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A szinkrotronsugár-források megjelenése
nagymértékben kitolta a spektroszkópiai és
diffrakciós kísérleti technikák korlátait. Ma-
gyarország néhány éve az egyik legkorsze-
rûbb és legnívósabb szinkrotron, az ESRF
(European Synchrotron Radiation Facility –
Európai Szinkrotron Kutatóközpont) társult
tagja, ezért a magyar kutatók számára is nyi-
tott a lehetõség a röntgensugárzás élvonal-
beli kísérleteknél való felhasználásához. Írá-
sunk, mely a röntgensugárzás szerkezetkuta-
tásban való hagyományos és újabb alkalma-
zásait veszi számba, ehhez kíván kedvcsiná-
lóként szolgálni.

A röntgensugárzás és alkalmazásai

Röntgen 1895-ös felfedezését követõen alig
néhány hónap leforgása alatt számosan felis-
merték, hogy az újfajta sugárzással – nagy
áthatolóképessége folytán – miként lehet
láthatóvá tenni az emberi csontokat, illetve
általában az eltérõ (rendszámú) környezet
által takart objektumokat. A XX. század elsõ
néhány évtizede a röntgensugárzással kap-
csolatos további felfedezéseket hozott. A
röntgensugárzás hullámhossza összemér-
hetõ a kémiai kötésben lévõ atomok közötti
távolsággal, ebbõl kiindulva Bragg és fia,
valamint von Laue megmutatták, hogy kris-
tályokon, azaz periodikus atomrácsokon a
röntgensugárzás interferenciát mutat, így
csak a rácsszerkezet által megszabott irányok-
ban tapasztalható jelentõs áthaladt, illetve

visszavert intenzitás. A röntgendiffrakciót
megalapozó felfedezések mellett a röntgen-
spektroszkópiák irányába is megtörténtek
az elsõ lépések. Az idõsebb de Broglie fivér,
Maurice, 1913-ban kimérte az elsõ röntgen-
abszorpciós vonalat, 1920-ban pedig H.
Fricke megfigyelte az abszorpciós él finom-
szerkezetét. Sagnac már 1898-ban felismer-
te és Moseley a Bohr-atommodell megjele-
nése után 1913-ban értelmezte, hogy az
ionizációs hatásokat követõen kibocsátott
röntgensugárzás energiája jellemzõ az azt
kibocsátó elemre (azaz „karakterisztikus”).
A fotóeffektus megértése és az atompályák
energiaviszonyainak megismerése után az
is világossá vált, hogy a röntgensugárzás ha-
tására bekövetkezõ ionizáció során kilépõ
elektronok kinetikus energiája az atomtörzs
pályaenergiáiról árulkodik.

A múlt században a röntgensugárzás hasz-
nálata széles körben elterjedt, fõ alkalmazási
területei a radiológia, a tomográfia, a diffrak-
ció és a kisszögû röntgenszórás, a röntgen-
abszorpció és -emisszió, valamint a fotoelekt-
ron-spektroszkópia. Hogyan s mirõl szolgál-
nak ezek információval? Ez az eddig írtakból
már jórészt kitetszik, ám néhány szóban
igyekszünk jobban megvilágítani. A röntgen-
sugárzás orvosi alkalmazása mindenki szá-
mára ismert, emellett az iparban és a kutatás-
ban egyaránt használják képalkotásra, tomo-
gráfiára, különféle médiumok mikroszkopi-
kus szerkezetének megállapításához. A
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röntgendiffrakció kristályos anyagokban az
elektronsûrûség periodikus változásait ké-
pezi le, tehát képes az atomok relatív elren-
dezõdésének, kapcsolódásának közvetlen
meghatározására, így a szerkezetkutatás
egyik legfontosabb módszere. A nem kris-
tályos anyagok szerkezetérõl is szerezhe-
tünk információt kisszögû röntgenszórással.
Utóbbi módszer a nanométertõl csaknem a
mikrométerig terjedõ skálán érzékeny, így
igen hasznos a polimer- és kolloidkémiai,
anyagtudományi és biológiai kutatásokban.

Mivel az ionizáció után kibocsátott karak-
terisztikus röntgensugárzás (a röntgenfluo-
reszcencia) energiája jellemzõ a kibocsátó
elemre, intenzitása pedig annak mennyisé-
gére, a röntgenfluoreszcencia az elemanalí-
zis gyakran használt módszerévé vált. Segí-
tette elterjedését a kísérlet könnyû kivitelez-
hetõsége: az ionizációt ugyanis könnyû
megvalósítani (tetszõleges, az abszorpciós
élnél nagyobb energiájú sugárzással), az
egyes elemek vonalainak elkülönítése pe-
dig a nukleáris technikáknál használt vi-
szonylag egyszerû detektorokkal is lehet-
séges.

A röntgenabszorpció során az abszorp-
ciós él közelében törzselektronokat gerjesz-
tünk üres pályákra, e módszer neve XANES
(X-ray Absorption Near Edge Structure), és
egyelektronos közelítésben azt mondhatjuk,
hogy a be nem töltött elektronállapotok fel-
derítésére alkalmas. Mivel utóbbiak függe-
nek a koordinációs szféra viszonyaitól, így a
XANES a komplexkémia közvetett módsze-
reként is megállja helyét. Az abszorpciós él
fölött, az ionizáció tartományában is tapasz-
talható intenzitás-oszcilláció. Ennek oka ab-
ban keresendõ, hogy az abszorpció hatáske-
resztmetszete függ a végállapot hullámfügg-
vényétõl, amire viszont hatással van a távozó
és a környezõ atomokról visszaverõdõ
elektron(hullám) interferenciája. Ennek
megértéséhez gondoljunk a pocsolyában
lévõ kövek közé hajított kavics által keltett

hullámok képére! A vízbe csobbanás he-
lyétõl kifelé haladó hullámok a kövekrõl
visszaverõdnek, sajátságos, a kövek számára
és távolságára jellemzõ mintázatokat hozva
létre. Az elektronhullám hasonlóan verõdik
vissza az ionizált atom szomszédairól.  Az
energia változtatásával az interferenciakép
is változik, ez tükrözõdik a spektrum ener-
giafüggésében. Ez az EXAFS-nak (Extended
X-ray Absorption Fine Structure) nevezett
módszer alkalmas tehát egy atom szomszé-
dai számának és távolságának meghatáro-
zására nemkristályos anyagokban is, így
kiváló eszköze a koordinációs kémiának és
minden más, lokális környezetet tanulmá-
nyozó vizsgálatnak. Az abszorpciós spekt-
rum (XANES, EXAFS) kiméréséhez azonban
energiapásztázásra van szükség, ennek meg-
felelõ intenzív forrást, mint rövidesen látni
fogjuk, nem könnyû készíteni, így e módsze-
reket viszonylag ritkán használták a kémiai
szerkezetkutatásban.

A röntgensugárzás forrása az esetek
túlnyomó többségében egy elektród, me-
lyen a sugárzás becsapódó elektronok lefé-
kezése során keletkezik. A sugárzás inten-
zitásának korlátot szab az elektronsugárzás
anódot roncsoló hatása. Az igénybevételt
jelentõsen csökkenti az intenzív hûtés és az
elektronok becsapódási helyének folyama-
tos változtatása (az anód forgatása), ami
valamivel nagyobb elektronáram használatát
teszi lehetõvé, ám nagyságrendekkel na-
gyobb intenzitásnövekedés így sem érhetõ
el. A kibocsátott sugárzás távolról sem opti-
mális olyan alkalmazásokhoz, melyek a su-
gárzás energiájának változtatását, illetõleg
pásztázását kívánják meg – ilyen például a
teljes abszorpciós él kimérése, mely kb.
1000 eV energiatartományt fog át. A felhasz-
nálás szempontjából az is hátrányos, hogy a
sugárzás a tér minden irányába terjed, így
jelentõs része – mivel nem a mintánk felé
tart – nem hasznosítható. A kibocsátott sugár-
zás nem koherens, nem polarizált, intenzitása
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idõben állandónak tekinthetõ. A nyaláb át-
mérõjét optikai résekkel szabályozzák, szá-
mottevõ fluxus azonban csak úgy érhetõ el,
ha a rések viszonylag nagyra nyitottak.

A fentiek alapján kijelenthetõ, hogy a
röntgencsöveken alapuló laboratóriumi ké-
szülékek, bár hasznuk és jövõbéli felhasz-
nálásuk igénye megkérdõjelezhetetlen, szá-
mos kihívásnak nem tudnak megfelelni,
ezért messze nem teszik lehetõvé a rönt-
gensugárzással történõ szerkezetkutatásban
rejlõ lehetõségek optimális kihasználását. A
továbblépéshez elsõsorban széles tarto-
mányban hangolható energiájú, nagyobb
intenzitású kollimált nyaláb szükséges,
emellett a pulzált idõszerkezet, a koherencia,
a polarizáció és a kis nyalábkeresztmetszet
tovább bõvítené a lehetséges alkalmazáso-
kat. Mint rövidesen látni fogjuk, a szinkro-
tronsugárzás mindezen tulajdonságokkal
rendelkezhet, így mindenképpen méltó a
szerkezetkutatás iránt érdeklõdõk figyel-
mére.

Mi a szinkrotronsugárzás?

A szinkrotronoknak nevezett részecske-
gyorsítókban és a részecskék tárológyûrûi-
ben a töltött részecskék körpályán tartása
(tehát centripetális gyorsítása) melléktermé-
keként keletkezõ elektromágneses sugár-
zás spektruma a legtöbb spektroszkópiai és
diffrakciós technika mûveléséhez szükséges
frekvenciát tartalmazza. A sugárzás tehát
annyira „fehér”, hogy az infravöröstõl a ke-
mény röntgenig (MeV) minden hullámhossz
megtalálható benne, jóllehet igen eltérõ
intenzitással. A berendezéseket üzemeltetõ
részecskefizikusok számára a szinkrotron-
sugárzás nem kívánt energiaveszteségként
jelentkezett, azonban számosan felismerték,
milyen lehetõségek rejlenek az így kapott
röntgensugárzásban. A szinkrotronsugárzást
alkalmazni vágyók azonban számtalan
technikai kihívással szembesültek (újszerû
detektorok, monokromátorok tervezése és

építése), ráadásul a részecskefizikusok sem
a „hulladéksugárzás” optimalizálásában vol-
tak érdekeltek. Ennek következtében olyan
berendezések épültek 1975 után, amelye-
ket már kizárólag szinkrotronsugárzás elõ-
állítására terveztek. Az elmúlt évtizedben pe-
dig megépült több, ún. harmadik generációs
szinkrotron, melyeknél a sugárzás különle-
ges, speciálisan elrendezett mágnesekbõl
álló mágneses egységeken (wiggler, undu-
látor) keletkezik. Az ezekrõl származó szink-
rotronsugárzásnak számos, a korszerû szerke-
zetkutatási alkalmazásoknak kedvezõ tulaj-
donsága van, ilyenek a nagy (a röntgencsö-
vekét 13 nagyságrenddel meghaladó)
intenzitás, a fókuszált sugárnyaláb kis átmé-
rõje (tipikusan néhány tized milliméterszer
néhány milliméter) és teljesen polarizált
volta, továbbá pulzált idõszerkezete. Jelenleg
három ilyen, kemény röntgensugárzásra op-
timált létesítmény üzemel a világon: a gre-
noble-i ESRF, a japán SPring-8 és az amerikai
APS.

Az 1. ábrán, mely egy tipikus harmadik
generációs szinkrotron felépítését mutatja,
végigkövethetjük a szinkrotronsugárzás ke-
letkezéséhez vezetõ utat. Elõször is gyorsí-
tandó részecskékre van szükségünk, ezért
egy elektronágyúból, mely hasonló a tele-
víziónk hátuljában zümmögõ katódsugár-
csõhöz, elektronokat juttatunk egy lineáris
gyorsítóba. A lineáris gyorsító néhány száz-
millió elektronvolt mozgási energiára gyorsít-
ja ezeket, sebességük ekkor a fénysebesség
99,99994 %-a. Ezután az elektronok a szink-
rotronba kerülnek, ahol néhány tizedmásod-
perc alatt néhány százezerszer körbejárnak
a több száz méter kerületû csõgyûrûben,
miközben az alkalmazott rádiófrekvenciás
tér kb. 7 milliárd elektronvoltra gyorsítja
õket. Ekkor az elektron tömege már 14 000-
szerese nyugalmi tömegének, tehát egy Li-
atoménak felel meg, sebessége pedig a fény-
sebesség 99,999999997 %-a. Ezeket az
elektronokat kis csomagokban juttatják a
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több száz méter átmérõjû tárológyûrûbe. A
tárológyûrûben terelõmágnesek tartják kör-
pályán az elektronokat, és energiavesztesé-
güket rádiófrekvenciás térrel folyamatosan
pótolják. Az ultranagy vákuum ellenére az
elektronok fogynak, ezért a tárológyûrût az
elõbbi módon naponta kb. kétszer újratöltik.

A tárológyûrûben számos speciális mág-
neses eszköz található szinkrotronsugárzás
elõállítására. Ezek azt használják ki, hogy a
gyorsuló töltött részecskék elektromágneses
sugárzás formájában energiát veszítenek. A
gyorsítás esetünkben a mágneses téren átha-
ladáskor fellépõ Lorentz-erõ következtében
jön létre. A mágnesek megfelelõ elrende-
zésével befolyásolható a szinkrotronsugárzás
energiaeloszlása, intenzitása és polarizációja.
A 2. ábra  egy ilyen kifinomultabb mágneses
egység, az ún. undulátor felhasználásával il-
lusztrálja a szinkrotronsugárzás keletkezését.

A relativisztikus elektronok óriási sebessége
miatt a keletkezõ dipólussugárzás tangen-
ciális irányú, igen kevéssé széttartó (azaz kis
divergenciájú) nyalábként jelenik meg. E
sugárnyalábot elvezetik, s megfelelõ optikai
elemekkel, tükrökkel, monokromátorokkal,
résekkel alakítják energiáját és méreteit,

1. ábra • Egy tipikus harmadik generációs szinkrotron felépítése

2. ábra • A szinkrotronsugárzás keletke-
zése. Nagy energiájú töltött részecskék féke-
zéskor (pl. mágneses téren való áthaladás
során) energiát veszítenek, ami elektromág-
neses sugárzás formájában bocsájtódik ki
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majd a kísérletek színhelyére, a mérõhelyek-
re vezetik. A 3. ábrán láthatjuk az ESRF
ID16-os, inelasztikus röntgenszórásnak szen-
telt mérõhelye sematikus rajzát, elektronger-
jesztések tanulmányozására összeszerelt
módban.

Mi teszi az energiapásztázást könnyûvé?
A „fehér” szinkrotronsugárzásból monokro-
mátorral nyerhetõ ki a kísérlethez szükséges
energiájú sugárzás. A monokromátor két
közel tökéletes szilíciumkristályból áll, me-
lyek felülete általában az (111) kristálysí-
kokkal párhuzamos. A kristályokat hélium-
mal vagy cseppfolyós nitrogénnel intenzí-
ven hûtik, mivel a sugárzás több száz wattnyi
teljesítménye komoly hõterhelésként jelent-
kezik az elsõ kristályon. A kiválasztott ener-
giájú (avagy hullámhosszú) sugárzás a Bragg-
törvény felhasználásával kapható: az ismert
rácsállandójú kristályokra a sugárzás olyan
szögben kell essen, hogy a kívánt hullám-
hosszra teljesüljön az (111)-diffrakció fel-
tétele. Adott energiatartomány végigpász-
tázása a kristályok szögének megfelelõ ha-
tárok között való változtatásával történik.

A szinkrotronsugárzást felhasználó
szerkezetvizsgáló módszerek

A szinkrotronsugárzás használata – a nagyobb
intenzitás, a kisebb fókusz és az energia han-
golhatósága folytán – a laboratóriumban is
hozzáférhetõ módszereket lényegesen ha-
tékonyabbá teszi, s kitolja e módszerek alkal-
mazhatóságát a korábbinál kisebb és a

sugárzással gyengébben kölcsönható minták
vizsgálata felé. Az említett tulajdonságokból
adódó nyilvánvaló elõnyök ismertetésétõl
eltekintünk, s elsõsorban a szinkrotronoknál
létrejött fotonok szórásán, illetve elnyelésén
és kibocsátásán alapuló új technikákra
összpontosítunk a következõkben. Terjedel-
mi okok arra késztetnek, hogy mindezt a
teljesség igénye nélkül tegyük.

A diffrakció és a képalkotás területét ille-
tõen számos említenivalónk akad. A nagy
intenzitás következtében lerövidült merési
idõ stabil fázisok vizsgálata mellett lehetõvé
teszi az átalakulások követését, így például
röntgendiffrakcióval monitorozták többek
között az S

4
N

4
→(SN)

x
 polimerizációs reak-

ciót és a cement vízfelvételét. A pulzált idõ-
szerkezetnek köszönhetõen „lefényképez-
hetjük” kémiai átalakulások lépéseit. Mint azt
a 4. ábrán láthatjuk, a hemoglobin szén-
monoxiddal (CO) alkotott komplexének lé-
zerimpulzust követõen bekövetkezett disz-
szociációjánál a szinkrotronsugárzás egy-egy
„felvillanásával” sikerült képeket készíteni a
CO távozásának fázisairól, megalapozván
ezzel a molekuláris biológiai mozi mûfajára
aspiráló reményeket.

Szintén a nagy intenzitásnak és a kollimált
nyalábnak köszönhetõ egy felületvizsgálati
technika, a súroló beeséses diffrakció. A felü-
lettel csaknem párhuzamosan (súroló be-
esésben) haladó röntgensugárzás csak egé-
szen kis mélységig (nanométer) hatol be az
anyagba. A beesés szögét változtatva a beha-

3. ábra • A szinkrotronsugárzás útjának sémája az ESRF ID16-os beamline-ja (mérõhelye)
elektrongerjesztések tanulmányozására összeállított formájában
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tolási mélység is változik. Ha ilyen beesõ
nyalábbal végzünk röntgendiffrakciós kísér-
letet, a különbözõ rögzített beesési szögek-
nél felvett diffraktogrammok összehason-
lításával mélységszelektív szerkezeti
elemzést kaphatunk.

 Említést érdemel egy, a diffrakciót ki-
egészítõ technika, jelesül a magyar kutatók
(Tegze Miklós és Faigel Gyula, az MTA SZFKI
munkatársai) által kifejlesztett atomi felbon-
tású röntgenholográfia, mely szintén köz-
vetlenül deríti fel az atomok relatív elhelyez-
kedését, azonban ehhez – a diffrakcióval
szemben – a sugárzás fázisát is felhasználja.

A képalkotás lehetõségei tovább gyara-
podtak a mikronyaláb-analízisekkel: a min-
ta különféle összetevõinek eloszlását ugyanis
feltérképezhetjük, ha a mintán valamely
spektroszkópiai vagy szórási technikát
alkalmazzuk, s a mintát pontról pontra vizs-
gáljuk a kb. mikrométer átmérõjû nyalábbal.
Mágneses anyagok doménszerkezetét fel-
deríthetjük a mágneses cirkuláris dikroiz-
mus (XMCD – X-ray Magnetic Circular
Dichroism) segítségével. Ehhez cirkulárisan

polarizált röntgensugárzásra van szükség. A
„jobb- és balkezes” fotonok abszorpciója
ugyanis függ a mágneses tér irányától, a di-
kroizmust a két abszorpciós együttható kü-
lönbségeként definiálják.

A sugárzás koherenciájában rejlõ lehetõ-
ségeket aknázza ki a fáziskontraszt-tomo-
gráfia, mely a hagyományos abszorpciós
tomográfiánál sokkal jobb kontrasztot biztosít
kevéssé abszorbeáló anyagok (például
könnyû elemek vegyületei), illetve hasonló
abszorpciós együtthatójú, de különbözõ tö-
résmutatójú fázisok határainak kirajzolásánál.
A módszer, mely a fentiek alapján kifejezet-
ten alkalmas szövetek vizsgálatára, azon
alapszik, hogy a törésmutató mintabéli válto-
zása a hullámfrontot torzítja. A törésmutató-
változás helyén szórt hullám és az eredeti
hullám interferenciájából a fázishatárok képe
áll össze a pozícióérzékeny detektoron.

Az elektronszerkezet alap- és gerjesztett
állapotának vizsgálata az egyik legizgalma-
sabb területe a kémiának és a fizikának. A
bevezetésben láttuk, hogy a röntgenspekt-
roszkópiák ehhez a betöltött (röntgenfluo-
reszcencia) és betöltetlen elektronállapotok
(XANES) felderítésével járulnak hozzá. A
könnyû energiapásztázás nyomán a röntgen-
abszorpciós spektroszkópiák, tehát a XANES
és a lokális szerkezet tanulmányozására alkal-
mas EXAFS rutinmódszerré váltak, továbbá
az abszorpció és az emisszió kombinálásával
új módszerek jöttek létre, emellett a rugal-
matlan röntgenszórás (IXS – Inelastic X-ray
Scattering) is reneszánszát éli. Utóbbi mód-
szernél a szórás során a röntgensugárzás a
mintában különbözõ gerjesztéseket kelthet,
melyek segítségével az elektronszerkezet
átmenetei mellett a rácsrezgések spektru-
mát is vizsgálhatjuk. A kísérlet során az adott
szögben szórt röntgenfotonok energiáját al-
kalmas szilíciumkristállyal analizáljuk, így
kézben tartjuk mind az energiaátadást, mind
a szórási szög által meghatározott impulzus-
átadást. A módszer alkalmas kollektív

4. ábra  • Elsõ lépések a molekuláris bioló-
giai mozi felé – a szénmonoxid (CO) mioglo-
binnal alkotott komplexének bomlása. Ultra-
rövid lézerimpulzus hatására a komplex el-
bomlik, és a CO molekula leválik a mioglobin-
ról. E folyamat lépéseit követhetjük a szin-
krotronsugárzás egy-egy „felvillanásával”
készült krisztallográfiai felvételeken. Egy fel-
vétel idõtartama 150 ps (1 ps = 1/1 000 000
000 000 s), ez kb. tizedrésze a reakcióidõnek
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gerjesztések, így rácsrezgések és plazma-
oszcillációk, továbbá excitonok, Compton-
szórás, illetve könnyû elemek törzselektron-
gerjesztéseinek Raman-szórással történõ ki-
mérésére. Az 5. ábrán látható a víz rugal-
matlan röntgenszórási spektruma. A kísérlet
során az analizált energiát rögzítettük kb. 8
keV-on, míg a beesõ sugárzás energiáját nö-
velve mértük ki az energiaátadás hatáske-
resztmetszetét. A rugalmas szórás spektrum-
vonalát a Compton-szórás széles sávja követi,
majd ezután következik az oxigén K-ab-
szorpciós éle, mely tulajdonképpen az O 1s
elektronjának gerjesztési és ionizációs spekt-
ruma. Ennek közvetlen, röntgenabszorp-
cióval történõ méréséhez 540 eV energiájú
lágy röntgensugárzásra lenne szükség, mely-
nek áthatolóképessége kicsi, továbbá a
felület hatására igen érzékeny. Ilyen röntgen-
sugárzás alkalmazásához a mintának és
környezetének vákuum-kompatibilisnek

kell lennie, ami kizárja extrém körülmények
(nyomás, hõmérséklet) alkalmazását. Mind-
ezen kötöttségektõl mentesülünk azonban
rugalmatlan röntgenszórás alkalmazásával: a
megfelelõ energiatranszfer tartományban az
abszorpciós spektrum kemény röntgensu-
gárzással is kimérhetõ. Az ilyen sugárzás köny-
nyen áthatol a diffrakciós célokra készített
nagy nyomású cellák vagy kriosztátok, illetve
kemencék ablakain, és nem a minta felületé-
rõl, hanem belsejérõl szolgál információval.

A fluoreszcencia-spektrumnak van
ugyan finomszerkezete, ennek tanulmányo-
zásához azonban nagyfelbontású (≈1eV)
spektrométerre lenne szükség. A rugalmat-
lan röntgenszóráshoz használt spektrométer
éppen megfelel a célra, így használhatjuk
nagyfelbontású röntgenemissziós spektro-
szkópiai  vizsgálatokhoz. E módszer, mely-
nek egyik legfontosabb alkalmazása az ato-
mi mágneses momentum vizsgálata, kiegé-

5. ábra • A víz rugalmatlan röntgenszórási spektruma. Az energiaátadás-skála a mért és a
rugalmas szórás energiájának különbsége. 8,45 keV-os fotonenergia (kb. 535 eV energiaátadás)
fölött rajzolódik ki az oxigén K (1s) abszorpciós éle. Utóbbi jellemzõ a víz szerkezetére, hid-

rogénkötéseinek viszonyaira.
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szítõje a hosszú távú mágneses rendezõdést
feltárni képes technikáknak. A Kb spektrum
az 1s ionizáció utáni 3p → 1s átmenet nyo-
mán keletkezik. A 3p pályán lévõ lyuk (illet-
ve párosítatlan elektron) mágneses momen-
tumának a 3d pályán levõ párosítatlan elekt-
ronok mágneses momentumához (mely az
átmenetifémek elsõ sorában megegyezik az
alapállapotú atom mágneses momentumá-
val) való relatív beállása különbözõ lehet. A
3p és a 3d pályák átfedése jelentõs, ezért a
kicserélõdési kölcsönhatás nagymértékben
befolyásolja a spektrum finomszerkezetét.
A fõ spektrumvonalnál mintegy 15-20 eV
kisebb energiánál megjelenõ, gyakran Kb’
szatellitnek nevezett vonal intenzitása ará-
nyos az atomi mágneses momentum mér-
tékével. A 6. ábra ennek egy alkalmazását
mutatja be egy közepes ligandumtérerõs-
ségû vaskomplex, a [Fe(o-fenantrolin)

2

(NCS)
2
] példáján, ami a hõmérséklet emelé-

sével átbillenthetõ kis spinszámúból (S=0)
nagy spinszámúba (S=2).

Az abszorpciós és emissziós spektroszkó-
pia kombinálásával a rezonáns rugalmatlan
röntgenszórást, avagy a rezonáns röntgen-
emissziós spektroszkópiát  kapjuk. E mód-
szerrel lehetõségünk van mind a köztes,
mind a végállapot tanulmányozására, mely
alkalmassá teszi például vegyérték-, spin- és
töltéstranszfer-állapotoknak és változásainak
vizsgálatára. További igen fontos következ-
mény, hogy a rezonancia következtében az
abszorpciós spektrumokat nagyobb felbon-
tással is megkaphatjuk. A nagyfelbontású
röntgenabszorpciós spektroszkópiánál az
analizátorral kiválasztjuk az emissziós spekt-
rum egy vonalát, és az abszorpciós él felvéte-
lénél csak az ebbõl az emissziós (fluoresz-
cencia) csatornából érkezõ fotonokat hasz-
náljuk. A módszer másik neve, a részleges
fluoreszcencia-hozam (PFY – Partial Fluor-
escence Yield) detektált röntgenabszorpció,
mely egy gyakran használt (és sokkal
egyszerûbben kivitelezhetõ) másik mérési

móddal, a teljes fluoreszcencia-hozamot
használó detektálással (TFY – Total Fluor-
escence Yield) való szembeállításból szár-
mazik. A 7. ábra PFY és TFY XANES spekt-
rumok összevetésével mutatja meg elõbbi
elõnyeit. A nagyfelbontású abszorpciós és
emissziós spektroszkópiákról de Groot ad
alapos áttekintést (de Groot, 2001).

A röntgennyaláb hangolható energiája és
nagy intenzitása folytán lehetõvé vált koráb-
ban csak radioaktív források g-sugárzásával
gerjeszthetõ magrezonanciák tanulmányo-
zása is (Gerdau és de Waard, 1999). A magre-
zonanciaszórás-kísérletek során a mintában
lévõ rezonáns atommagokat szinkrotron-
sugárzással gerjesztjük, és ezek idõbeli bom-
lását figyeljük meg. Az atommag környeze-
tének hatását a spektrumokban idõbéli osz-
cillációkként észleljük. A spektrumok a
Mössbauer-spektroszkópia idõbeli Fourier-

6. ábra • A T=176 K hõmérsékleten spin-
átmenetet mutató [Fe(o-fenantrolin)

2

(NCS)
2
] komplex kis spinszámú (S=0) és

nagy spinszámú (S=2) állapotában felvett
röntgenemissziós spektrumok jól érzékel-
tetik az emissziós spektrumvonalak helyi
mágneses momentumra való érzékenysé-
gét. A kapcsolódó további eredmények re-
ményeink szerint új módszerrel gazdagítják
a molekuláris mágnesességet tanulmányo-

zók eszköztárát.
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transzformáltjainak tekinthetõk, ezért – a
hiperfinom kölcsönhatás következtében –
ezek is tükrözik az atommag körüli elektron-
sûrûség szimmetriáját, közvetve a vegyér-
tékállapotot, valamint az anyagban lévõ
mágneses teret. Várható, hogy a közeljövõ-
ben elérhetõvé válik olyan magok vizsgálata
is, melyek vizsgálatára a hagyományos Möss-
bauer-spektroszkópia alkalmas sugárforrás
híján nem ad módot. Az ebbõl kifejlõdött
egyik jelentõs technika a szinkrotron-Möss-
bauer-reflektometria, melynek alkalmazásá-

ban élen járnak az MTA Részecske- és Mag-
fizikai Kutatóintézetének munkatársai. A
módszernél, mely kitûnõ felületek és mág-
neses (multi)rétegek vizsgálatára, a súroló
beeséses diffrakciónál ismertetettekhez
hasonlóan a beesés szögével változtatják a
behatolási mélységet. A 8. ábrán  látható
egy 20 nm-es vastag eloxidált vasfólia spekt-
ruma két különbözõ beesési szögnél, melyen
a felületrõl és a minta belsejérõl származó
spektrumok igen látványosan tükrözik a
kémiai minõségkülönbséget.

7. ábra • Az YbInCu
4
 vegyület részleges

(PFY) és teljes (TFY) fluoreszcencia-detek-
tálással az L

3
 (2p

3/2
) abszorpciós élen felvett

XANES-spektrumainak összehasonlítása.
Megfigyelhetõ, hogy a spektrum jellegzetes-
ségei az elsõ esetben jobban elkülönülnek
egymástól. A nagyobb felbontás következ-
tében a hõmérsékletváltozásra bekövetke-
zõ vegyértékváltozás is jobban követhetõ.

8. ábra • Üvegfelületre felvitt 20 nm vastag
oxidált vasréteg vizsgálata szinkrotron-Möss-
bauer-reflektometriával (SMR). A sugárzás
0,06°-os beesési szögnél  kb. 2 nm mélyen
hatol be az anyagba, így csak a minta tetején
lévõ 30 atomnyi rétegrõl hoz információt.
Az ábra alján látható az ilyen körülmények
között felvett spektrum, mely paramágne-
ses fázis – valószínûleg FeO(OH) – jelenlétét
tükrözi. A 0,21°-os beesési szögnél  a behato-
lási mélység kb. 20 nm, az ennek megfelelõ
(felsõ) spektrum az anyag belsejében lévõ
mágneses fázisra jellemzõ, melynek kémiai
összetétele valószínûleg magnetit (Fe

3
O

4
).
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Szemben a Mössbauer-spektroszkópiá-
val, a rezonáns fotonok rugalmatlan szóródá-
sának részkérdéseit is vizsgálhatjuk a
szinkrotronsugárzás energiája hangolhatósá-
gának és nagy intenzitásának következté-
ben. A rugalmatlanság azt jelenti, hogy a mag
gerjesztésével párhuzamosan valamely más
kölcsönhatás is fellép, ami általában a rács-
rezgések gerjesztése. A rugalmatlan magre-
zonanciaszórás (NIS – Nuclear Inelastic
Scattering) tehát a mag rezonáns gerjesztése
során kelthetõ rezgések állapotsûrûségét
tanulmányozza, és (némi jóindulattal) a rugal-
matlan röntgenszórás olyan igen speciális
esetének tekinthetõ, ahol az analizátor szere-
pét a keskeny energiaszélességû magátme-
net tölti be, az impulzusátadásról pedig el-
veszítjük az információt. A módszer jól kiegé-
szíti a hagyományos rezgési spektroszkó-
piákat és a rugalmatlan röntgenszórást,
ugyanis csak olyan rezgési módokra érzé-
keny, melyekben a rezonáns (ti. Mössbauer-
aktív) atom rész vesz. Alkalmazásába a hazai
kutatók közül eddig az ELTE Magkémiai Tan-
széke és az MTA RMKI munkatársai kapcso-
lódtak be. A 9. ábrán egy vízben oldott
vaskomplex NIS spektrumát látjuk, melyen
elsõként figyeltük meg e módszerrel oldott
molekulák rezgéseit.

További, kémikusok számára érdekes
módszerek is fejlõdnek, illetve születnek a
szinkrotronoknál: gondoljunk csak a foto-
elektron-spektroszkópiára. Ezek áttekinté-
sére azonban e helyen már nincs módunk.
Ehelyett inkább arra térünk ki, hogyan is lehet
a fenti módszerek valamelyikét alkalmazó
kísérleti lehetõséghez hozzáférni.

Munka a szinkrotronoknál

A mérõhelyek egy-egy tudományterületre
vagy módszerre specializálódtak. Mindazon-
által a kísérleti elrendezések általában igen
flexibilisek, gyakran hétrõl hétre számos lé-
nyeges elemet teljesen át kell szerelni a fel-
használók igényei szerint. A kísérletek folya-

matosak a nap 24 órájában, a heti egy karban-
tartónapot és az évenkénti néhány hosszabb
leállást kivéve. Az egyes mérõhelyek sze-
mélyzete az ESRF-nél tipikusan két kutató-
ból, két posztdoktorális kutatóból, egy techni-
kusból és esetleg néhány doktoranduszból
áll. Közvetlen munkájukat segíti még né-
hány, más csoporttal is megosztott személy,
így a kísérletekhez használt programokat
karbantartó és fejlesztõ számítástechnikus,
a berendezések üzemelését biztosító mér-
nök, valamint egy tervezõmérnök. Utóbbira
azért is szükség van, mert a mérõhelyek fej-
lesztése folyamatos, évrõl évre jelentõs át-
alakítások lehetnek a versenyképesség meg-
õrzése érdekében. A közhiedelemmel ellen-
tétben a mérõhelyeket az idõ java részében
nem a személyzet használja, õk csak asszisz-
tálnak a használathoz. Az évi 65 millió Euro
mûködési költség fejében ugyanis az ESRF-
et fenntartó tagállamok elvárják, hogy elsõ-
sorban kutatóik használhassák ki a létesít-
mény elõnyeit. A kísérletekre alkalmas idõt
így szinte teljes egészében felosztják az
évente kétszer meghirdetett pályázatok
nyertesei között, s a személyzetnek is hason-
lóképpen meg kell méretni ötleteit a megva-
lósításhoz. A nyertes pályázatoknál 3 tagor-
szágbéli kutató utazási, szállás- és étkezési
költségét fedezik. Ezek a feltételek vonat-
koznak a hazai kutatókra is, lévén Magyar-
ország társult tag. Nem csak tagországokból
lehet pályázni, ám sikeres pályázat esetén
ilyenkor a pályázóknak maguknak kell elõte-
remteniük az említett költségek fedezetét.

Kitekintés

Bár a harmadik generációs szinkrotronok
technikailag már meglehetõsen érettnek
tekinthetõk, a fejlesztés szüntelenül folyik,
melynek legfõbb célja a kedvezõ tulajdon-
ságaik kihasználásának további optimali-
zálása. Így a tárológyûrû fejlesztésénél vár-
ható az elektronok számának (az áramnak)
növelése és gyakori utántöltése az intenzitás
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növelése és idõbéli csökkenésének szinte
észrevétlenné tétele céljából. A mágneses
egységek szupravezetõ mágnesekre törté-
nõ cseréje és vákuumba helyezése szintén
növelné az elérhetõ intenzitást. Becslések
szerint intenzitásban még mintegy két nagy-
ságrend nyerhetõ. Az optikai elemek is to-
vábbfejleszthetõk, így nagyfelbontású mo-
nokromátorok és mikrométer alatti fókuszt
szolgáltató egységek megjelenése pro-
gnosztizálható. E források a laboratóriumi
berendezésekhez hasonlóan szinte biztosan
használatban maradnak a negyedik gene-
rációs szinkrotronsugár-források megjele-
nése után is, mivel számos vizsgálathoz to-
vábbra is ezek lesznek a legmegfelelõbbek.

A negyedik generációs, szabadelektron-
lézereket alkalmazó berendezések tervezé-
se már folyik, s talán egy évtizeden belül

üzembe is állhatnak. Ezek lineáris gyorsítón
és undulátorokon alapulnak, sugárzásuk han-
golható és teljesen koherens, intenzitásuk
sok nagyságrenddel haladja meg a most elér-
hetõket, idõfelbontásuk pedig pikoszekun-
dum alatti, így a kémiai átalakulások köve-
tésére igen alkalmasnak tûnnek.

A szinkrotronsugárzás alkalmazásairól
további információk találhatók a létesítmé-
nyek weblapjain, ezek listája elérhetõ pél-
dául az ESRF (http://www.esrf.fr) oldalain.
Nemrégiben számos folyóiratnak szinkrotro-
nos különszáma készült (Burkel 2001, Cop-
pens és Penner-Hahn, 2001; Vértes és Vankó,
2003), amiket érdemes az érdeklõdõknek
fellapozni. A Magyar Tudományos Akadémia
Magyar Szinkrotron Bizottságától a pályáza-
tokkal kapcsolatos információkat remélhet
az olvasó.

9. ábra  • A [Fe(2,2'-dipiridil)
3
]Cl

2
 komplex vizes oldatának NIS spektruma. A spektrum fõ

jellegzetessége a ±50 meV relatív energiánál látható, molekularezgéstõl származó két csúcs.
Ezek a molekula Fe–N nyújtási rezgése kvantumállapotának gerjesztését (+50 meV), illetve
legerjesztését (–50 meV) tükrözik.
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