
bôl levezényelnek egy elôzetes kampányt 2014. már-
ciustól májusig. Az ûrtávcsô nem volt teljesen tétlen
az utóbbi idôkben: december óta többször is végez-
tek vele tesztméréseket, hogy finomhangolják a pozí-
ciótartást és teszteljék a fotometriai pontosságot. A
legutóbbi próbamérések alapján mindössze 3-4-szeres
romlás várható a fotometriai pontosságban. Tekintve,
hogy a Kepler nagyságrendekkel lekörözte az összes
többi hasonló, földi és ûrbéli vetélytársát, a csökkenés
ellenére is a legpontosabb fényességmérô eszközünk
marad.

Az elkövetkezô években azonban ez meg fog vál-
tozni: 2017-ben két új ûrtávcsô váltja fel a Keplert. Az
amerikai TESS ugyan nem lesz pontosabb nála, de az
egész égboltot feltérképezi majd, hogy a fényes, kö-
zeli csillagok közeli bolygóit azonosítsa. Vele szem-
ben az ESA CHEOPS ûrtávcsöve nem keresni fog, ha-
nem találni: az ismert exobolygórendszereket fogja
igen nagy pontossággal felmérni, hogy többet tudhas-
sunk meg az ottani égitestekrôl. A tudományterület
újabb megreformálása a húszas években jön el: a vár-
hatóan 2018-tól üzembe álló, óriási James Webb
Space Telescope-tól azt várjuk, hogy egy sor exoboly-
góról részletes adatokat szolgáltasson, például a lég-
körük összetételét. A Kepler örökségét a 2024-re ter-
vezett európai PLATO fogja továbbvinni: sokkal na-
gyobb égterületen, nagyobb pontossággal keresi majd
a Földhöz hasonló fedési exobolygókat.

Ezekbôl az ûrprogramokból a magyar kutatók sem
maradnak ki. Az elmúlt években jelentôs tudásbázis
alakult ki az itthoni csillagászati mûhelyekben: exo-
holdak, kettôs és többes csillagrendszerek és klasszi-
kus változócsillagok kutatásában is a világ élvonalá-
hoz tartozunk. A TESS-hez mint NASA-misszióhoz
európai kutatóintézetek hivatalosan nem csatlakoz-
hatnak ugyan, de a terv az, hogy egyszerûen átment-
jük a Keplernél bevált struktúrát, és egy újabb nem-
zetközi konzorciumot formálunk. Az európai ûrprog-
ramokba viszont már betettük a lábunkat. A PLATO és
a CHEOPS vezetésében is jelen vagyunk, a döntésho-
zó tanácsokban Szabó Róbert, illetve Kiss László kép-
viseli hazánkat. A CHEOPS pedig egy kicsiny részben
magyar ûrtávcsô is lesz: az Admatis Kft. fogja elkészí-
teni a CCD-kamerák hûtését biztosító alrendszert. A
jövô tehát fényesnek tûnik a Kepler, az ûrfotometria
és a magyar csillagászat számára is.
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A huszadik század végére a femtoszekundumos lézer-
impulzusok kifejlesztésével lehetôvé vált az úgyneve-
zett pumpa-próba kísérletek kidolgozása, amelyek
segítségével molekuláris rendszerek atommagjainak
kontrollálását sikerült megvalósítani. A kísérleti appa-
rátus tökéletesedésével párhuzamosan a gerjesztett
elektronállapotokat leíró, úgynevezett „multi-refe-
rence” típusú elektronszerkezeti módszerek is széles-
körben elterjedtek, és így lehetôvé vált a kísérleteket
támogató, azokat elôkészítô, illetve értelmezô számí-
tások elvégzése is. A femtoszekundumos fotokémia
megalapozásáért Ahmed Zewail 1999-ben kémiai No-
bel-díjat kapott [1].

Ezen diszciplína keretein belül azonban nem sike-
rült megoldani a szelektív kötésfelhasítás problémáját.

Ugyanis az intramolekuláris vibrációs legerjesztôdés
gyors és domináló hatása miatt a kívánt kötés felhasí-
tására célzottan bevitt energia – még mielôtt a kötést
felszakította volna – gyorsan és hatékonyan szétszó-
ródott a rendszer rezgési módusain.

Körülbelül 10-15 évvel késôbb, az attoszekundu-
mos lézerimpulzusok megjelenésével újra elôtérbe
került ez a probléma, de most a magok helyett az
elektronokat célozták meg. Mozgásuk, amely 2-3
nagyságrenddel gyorsabb a magokénál, attoszekun-
dumos lézerimpulzusok segítségével már megfigyel-
hetôvé, sôt szabályozhatóvá vált. Ez utóbbi kutatás-
ban és fejlesztésben Krausz Ferenc és csoportja úttö-
rô szerepet vállalt [2, 3]. Munkájuk nyomán kézzelfog-
ható közelségbe került az atomok, molekulák és szi-
lárdtestek belsejében végbemenô elektromos folya-
matok megfigyelése és kontrollálása.

A fenti rendszerek belsô dinamikájának vizsgálatá-
ban kulcsfontosságú szerepet játszik az elektronkohe-
rencia. Ennek létrehozása és vizsgálata atomokban
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lényegesen egyszerûbb, mint molekulákban, hiszen
egyetlen magról lévén szó a magdinamikáról elfelejt-
kezhetünk. Mostanra az elektrondinamika vizsgálata
atomokban, mind elméleti [4], mind pedig kísérleti
vonatkozásban [5] megoldottnak tekinthetô.

A célzott kötés hasításának a megvalósításához
visszatérve – amihez természetesen már molekuláris
rendszereket kell vizsgálni – a feladat jóval összetet-
tebb és bonyolultabb.

Elektronkoherenciát legegyszerûbben a molekula
egy vegyérték-elektronjának ionizációja révén kelthe-
tünk. Ha az elektron nem a vegyértékrôl távozik, a
kialakuló dinamika vizsgálata jóval bonyolultabb az
úgynevezett Auger-, ICD (inter atomic coulombic
decay) stb… folyamatok megjelenése miatt. Ionizálás
után a pozitív ion gerjesztett állapotban marad vissza,
ami nem sajátállapot, hanem gerjesztett sajátállapotok
koherens szuperpozíciója. Ily módon elektronikus
koherencia jön létre a rendszerben, amelynek ered-
ményeként ultragyors töltésvándorlás (charge migra-
tion) indul meg. A folyamat nagyon gyors, femtosze-
kundumos skálán játszódik le, amelynek elején a ma-
gok még az úgynevezett Franck–Condon (FC) egyen-
súlyi tartományban vannak, és jó közelítéssel nyugvó-
nak is tekinthetôk. Az ilyen típusú, nyugvó magokhoz
tartozó ultragyors töltésvándorlásokat pontosan lehet
tanulmányozni, ennek már jelentôs irodalma van [6,
7]. A töltésvándorlás összetett folyamat. Számos jelen-
ség összhatása (elektronkorreláció, vibrációs-elektro-
nikus csatolás stb.) alakítja ki. Természetesen ezek a
vizsgálatok, mind közelebb visznek az alapkérdés
megválaszolásához, nevezetesen: a gyors töltés vagy
semleges rendszerek esetén az excitonvándorlás (lásd
késôbb) hogyan csatolódik a magok rezgésével, és ez
végül hogyan vezet a molekula disszociációjának,
illetve fragmentációjának folyamatához. Azonban ma
még nagyon távol vagyunk a megoldástól.

A probléma egyszerûsödik, ha kétatomos moleku-
lát vizsgálunk, mivel itt csak egy rezgési módus van.
A legkézenfekvôbb példa a molekulaion, mert ittH2

még az elektronkorrelációtól is megszabadulunk, sôt
a problémát az atomok és elektron mozgásának szét-
választása nélkül is lehet kezelni. Ezen a területen
nagyon sok értékes elméleti és kísérleti munka szüle-
tett már, de még mindig bôven van megválaszolatlan
kérdés.

Lényegesen összetettebb a feladat többatomos mo-
lekulák esetén. Itt már számos magrezgési módus
megjelenik, ami egyrészt számottevôen befolyásolja a
magdinamikát, másrészt pedig az elektronkorreláció
hatásával karöltve vezérli az elektrondinamikát. A
magok és elektronok mozgásának leírását szét kell
választanunk, és az ezek dinamikáját leíró egyenlete-
ket – természetesen a csatolásokat figyelembe véve –
külön-külön kell megoldanunk.

Eddigiekben az elektron ionizációját követô töltés-
vándorlásról beszéltünk. Elektronkoherenciát termé-
szetesen semleges rendszerekben is lehet kelteni.
Ehhez két vagy több elektronállapotot kell egyidejû-
leg koherens módon betölteni, amelyek szuperpozí-

ciója elektron-hullámcsomagot eredményez. Ebben az
esetben ultragyors elektronlyuk, úgynevezett exciton-
dinamika indul meg. A dolgozat további részében
errôl lesz szó.

Elméleti háttér

A molekuladinamikai folyamatok kvantummechanikai
leírására használt egyik leggyakoribb módszer az
1927-ben kidolgozott Born–Oppenheimer (BO) [8],
vagy más néven adiabatikus közelítés. Ez az elektro-
nok és a jóval nehezebb atommagok mozgásának
szétválasztásán alapul. Ebben a közelítésben a dina-
mikai jellemzôk számítása két részbôl áll: az elektron-
hullámfüggvények és -energiák rögzített atommagok-
nál történô számításából, valamint az így meghatáro-
zott potenciálisenergia-felületek (PES, elektronener-
gia-szintek) felhasználásával a magmozgás jellemzôi-
nek számításából. Ez utóbbihoz az idôtôl függô mole-
kuláris Schrödinger-egyenletet kell megoldanunk,
amelynek Hamilton-operátorában a magok kinetikus
energiáján kívül még a potenciális energiák – ame-
lyek az elektron Schrödinger-egyenlet sajátértékei-
ként kaphatók –, illetve a különbözô csatolások sze-
repelnek. Ide tartoznak a nem-adiabatikus csatolások,
amelyekkel a magrezgési módusok elektron-hullám-
függvényre kifejtett hatását vesszük figyelembe, de
ide tartozik az elektromos tér és a molekula között
kialakuló dipóluscsatolás is. Ez utóbbi természetesen
csak elektromos tér jelenlétében lép fel.

A dinamikai Schrödinger-egyenlet megoldására szá-
mos eljárás létezik. Az egyik leghatékonyabb az úgyne-
vezett MCTDH (multi configuration time-dependent
Hartree) módszer [9], amelyet több mint húsz esztende-
je fejlesztenek a Heidelbergi Egyetemen. 25-30 módu-
sig bezárólag jelenleg ez írja le a legpontosabban a
magdinamikát. Az egyenlet megoldásaként kapható
mag-hullámfüggvényekbôl – amelyek az egyes elekt-
ronállapotok közötti fázist is tartalmazzák – számos
fizikai mennyiség számítható. Az egyik legfontosabb
ilyen mennyiség a molekulasûrûség mátrixa, amelynek
diagonális elemeibôl kaphatók az egyes elektronálla-
potok betöltöttségei, a nem diagonális elemekbôl pedig
a megfelelô elektronállapotok közötti elektronkoheren-
ciák. Ez a két mennyiség alapvetô fontosságú szerepet
játszik a lézer-molekula, vagy általánosabban a fény-
anyag kölcsönhatás leírásakor.

A következô lépés az elektrondinamika-vizsgálat,
amelyhez elôször az elektron-hullámcsomagot kell fel-
építeni. Képezni kell a rendszer különbözô sajátállapo-
taihoz tartozó elektron-hullámfüggvények lineáris kom-
binációját, ahol is az idôtôl függô együtthatók a dinami-
kai Schrödinger-egyenlet megoldásaiból kaphatók. Az
elektron-hullámcsomag ismeretében azután kiszámít-
hatjuk a rendszer teljes töltéssûrûségét, majd pedig a
gerjesztett állapotokhoz tartozó egyrészecske-töltéssû-
rûséget. Errôl a következô fejezetben lesz még szó.

Meghatározhatók még a Dyson-pályák, ezek szemlé-
letesen a semleges molekulához rendelhetô olyan mo-
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lekulapályákat jelentik, amelyekrôl az elektron eltávo-

1. ábra. Az ózonmolekula X alap- és B Hartley-állapothoz tartozó
potenciálgörbéi. A nyíl a gerjesztést jelöli. A másik két koordináta
értéke rögzített, R2 = 2,43 a.u. és θ = 117°.
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zik (ionizálódik), és ezért segítségükkel könnyen ki-
számítható a fotoelektron-spektrum, vagy a fotoelekt-
ron-szögeloszlás [10]. Ez utóbbiak pedig már kísérleti-
leg is mérhetôk (legalábbis elvben), és így összehason-
líthatók az elméletbôl kapott eredményekkel.

A következô fejezetben az ózonmolekula példáján
szemléltetjük az eddigiekben elmondottakat.

Az ózon

Alap (X ) állapotból pumpa UV-fotonnal gerjesztve az
ózon (B ) elektronállapotát a Hartley-energiasávba (1.
ábra ), a két állapot koherens szuperpozíciója kelthetô
[12]. Természetesen egyidejûleg több állapot koherens
szuperpozícióját is létrehozhatjuk, de akkor a leírás
bonyolultabb lesz [11]. A gerjesztés eredményeként
elektrondinamika indul meg, amelyet aztán UV attosze-
kundumos lézerimpulzussal próbálni lehet. A folyamat
legelején, az elsô néhány femtoszekundum alatt a
magok még jó közelítéssel az egyensúlyi (FC) geomet-
riában vannak, majd ezt követôen megindul a molekula
disszociációja. Az alábbi lézerparamétereket feltételez-
ve (λ = 260 nm, I = 1013 W/cm2, FWHM = 3 fs) az „FC
geometriához tartozó idô” 5-6 femtoszekundumot je-
lent. A B állapot elkezd betöltôdni, amelynek nagyságát
– dipólus csatolásról révén szó – az átmeneti dipólus-
momentum és az alkalmazott lézer intenzitása határoz-
za meg (2. ábra ). Ezzel egyidejûleg pedig a két elekt-
ronállapot között koherencia alakul ki.

A koherencia idôfejlôdését a 3. ábrán követhetjük
nyomon. Elsô látásra szembetûnô, hogy az impulzus
kikapcsolása után még egy ideig fennáll, majd eltû-
nik, de kis idôvel késôbb ismét visszatér. Ez annak
ellenére történik, hogy már nincs külsô tér. Ez érde-
kes jelenség, és lehetôséget teremt arra, hogy az
elektrondinamikát ne csak az elsô 5-6 femtoszekun-
dumos tartományban lehessen kísérletileg próbálni,
hanem késôbb is. A 4. ábra pillanatfelvételei a mag
hullámfüggvény-sûrûségének idôfejlôdését mutatják,
amelyeken tisztán láthatjuk a visszatérô elektronkohe-
rencia nyomát. Ebbôl arra következtethetünk, hogy a

hullámcsomag oda-vissza oszcillál a B állapotban, és
ismételt koherenciát mutat az alapállapotban maradt
résszel, amikor újra visszatér a FC tartományba. A
hullámfüggvény egy része mintegy becsapdázódott a
B felület szimmetrikus gerincén, azon a részen, ahol
az O–O kötések szinkronban növekednek. Itt a B
felületen egy „völgy-gerinc” típusú inflexiós pont ta-
lálható, ahol a maghullámfüggvény 3 részre osztódik.
Az egyik rész becsapdázódik, késôbb ez jön vissza az
FC tartományba, míg a többi rész disszociál a két,
kötésirányba mutató ekvivalens csatorna mentén.

Térjünk vissza az elsô 5-6 femtoszekundumos idô-
intervallumhoz. Ekkor a magok még a FC tartomány-
ban vannak, de az elektrondinamika attoszekundu-
mos impulzussal itt is vizsgálható. Az 5. ábrán pilla-
natfelvételek láthatók a gerjesztett állapotú egyré-
szecske-töltéssûrûség idôfejlôdésérôl. Az elektronsû-
rûség körülbelül 0,8 fs-os periódussal oszcillál a két
kötés között, ami a két állapot energiakülönbségét
figyelembe véve, pontosan a „quantum beating” pe-
riódussal egyezik meg.

Még csak az elsô lépéseket tettük meg az ózon
teljes dinamikájának elméleti leírása felé. A kapcsoló-
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dó kísérletek folyamatban vannak, amelyek eredmé-

4. ábra. Pillanatfelvételek a mag hullámcsomag-sûrûségének idôfejlôdésérôl az O–O kötések mentén. A vastag szintvonalak az alapálla-
potra, míg a szürkeárnyalatos képek – a vékony szintvonalakkal – a gerjesztett állapotra vonatkoznak.
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nyei várhatóan hamarosan összehasonlításra kerülnek
a számításokkal.

Kitekintés

Molekuláris rendszerek fragmentációs folyamatainak
vizsgálata, illetve szabályozása napjaink egyik fontos
kutatási iránya. Ezek a kutatások hozzájárulnak az
atommagon kívüli mindenfajta mikroszkopikus moz-
gás közvetlen leírásához. Ál-
taluk közelebb kerülünk a
molekula szerkezeti változá-
sainak követéséhez, ezen be-
lül az atomok közötti kötések
mesterséges felbontásához, il-
letve azok létrehozásához. Ily
módon sikerül egyre alapo-
sabb betekintést kapni az
anyag belsejében lezajló fo-
lyamatokba, és beavatkozni
azokba.

Elôbbiekben láttuk, hogy a
magon kívüli dinamikai fo-
lyamatokban kulcsfontosságú
szerepet játszanak a magok

rezgési módusaival csatolódó, nagyon gyors töltés-, il-
letve excitonvándorlások, koherenciák. Egyre több a
bizonyíték arra, hogy az úgynevezett biológiai fényát-
alakító (light harvesting) rendszerek (green sulfur
bacteria, purple sulfur bacteria stb.) mûködési mecha-
nizmusa is ily módon magyarázható. Ilyen folyamat
például a fotoszintézis, de azzal a lényeges különb-
séggel, hogy itt nem koherens hullámforrásból jönnek
a fotonok. Utóbbiak elnyelése után excitonok kelet-
keznek, amelyek energiájuk jelentôs részét a rendszer
különbözô módusain szétszórva alacsonyan gerjesz-
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tett állapotba kerülnek (azért, hogy ne legyenek ké-

1. ábra. Lapcentrált köbös (fcc) egykristály diffrakciós képe transz-
missziós elektronmikroszkópban a kristálytani (100) irányból nézve.
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pesek kötést hasítani a vándorlás során), és a kiala-
kult elektronkoherencia miatt villámgyorsan eljutnak
a reakciócentrumba, ahol a bennük tárolt energia
kémiai energiává alakul át. A környezeti dekoheren-
cia-hatások miatt ez a vándorlás csak meglehetôsen
rövid ideig (1-10 pikoszekundum) tarthat, ami viszont
csak kvantumalgoritmussal lehetséges. Azt feltétele-
zik, hogy elemi molekuláris szinten az excitonok és a
magrezgések közötti csatolódás bonyolult mechaniz-
musa az, ami végsô soron kvantumalgoritmust ered-
ményez, és a felvett fényenergia a baktériumban
ennek révén képes néhány pikoszekundum alatt a
fényátalakító helyre kerülni [13, 14].
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VISSZASZÓRTELEKTRON-DIFFRAKCIÓS VIZSGÁLATOK
AZ EÖTVÖS LORÁND TUDOMÁNYEGYETEMEN – 1. RÉSZ

Havancsák Károly, Kalácska Szilvia, Baris Adrienn, Dankházi Zoltán, Varga Gábor
Eötvös Loránd Tudományegyetem, Természettudományi Kar, Központi Kutató és Műszer Centrum

A visszaszórtelektron-diffrakció (electron backscatter
diffraction = EBSD) a pásztázó elektronmikroszkópok
(scanning electron microscope = SEM) egyik választha-
tó vizsgálati lehetôsége, amely – mint látni fogjuk – jól
illeszkedik a SEM technikai adottságaihoz. Az EBSD
lehetôvé teszi a vizsgálandó anyagminta szemcséinek
orientációs jellemzését, textúrájának vizsgálatát, fázi-
sainak és ezek eloszlásának meghatározását. Az EBSD-
technika az utóbbi húsz esztendôben fejlôdött rutinsze-
rû vizsgálati módszerré, és vált az anyagtudomány és a
geológia nagyhatású kutatási eszközévé.

Ha elektrondiffrakcióról hallunk, akkor elsôsorban
a transzmissziós (átvilágításos) elektronmikroszkóp
(TEM = transmission electron microscope) egyik üzem-
módja jut eszünkbe, amellyel egykristály- és polikris-
tály-diffrakció egyaránt vizsgálható. A TEM-beli egy-
kristály-diffrakció jól ismert pontokból álló ábrája (1.
ábra ) információt nyújt a kristály fajtájáról és az egy-
kristály irányítottságáról. A TEM jellegzetes egykris-
tály-diffrakciós képe több tényezô eredménye: a min-
ta vékony (< 100 nm); a bejövô elektronnyaláb pár-
huzamos sugarakból áll; az elektronok energiája nagy
(> 100 keV), ezért a hullámhossz kicsi (λ ~ 10−3 nm); a
TEM-képet és a diffrakciós ábrát a mintán átmenô
elektronnyaláb hozza létre.

Az 1990-es évektôl kezdôdôen egyre inkább terjed
az elektrondiffrakció alkalmazása a pásztázó elektron-
mikroszkópokban is. A SEM mûködési elve azonban
jelentôsen eltér a TEM elvétôl: a minta többnyire vas-
tag; az elektronnyaláb fókuszált, ami azt jelenti, hogy
a legjobb mikroszkópokban a nyaláb foltja a mintán
~1 nm átmérôjû; a diffrakciós képet a minta bejövô
nyaláb felôli oldalára visszaszóródó elektronok hoz-
zák létre. További lényeges mûködésbeli különbség a
kétféle elektronmikroszkóp képalkotása között, hogy
míg a TEM képalkotása párhuzamosnak nevezhetô,
vagyis a kép összes pontja egyszerre jön létre, addig a
SEM képalkotása soros jellegû, azaz a kép pixelei
egymás után, pontról-pontra, sorról-sorra alakulnak
ki. Ezek a mûködésbeli különbségek a diffrakciós
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