A SZERKEZETKUTATAS UJ UTJAI

A tudomany és technika fejlédése szorosan Osszekap-
csolodik. MindkettSt az emberi tényezd hajtja, és fon-
tos, hogy megfelelS egyensuly alakuljon ki a két tertlet
kozott, hiszen a tudomany eredményei nélkil a techni-
kai fejlédés lelassul, mig a technika eredményei (tehat
eszkozok) nélkil a tudominy fejlédése nehezen kép-
zelhet el. A megel6z6 cikkekben elsGsorban a krisztal-
lografia mint tudomany fejlédésérdl kaptunk informa-
ciot, viszont kevés sz0 esett arrol, hogy ezt milyen tech-
nikai tényezdk segitették. Irisomban ezt mutatom be, a
végén pedig néhany gondolatban felvazolom, hogy a
jelen technikai fejlédés mit vetit el6re, milyen lehetSsé-
geket teremt a jovGben a tudomany szamara.

A szabadelektron-lézerekkel kapcsolatos kutatdsainkat az OTKA
(105691, K81348) tamogatja.

Koszonet illeti munkatarsaimat, Bortel Gabort, Oszlanyi Gabort
és Tegze Miklost a mindig épits beszélgetésekért.
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A krisztallografia legfontosabb technikai tényezdi: a
rontgen-sugarforrasok, a detektorok és a szamitastech-
nikai kapacitas. Ezek fejlédését az 1. tablazat foglalja

1. tablazat
A krisztallografia legfontosabb technikai
tényezoinek 0sszhangja

sugarforrasok detektorok szamitastechnika
hagyomanyos film, pontdetektor kézi, analog, ~kHz
rontgencsG OD)
forgbanodos pontdetektor, MB, MHz, személyi
rontgengenerator image plate szamitogép
szinkrotron 2D gaz és indirekt GB, GHz

soros CCD

szabadelektron- direkt parhuzamos | TB, GHz
lézer 2D, kvazi 3D parhuzamos

FIZIKAI SZEMLE 2014/10




szabadelektron-lézer r?élé%;gfl?;;a:tzk A fenti gondolatmenetet az

1. abra szemlélteti. A bal ol-

1025 dali panelen az emlitett harom

) technikai eszk6z néhany fon-

3 szabadelektron-lezer tosabb paraméterének fejlédé-
100 J 100 ps |‘|_ sét lathatjuk az elmalt b6 szaz
) = évben. Abrazoltuk a sugirfor-
g szikrotron 100 s =10""s rasok fényességét, amely az
S 105- egységnyi idS alatt a forras
g memoria egységnyi feliletérdl egység-
S (bYte)’x,..v" szinkrotron nyi térszogbe egységnyi ener-
S qotod giasavban sugiarzott fotonok
& rontgencsG J 100 s |_|_ szdma. Tovdbbi a detektorok-
g R Tns=10"s kal egységnyi idG alatt mérhe-
S 10° B - t6 reflexiok szamat, valamint a
’ -7 szamitogépek memoriakapaci-

,”/;eﬂexié/s hagyomanyos tasat és a CPU-sebességét is

10° T — T T rontgencso mutatjuk. A ]Obb oldalon a
1900 1930 1960 1990 2020 harom alapvetéen kilonbozé

Ossze, fontrdl lefelé az 1900-as évek elejéts] napjainkig
haladva. A tablazat egy-egy soraban lévé eszkoztipu-
sok egy-egy kor, illetve méréstipus Osszetartozd ele-
mei. Az 6sszhang fontos, hiszen hidba volna a legjobb
sugarforrisunk példaul szabadelektron-lézeriink, ha
nincs megfelelé detektor és szamitastechnikai kapaci-
tas, forrdsunkat nem tudjuk optimalisan kihasznilni. Ez
— bizonyos mértékig — forditva is érvényes: hidba van
példdul hatalmas szamitastechnikai kapacitas, ha nincs
elég adat — tehat nincs jo detektorunk vagy jo forrasunk
—, akkor ujfent csak ,félgézzel” tudunk kutatni. Ez ter-
mészetesen nem merev szabaly, hagyomanyos forras-
hoz is érdemes j6 detektort és erGs szamitdogépet hasz-
nalni, de szupercsics technikara nincs sziikség.

2. abra. A grafikon az évenként megfejtett fehérjeszerkezetek sza-
mat (vilagos szlirke) és kumulalt szamat (sotét sziirke) mutatja.
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1. dbra. Balra a rontgenforrasok fényességét, a szamitogépek tipikus CPU-sebességét és memoria-
nagysagat, valamint a detektorokkal idSegység alatt mérhetd reflexidszamot mutatja az abra. Jobb-
ra a kiilonboz6 rontgenforrasokbol kibocsatott sugarzas tipikus idébeli lefutdsa lathato.

forras altal kibocsatott ront-
gensugarzas iddbeli lefutasat
abrazoltuk. Lathat6, hogy a
technikai fejlédést jelents flg-
g6leges skala logaritmikus és a valtozasok nagyon
gyorsak. A rontgencsG és a szinkrotronok kozotti fé-
nyességnovekedés kortilbeliil 10 nagysagrendd és a
szinkrotronok és szabadelektron-lézerek kozotti valto-
zas is ugyanilyen mértékd. Az elsé 10 millidrdszoros
novekedés merSben Gj mérési lehetGségekhez vezetett,
és azt varjuk, hogy a masodik ilyen nagy ugrds is Uj
eljarasok, mérési modszerek kifejlédését eredményezi
majd. Ezek altal pedig az anyagok tulajdonsagait mind
sz€lesebb skalan ismerjik meg, beleértve az ids-, tér-
beli és anyagcsaladok szerinti skalat is.

Szamos példa adhat6 a szinkrotronok altal nyujtott
0j lehetGségekre. A talin legdinamikusabban fejlédé
tertilet, a fehérje-krisztallografia fejlédését jellemzi a
2. abra. Jol lathato, hogy exponencidlisan novekszik
az évenként megfejtett szerkezetek szima, ami féleg a
szinkrotronok mellett miko6ds nagy szama egykris-

taly-diffrakcios méréallomasnak koszonhetd.

Szabadelektron-1ézerek

A szinkrotronok felépitésérdl és mikodésérdl a Fizi-
kai Szemle hasibjain mar korabban is beszamoltunk
[1]. Jelen cikkben a negyedik genericios rontgensu-
garforrasok a szabadelektron-lézerek (XFEL, X-ray
Free Electron Laser) mikodését irjuk le roviden. Az
XFEL-ek felépitését a 3. dbra mutatja. Egy nagyon
rovid elektroncsomagokat ad6 elektronforrast kove-
téen egy tipikusan 3-20 GeV-os linedris gyorsito ad az
elektronoknak relativisztikus sebességet. Ezutan az
elektronok egy nagyon hosszt undulitorba kertilnek.
Az undulatorok periodikus magneses eltérité egysé-
gek, amilyenekkel a szinkrotronoknal is talalkoztunk,
de ott sokkal rovidebb kivitelben.

A hosszt unduldtorokban kialakulé onerdsits fo-
lyamatot a 3. dbra also, kinagyitott része szemlélteti.
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3. dbra. A szabadelektron-1ézerek vazlatos elrendezése. A felsé rész a teljes berendezést, elektronforrast, gyorsitot és undulatort dbrazolja,
mig az alsé azt mutatja, hogy az undulatorban miként alakul ki a lézerhatas.

A térben eredendGen homogén elektroncsomag az
undulatorban egy vele egytitt halado elektromagneses
teret kelt, amelynek nagysaga az unduliator mentén
haladva folyamatosan né. Ez az elektromidgneses tér
egy id6 utin mar olyan erésen hat kolcson az elektron-
csomaggal, hogy az elektronok a tér hullimhosszanak
megfelelS periodicitissal rendezédnek (csomodsodnak).
Mivel az igy kialakul6 periodikus toltésstriség tokéle-
tesen illeszkedik az elektromagneses térhez, még er6-
sebben hat kolcson azzal, és fazisban illeszkedd elekt-
romagneses teret (fotonokat) sugiroz. Ez a kialakulo
tér exponencidlis ndvekedéséhez vezet, kialakul a ko-
herens rontgenlézernyalab. Végiil a sugarzasi vesztesé-
gek miatt a folyamat telitésbe megy.

Az els6, angstrom hullimhossztasigi fotonokat
szolgaltatd rontgen szabadelektron-1ézer csak nemré-
giben indult (2011, Linac Coherent Light Source, LCLS
Stanford, CA, USA), de segitségével maris sok olyan
problémat deritettek fel, amelyek megoldasa a korab-
bi eszkozokkel elképzelhetetlen volt. Egy Gj modszert
— a soros krisztallografiat — emlitjik példaként, amely
varhat6an széles korben elterjed, és nagyban segitheti
szamos tudomanytertlet fejlédését.

Nagyon kis méretd (30-200 nm) krisztallitokat ke-
vernek folyadékba, amit igen sztk lyukon — mint egy
spray-bdl — a rontgennyalabba lovellnek. Itt az egyedi
krisztallitokon szorodik a rontgensugiarzas, és egymas
utdn sok (10°-10°) diffrakcios kép késziil a kilonbozé
orientacioban érkezd krisztallitokrol (4. dbra felsé ré-
sze). Ezeket a képeket utodlag 3D diffrakcios képpé ren-
dezik, ebbdl hatdrozzik meg a vizsgilt anyag atomi
szerkezetét. Az dbra alsé része egy, az el6bbi modszer-
rel meghatarozott szerkezetet mutat, a fotoszintézisben
résztveve fotorendszer I felépitését. A soros krisztallo-
grafidval olyan anyagok szerkezetét is meg lehet hata-
rozni, amelyekbdl nem allithatd el a hagyomianyos
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méréseknek megfelels, nagy méretd, j6 mindségl egy-
kristaly, rdaddsul a mintat sem kell hdteni. A nagyon
rovid mérési idé alatt (10-100 fs egy adott krisztallitra)
sugarkdrosodis sem alakul ki, amely — kilonosen a
bioloégiai mintik esetén — jelentsen roncsolna a mole-
kula eredeti szerkezetét, azaz meghatarozhatosagat. A

4. dbra. Folul az XFEL-eknél kifejlesztett soros krisztallografia mé-
rési elrendezése, mig alul ezen elrendezéssel megmért és megoldott
fotorendszer I szerkezete lathato [2].
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modszert szabadelektron-1ézerekhez fejlesztették ki, de
a modern szinkrotronoknal is alkalmazhat6, bar nem
annyira széles korben és effektiven.

A magyar kutatoknak jo lehet&séglk lesz szabad-
elektron-lézerek hasznalatara, hiszen hazank tagja a
Hamburgban épilé EurdOpai Szabadelektron-Lézer
(EU-XFEL) konzorciumnak. Ez a nagyberendezés je-
lentésen nagyobb kapacitisa lesz, mint az amerikai
LCLS, ugyanis a hagyomanyos gyorsité technika he-
lyett szupravezet$ technologiara éptl, amivel sokkal
nagyobb impulzusstriség, azaz forrisfényesség érhe-
t6 el. Az EU-XFEL elGrelathatolag 2017-ben fogad
kilsé felhasznalokat.

A szerkezetkutatds jovéje

A rontgensugarforrasok jelentdsen befolyasoljak a mé-
rési lehetGségeket, de a szerkezetkutatds jovGjét nem
csak a legjobb forrasok — a szabadelektron-lézerek —
hatdrozzak meg. A mindennapi kutatasban fontos sze-
rep jut a hagyomanyos rontgenforrasokndl, illetve szink-
rotronoknal végzett méréseknek is. A kovetkezékben —
a szabadelektron-lézerek mellett — az ezeknél varhato
technikai fejlesztésekrdl is szolunk néhany szot.

A laboratériumi forrasok jobb kihasznalasat nagy-
ban segitik a jobb rontgenoptikak és detektorok. Mar
a mai berendezésekben is gyakran integraljak a ront-
genoptikat a rontgencsével, ezzel csokkenthet§ a
rontgencsS Ossz-teljesitményfelvétele, mikozben fé-
nyessége né. A mai mikroféokuszos rontgencsévek
teljesitménye mindossze 50 W a régi 2000 W teljesit-
ményfelvételd csovekével szemben, fényességik vi-
szont azokénak tobbszorose. A detektorok tertiletén
is jelentSs a fejlédés. Az egykristaly-diffrakcios méré-
sekben a hagyomanyos pontdetektorok szerepe csok-
kent, elterjedtek a 2D helyzetérzékeny, elsGsorban
CCD-technologiara épiilt detektorok. Ezekben a ront-
genfotonokat elGszor fénnyé alakitjak, majd azt érzé-
kelik a CCD-k. Azonban mar egyre tobb helyen alkal-
mazzdk a rontgenfotonokat direkt modon érzékels
CCD-ket, ami nagy métékben javitja a detektorok ér-
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zékenységét, sebességét. Végil meg kell emliteni,
hogy né a hagyomanyos laboratoriumi berendezések
integraltsiga, ami mind a hardverelemek, mind a
hardver-szoftver integralasat is jelenti.

Osszefoglalva: a laboratoriumokban varhat6 a mik-
rofokuszos, integralt optikdja, 2D direkt helyzetérzé-
keny detektorokkal feléptils berendezések elterjedése.
Olyan mérGeszkozok kerlilnek majd a piacra, amelyek-
ben a szerkezetmeghatarozas egyre kevesebb felhasz-
naloi beavatkozast igényel. TObb méréstipust egyszerre
tartalmaz6 berendezések megjelenése varhatd, mint
példaul a rontgendiffrakcio és az elektronmikroszkopia
vagy elemanalizis egy berendezésben stb.

A szinkrotronoknal eddig is jelentSs szerepet toltot-
tek be az extrém kortilmények kozott — mint példaul
nagy nyomason, magas hémérsékleten — végzett méré-
sek, vagy a folyamatok id6fiiggésének (100 ps skalan)
nyomon kovetése. Mikodzben ezek tovabbra is nagy
sullyal szerepelnek majd, varhat6 a soros krisztallogra-
fia elterjedése, amivel jelentGsen megnd a fehérje-krisz-
tallografia altal vizsgalhato szerkezetek szama.

A szabadelektron-1ézerek még kisebb krisztallitok
mérését teszik lehetéveé, sét varhatd egyedi, nem kris-
talyosithaté molekulak, virusok, atomfiirtok szerkeze-
tének meghatarozasa is. Kisérletek azt mutatjak, hogy
az ¢l6 sejtek a mérSkamran keresztil haladva élve
maradnak. Ez azt jelenti, hogy a rontgennyalab ilyen
formaban talalja el ezeket, tehat az €l6 anyagot tanul-
manyozhatjuk. Egyuttal az impulzus nagyon rovid
hossza garantalja, hogy a mérés alatt a sejt szerkezete
nem viltozik meg. A néhany fs-os id6felbontis lehe-
tGséget nyujt a kémiai kotések kialakulasanak koveteé-
sére, az elektronok atrendez&désének vizsgalatara.
Napjainkban e megfigyeléseknek elsGsorban elvi je-
lent@sége van, de a kiilonb6zé kémiai, bioldgiai fo-
lyamatok ilyen részletes ismerete sok Gj gyakorlati
alkalmazas kidolgozasara nyajt majd alapot.
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