betdltétt (rontgenfluo-
reszcencia) és betoltetlen elektronallapotok
(XANES) felderitésével jarulnak hozza. A
konny( energiapésztazas nyoman arontgen-
abszorpcios spektroszkdpiak, tehata XANES
ésalokalis szerkezet tanulmanyozasara alkal-
mas EXAFS rutinmddszerré valtak, tovabba
az abszorpcid és az emisszid kombinalasaval
Uj modszerek jottek Iétre, emellett a rugal-
matlan réntgenszaéras (IXS - Inelastic X-ray
Scattering) is reneszanszat éli. Utébbi méd-
szernél a széras soran a rontgensugarzas a
mintaban kulonboz0 gerjesztéseket kelthet,
melyek segitségével az elektronszerkezet
atmenetei mellett a racsrezgések spektru-
mét is vizsgalhatjuk. A kisérlet soran az adott
szbgben szort rontgenfotonok energidjat al-
kalmas sziliciumkristéllyal analizaljuk, igy
kézben tartjuk mind az energiatadast, mind
aszorasi szog altal meghatarozott impulzus-
atadast. A modszer alkalmas kollektiv
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5. &bra = Aviz rugalmatlan rontgenszorési spektruma. Az energiaatadas-skala a mért és a

rugalmas szérés energigjanak kilonbsége. 8,45 keV-os fotonenergia (kb. 535 eV energiaatadas)

folott rajzolodik ki az oxigén K (1s) abszorpcids éle. Utdbbi jellemz6 a viz szerkezetére, hid-
rogénkotéseinek viszonyaira.

gerjesztések, igy racsrezgéesek és plazma-
oszcillaciok, tovabbé excitonok, Compton-
szorés, illetve kdnny( elemek térzselektron-
gerjesztéseinek Raman-szorassal tortend ki-
mérésére. Az 5. abran lathato a viz rugal-
matlan réntgenszoérési spektruma. A kisérlet
soran az analizalt energiat rogzitettik kb. 8
keV-on, mig a beesd sugarzas energidjat no-
velve mértiik ki az energiaatadas hataske-
resztmetszetét. A rugalmas szorés spektrum-
vonalata Compton-szdrés széles savja koveti,
majd ezutan kovetkezik az oxigén K-ab-
szorpcios éle, mely tulajdonképpenaz O 1s
elektronjanak gerjesztési és ionizacios spekt-
ruma. Ennek kdzvetlen, rontgenabszorp-
cioval torténd méréséhez 540 eV energidju
lagy rontgensugarzasra lenne sziikség, mely-
nek athatoloképessége kicsi, tovabba a
felUlet hatasaraigen érzékeny. llyen réntgen-
sugarzas alkalmazasahoz a mintanak és
kornyezetének vakuum-kompatibilisnek

kell lennie, ami kizarja extrém korilmények
(nyomés, hdmérseklet) alkalmazasat. Mind-
ezen kotottségektdl mentesuliink azonban
rugalmatlan rontgenszoérés alkalmazasaval: a
megfeleld energiatranszfer tartomanyban az
abszorpcids spektrum kemény rontgensu-
géarzassal iskimérhetd. Az ilyen sugarzas kdny-
nyen éathatol a diffrakcios célokra készitett
nagy nyomasu cellék vagy kriosztatok, illetve
kemencék ablakain, és nemaminta fellleté-
rol, hanem belsejérdl szolgal informécioval.
A fluoreszcencia-spektrumnak van
ugyan finomszerkezete, ennek tanulméanyo-
zadsahoz azonban nagyfelbontasu (=1eV)
spektrométerre lenne sziikség. A rugalmat-
lan rontgenszorashoz hasznalt spektrométer
éppen megfelel a célra, igy hasznalhatjuk
nagyfelbontasu rontgenemisszids spektro-
szkdpiai vizsgalatokhoz. E médszer, mely-
nek egyik legfontosabb alkalmazasa az ato-
mi magneses momentum vizsgalata, kiegé-
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szitBje a hosszu tava magneses rendezbdést
feltarni képes technikéknak. A Kb spektrum
az 1sionizécio utani 3p — 1s atmenet nyo-
man keletkezik. A 3p palyan 1évd lyuk (illet-
ve parositatlan elektron) magneses momen-
tumanak a 3d palyan levd péarositatlan elekt-
ronok magneses momentumahoz (mely az
atmenetifémek elsd soraban megegyezik az
alapéllapott atom magneses momentuma-
val) vald relativ bedllasa kiilénb6zo lehet. A
3p és a 3d palyak atfedése jelentds, ezérta
kicserélodési kdlcsonhatas nagymertékben
befolyasolja a spektrum finomszerkezetét.
A 0 spektrumvonalnal mintegy 15-20 eV
kisebb energianal megjelend, gyakran Kb’
szatellitnek nevezett vonal intenzitasa aré-
nyos az atomi magneses momentum mér-
tékével. A 6. abra ennek egy alkalmazasat
mutatja be egy kozepes ligandumtérerds-
ségl vaskomplex, a [Fe(o-fenantrolin),
(NCS),] példajan, ami a hdmérséklet emele-
sével atbillenthetd kis spinszamibal (S=0)
nagy spinszamuba (S=2).

Az abszorpcids és emisszios spektroszko-
pia kombinalasaval a rezonans rugalmatlan
rontgenszorast, avagy a rezonans rontgen-
emisszios spektroszkopiat kapjuk. E méd-
szerrel lehetdségiink van mind a koztes,
mind a végallapot tanulmanyozésara, mely
alkalmassa teszi példaul vegyeérték-, spin- és
toltéstranszfer-allapotoknak és valtozasainak
vizsgélatara. Tovabbi igen fontos kévetkez-
mény, hogy a rezonancia kvetkeztében az
abszorpcids spektrumokat nagyobb felbon-
tassal is megkaphatjuk. A nagyfelbontast
rontgenabszorpcids spektroszkopianal az
analizatorral kivalasztjuk az emisszios spekt-
rum egy vonalat, és az abszorpcids él felvéte-
Iénél csak az ebbdl az emissziés (fluoresz-
cencia) csatornabdl érkezd fotonokat hasz-
naljuk. A médszer mésik neve, a részleges
fluoreszcencia-hozam (PFY — Partial Fluor-
escence Yield) detektalt rontgenabszorpcio,
mely egy gyakran hasznélt (és sokkal
egyszer(bben kivitelezhetd) masik mérési

1
0,9
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I 0,5
0,4
0,3
0,2
0,1

07,02 7,03 7,04 7,05 706 7,07 7,08
energia / keV
6. abra = A T=176 K hdmérsékleten spin-
atmenetet mutatd [Fe(o-fenantrolin),
(NCS),] komplex kis spinszamu (S=0) és
nagy spinszamu (S=2) allapotaban felvett
rontgenemisszios spektrumok jol érzékel-
tetik az emisszids spektrumvonalak helyi
méagneses momentumra valé érzékenysé-
gét. A kapcsolodo tovabbi eredmények re-
ményeink szerint U modszerrel gazdagitjak
amolekularis magnesességet tanulmanyo-
z0k eszkoztarat.

maoddal, a teljes fluoreszcencia-hozamot
hasznal6 detektalassal (TFY — Total Fluor-
escence Yield) vald szembeallitasbol szar-
mazik. A7. abra PFY és TFY XANES spekt-
rumok Osszevetésével mutatja meg eldbbi
eldnyeit. A nagyfelbontasu abszorpcids és
emisszios spektroszkdpidkrol de Groot ad
alapos attekintést (de Groot, 2001).
Arontgennyalab hangolhat6 energiéja és
nagy intenzitasa folytan lehetdvé valt korab-
ban csak radioaktiv forrasok g-sugarzasaval
gerjeszthetd magrezonancidk tanulmanyo-
zasa is (Gerdau és de Waard, 1999). Amagre-
zonanciaszoras-kisérletek sordn amintban
Iévd rezondns atommagokat szinkrotron-
sugarzassal gerjesztjik, és ezek iddbeli bom-
lasat figyeljik meg. Az atommag kdrnyeze-
tének hatésat a spektrumokban idobéli osz-
cillaciokként észleljik. A spektrumok a
Mdssbauer-spektroszkdpia idébeli Fourier-
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transzformaltjainak tekinthetdk, ezért — a
hiperfinom kélcsdnhatés kovetkeztében —
ezek is tiikrozik az atommag koruli elektron-
sOr(iség szimmetridjat, kbzvetve a vegyér-
tékallapotot, valamint az anyagban lévd
maégneses teret. Varhatd, hogy a kozeljovo-
ben elérhetdvé valik olyan magok vizsgalata
is, melyek vizsgalatira a hagyomanyos Méss-
bauer-spektroszkdpia alkalmas sugarforras
hijan nem ad maédot. Az ebbdl kifejlodott
egyik jelentds technika a szinkrotron-Mass-
bauer-reflektometria, melynek alkalmazasa-

YbInCu,
3+
LXAS
PFY
2+
TFY
— 15K
— 205 K

L 1 1 1 1 1 | 1 |
894 895 896 8,97
energia (keV)

7. abra = Az YbInCu, vegytilet részleges
(PFY) ésteljes (TFY) fluoreszcencia-detek-
talassal az L, (2p,,,) abszorpcios élen felvett
XANES-spektrumainak ¢sszehasonlitasa.
Megfigyelhetd, hogy a spekirum jellegzetes-
ségei az els6 esetben jobban elkuléniilnek
egymastol. A nagyobb felbontas kdvetkez-
tében a hdmérsékletvaltozasra bekdvetke-
z0 vegyeértékvaltozas is jobban kdvethetd.

ban élen jarnak az MTA Részecske- és Mag-
fizikai Kutat6intézetének munkatarsai. A
madszernél, mely kitlind fellletek és mag-
neses (multi)rétegek vizsgalatéra, a surolo
beeséses diffrakcional ismertetettekhez
hasonldan a beesés szogével valtoztatjak a
behatolasi mélységet. A 8. abran lathato
egy 20 nm-es vastag eloxidalt vasfolia spekt-
rumakeét kiilénbdzo beesési szognél, melyen
a fellletrdl és a minta belsejérdl szarmazo
spektrumok igen latvanyosan tikrozik a
kémiai mindségkuilonbséget.

0L

intenzitas

1025

10

1035

B ®=0,06°
10°E \i

10'E

10°L
0 50 100 150
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8. abra = Uvegfeliletre felvitt 20 nm vastag
oxidalt vasréteg vizsgalata szinkrotron-Mdss-
bauer-reflektometriaval (SMR). A sugarzas
0,06°-0s beesési szognél kb. 2 nm mélyen
hatol be az anyagba, igy csak a minta tetején
Iév6 30 atomnyi rétegrdl hoz informaciot.
Az dbra aljan lathat6 az ilyen koriilmények
kozott felvett spektrum, mely paramagne-
ses fazis—valoszinldleg FeO(OH) —jelenlétét
tUkrozi. A0,21°-0s beesési szognél a behato-
lasi mélység kb. 20 nm, az ennek megfeleld
(felsd) spektrum az anyag belsejében 1évd
magneses fazisra jellemzd, melynek kémiai
Osszetétele valoszindleg magnetit (Fe,O,).
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Szemben a Mossbauer-spektroszkopia-
val, arezonans fotonok rugalmatlan szor6da-
sanak részkérdéseit is vizsgalhatjuk a
szinkrotronsugarzas energiaja hangolhatosa-
ganak és nagy intenzitasanak kovetkezté-
ben. A rugalmatlansag azt jelenti, hogy amag
gerjesztésével parhuzamosan valamely méas
kolcsdnhatas is fellép, ami altalaban a racs-
rezgések gerjesztése. A rugalmatlan magre-
zonanciaszéras (NIS — Nuclear Inelastic
Scattering) tehat a mag rezonans gerjesztése
sorén kelthet6 rezgések allapotsQr(iségét
tanulmanyozza, és (némi jéindulattal) a rugal-
matlan rontgenszoéras olyan igen specialis
esetének tekinthetd, ahol az analizator szere-
pét a keskeny energiaszélességl magatme-
net tolti be, az impulzusatadasrél pedig el-
veszitjiik az informaciét. A madszer jol kiegé-
sziti a hagyomanyos rezgési spektroszko-
piadkat és a rugalmatlan rontgenszoérast,
ugyanis csak olyan rezgési modokra érzé-
keny, melyekben arezonans (ti. Mossbauer-
aktiv) atom rész vesz. Alkalmazasaba a hazai
kutatdk kdziil eddig az ELTE Magkémiai Tan-
széke és az MTA RMKI munkatérsai kapcso-
I6dtak be. A 9. abran egy vizben oldott
vaskomplex NIS spektrumaét latjuk, melyen
elsdként figyeltik meg e modszerrel oldott
molekuldk rezgéseit.

Tovébbi, kémikusok szdmara érdekes
maodszerek is fejlddnek, illetve sziiletnek a
szinkrotronoknal: gondoljunk csak a foto-
elektron-spektroszkdpiara. Ezek attekinté-
sére azonban e helyen mar nincs médunk.
Ehelyettinkabb arra tériink ki, hogyan is lehet
a fenti mddszerek valamelyikét alkalmazo
kisérleti lehetdséghez hozzaférni.

Munka a szinkrotronoknal

A mérdhelyek egy-egy tudomanyteriiletre
vagy modszerre specializalodtak. Mindazon-
altal a kisérleti elrendezések altalaban igen
flexibilisek, gyakran hétrdl hétre szamos lé-
nyeges elemet teljesen at kell szerelni a fel-
hasznaldk igényei szerint. A kisérletek folya-

matosak a nap 24 éréjaban, a heti egy karban-
tartdnapot és az évenkénti néhany hosszabb
ledllast kivéve. Az egyes mérdhelyek sze-
mélyzete az ESRF-nél tipikusan két kutato-
bol, két posztdoktoralis kutatobdl, egy techni-
kusbol és esetleg néhany doktoranduszbdl
all. Kézvetlen munkajukat segiti még né-
hany, mas csoporttal is megosztott személy,
igy a kisérletekhez hasznélt programokat
karbantart6 és fejleszt6 szamitastechnikus,
a berendezések Gizemelését biztositd mér-
nok, valamint egy tervez6mérnok. Utdbbira
azeért is sziikség van, mert a mérdhelyek fej-
lesztése folyamatos, évrdl évre jelentds at-
alakitasok lehetnek a versenyképesség meg-
Orzése érdekében. Akdzhiedelemmel ellen-
tétben amérBhelyeket az idd java részében
nem a személyzet hasznélja, 6k csak asszisz-
talnak a hasznélathoz. Az évi 65 millié Euro
mikodési koltség fejében ugyanis az ESRF-
et fenntartd tagallamok elvarjak, hogy elso-
sorban kutatdik hasznalhassak ki a létesit-
mény elbnyeit. A kisérletekre alkalmas idot
igy szinte teljes egészében felosztjak az
évente kétszer meghirdetett palyazatok
nyertesei kdzott, s aszemélyzetnek is hason-
I6képpen meg kell méretni Gtleteitamegva-
I6sitashoz. A nyertes palyazatoknal 3 tagor-
szagbéli kutatd utazasi, szallas- és étkezési
koltségét fedezik. Ezek a feltételek vonat-
koznak a hazai kutatokra is, lévén Magyar-
orszag tarsult tag. Nem csak tagorszagokbdl
lehet palyazni, am sikeres palyazat esetén
ilyenkor a palydzoknak maguknak kell elte-
remtenitik az emlitett kéltségek fedezetét.

Kitekintés

Béar a harmadik generaciés szinkrotronok
technikailag mar meglehetdsen érettnek
tekinthetdk, a fejlesztés sztintelenil folyik,
melynek legfobb célja a kedvezd tulajdon-
sagaik kihasznaldsanak tovabbi optimali-
zélasa. Igy a tarologyrd fejlesztésénél var-
hat6 az elektronok szdméanak (az &ramnak)
novelése és gyakori utantoltése az intenzitas
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novelése és iddbéli csokkenésének szinte
észrevétlenné tétele céljabdl. A magneses
egységek szupravezetd magnesekre torté-
nd cseréje és vakuumba helyezése szintén
novelné az elérhetd intenzitast. Becslések
szerintintenzitasban még mintegy két nagy-
sagrend nyerhetd. Az optikai elemek is to-
vabbfejleszthetbk, igy nagyfelbontast mo-
nokromatorok és mikrométer alatti fokuszt
szolgaltatd egységek megjelenése pro-
gnosztizalhatd. E forrasok a laboratériumi
berendezésekhez hasonlédan szinte biztosan
hasznalatban maradnak a negyedik gene-
racios szinkrotronsugar-forrdsok megjele-
nése utan is, mivel szadmos vizsgalathoz to-
vabbrais ezek lesznek a legmegfeleldbbek.

A negyedik generacios, szabadelektron-
Iézereket alkalmazo berendezések tervezé-
se mar folyik, s talan egy évtizeden beliil

0 20 40 60 8;) 1o|o

E-E, (meV)
9. abra = A[Fe(2,2-dipiridil),]Cl, komplex vizes oldatanak NIS spektruma. A spektrum fo
jellegzetessége a +50 meV relativ energiandl lathatd, molekularezgéstdl szarmazé két csucs.
Ezek amolekula Fe—N nyuijtasi rezgése kvantuméllapotanak gerjesztését (+50 meV), illetve
legerjesztését (<50 meV) tikrozik.

Uzembe is dllhatnak. Ezek lineéris gyorsiton
ésundulatorokon alapulnak, sugarzasuk han-
golhato és teljesen koherens, intenzitdsuk
sok nagysagrenddel haladja megamost elér-
hetdket, idofelbontasuk pedig pikoszekun-
dum alatti, igy a kémiai atalakulasok kdve-
tésére igen alkalmasnak tinnek.

A szinkrotronsugarzas alkalmazasairol
tovabbi informaciok talalhatok a létesitmé-
nyek weblapjain, ezek listaja elérhetd pél-
daul az ESRF (http://www.esrf.fr) oldalain.
Nemrégiben szamos folyéiratnak szinkrotro-
nos kilénszama késztilt (Burkel 2001, Cop-
pens és Penner-Hahn, 2001; Vértes és Vanko,
2003), amiket érdemes az érdeklddknek
fellapozni. A Magyar Tudomanyos Akadémia
Magyar Szinkrotron Bizottsagatol a palyaza-
tokkal kapcsolatos informéaciokat remélhet
az olvaso.
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