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2005 a Fizika Nemzetko6zi Eve

2005 is the World Year of Physics

Nagy Laszl6
Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Fizika Kar, Kogalniceanu u. 1 sz., Kolozsvar

Abstract

Celabrating the World Year of Physics is a good opportunity to recall, what were the perspecives of
physics at the beginning of the 20™ century, and to overveiw these perspectives nowdays. In the present issue
of the Technical Review the articles present on one hand the most important of Einstein’s achievements, and
on the other hand some very new topics in physics.

Osszefoglal6

A Fizika Nemzetkozi Evének iinneplése jé alkalom arra, hogy felelevenitsiik, melyek voltak a fizika ki-
latasai a XX. szazad kezdetekor, és melyek ezek a kilatasok manapsag. A Miiszaki Szemle jelen szamaba
Osszegylijtott cikkek egyrészt Einstein legfontosabb eredményeit, masrészt pedig a fizika néhany nagyon uj
témajat mutatjak be.

A Fizikai Tarsulatok 2000. évi Vilagkonferenciajén c

tobb mint 40 fizikai tarsulat javasolta azt, hogy a 2005-6s 0"
év legyen a Fizika Nemzetkozi Eve. A javaslatot 2001- *e:aﬁ' (_;6
ben az Eurdpai Fizikai Térsulat (European Physical \b \
Society, EPS), 2002-ben pedig az Alap- és Alkalmazott ot .\‘: 6
Fizika Nemzetk6zi Szovetsége (International Union of Q Q
Pure and Applied Physics, [UPAP) is egyhangulag elfo- Q Q

gadta. A szakmai tdmogatas hatdsara 2004. jinius 10-én w
az UNESCO javaslatara az ENSZ kozgytlése 2005-6t a

Fizika Nemzetkozi Evének nyilvanitotta. ‘ 7

Az ENSZ kozgytlése ezt a hatarozatot a kovetke- WWW.physicszoo'i o9
z6kkel indokolta:

— afizika a természetmegismerés folyamatanak az alapja.

—  afizika és alkalmazasai szamos mai miszaki fejlesztés alapjat képezik.

— afizikai miveltség eszkdzoket biztosit a tudomanyos kutatdsokhoz, ami a fejlédés elengedhetet-

len feltétele.

— a2005-0s év szazéves évforduldja Albert Einstein nagyhatasu tudomanyos felfedezéseinek, me-

lyek a modern fizika alapjat képezik.

Albert Einstein, az egyik legnagyobb, ¢s kétségteleniil a legismertebb fizikus szdmara, és rajta keresztiil
az egész fizika szamara is, 1905. ,,csodas év” (annus mirabilis) volt. Ebben az évben a fiatal és szakmai ko-
rokben szinte ismeretlen Einstein négy olyan cikket publikdlt az Annalen der Physik-ben, amelyek alapjaiban
valtoztattdk meg a fizikat.

Az els6 a fényelektromos hatds magyarazatat adta meg a fény részecsketermészetének feltételezésével.
Evvel a forradalmi elképzelésével Einstein akaratlanul is hozzajarult a kvantummechanika késobbi fejlodésé-
hez, és elsGsorban ezért a felfedezéséért kapta meg joval késobb a fizikai Nobel-dijat.
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A masodik cikke a Brown-mozgas elméleti leirasat adta
meg. Ezt a mozgést a folyadékban szuszpenzidban 1&vo apro
részecskék végzik, a rendezetlen hémozgast végzé moleku-
lakkal valo titkdzések hatasara. Elméletével Einstein nagymér-
tékben eldsegitette az atomelmélet kiteljesedését.

A harmadik cikk a leghosszabb, legkomplexebb és ha-
tasaiban a legforradalmibb. ,,A mozgo6 testek elektrodinamika-
jarél” cimi cikk a specialis relativitdselmélet alapjait fektette
le. Ez az elmélet gydkeresen megvaltoztatta a térrdl és idorol
alkotott elképzeléseket, és Osszhangba hozta az egymasnak
ellentmondd mechanikai és elektrodinamikai elméleteket.

A negyedik cikk a specialis reativitaselmélet egyik
kovetkezményét, a tomeg-enegia ekvivalenciat vezeti be.
A két mennyiség kozotti egyenértékiiséget az E=mc’ kép-
let fejezi ki (ahol ¢ a fénysebesség légiires térben), amely
képlet azdta minden bizonnyal a fizika legismertebb kép-

letévé valt. Albert Einstein

Az 1905-0s annus mirabilis, és a fizika XX. szazadi szédiiletes fejlodése azonban néhany évvel korab-
ban nem volt eldre lathat6. 1900-ban Lord Kelvin, a kor egyik legismertebb és legtiszteltebb fizikusa a Royal
Institution-ban (Nagybritannia Kiralyi Intézetében) a ho és a fény dinamikus elméletérdl tartott eldadast. Azt a
a véleményét fejtette ki, hogy a fizikdban mar nem maradt 1ényeges felfedeznivald, a XX. szazad fizikusai
csak a pontosabb mérések, kisérletek megvalositasaval lesznek elfoglalva. Mégis, a fent emlitett beszédében
Lord Kelvin felhivta a figyelmet két tényre (amelyeket 6 sotét fellegeknek nevezett), melyek bearnyékoljak a
l1étez6 elméletek szépségét, vilagossagat, belsé logikajat. Az elsé ,,felhd” a Michelson-Morley-kisérlet negativ
erdménye lenne, amely bebizonyitotta, hogy a fény sebessége a Foldhoz viszonyitva allando, fliggetleniil a
Fold mozgasatol. A masodik ,.felhd” a feketetest hdmérsékleti sugarzasanak kisérletileg észlelt spekruma volt,
amelyet nem tudtak elméletileg megmagyarazni.

Lord Kelvin nem tévedett a problémak azonositdsakor. Azonban alapvetden tévedett ezen megmagya-
razatlan jelenségek fontossaganak megitélésében a fizika, és altalaban a tudomany fejlédésének szempontja-
bol. Az els6 ,,felhd” magyarazata a relativitaselmélet kidolgozasdhoz vezetett. A masodik ,,felh6” magyarazata
pedig a kvantumelmélet alapjait fektette le. Ez a két elmélet nemcsak a XX. szdzadi fizikat forradalmasitotta,
hanem batran allithatjuk, az életviteliinkre is jelentds hatassal volt.

Most, a XXI. szazad elején, a mult szdzad fizikdjanak hatalmas megvalositdsai utdn, mar senki sem
mondja, hogy a fizika egy lezart tudomanyteriilet lenne, hogy nincs mar mit felfedezni. Ellenkezdleg, minden
felfedezés ujabb megoldatlan problémakat hoz felszinre.

Tobb kiilonbozo tipusu megoldatlan problémarol beszélhetiink. Vannak elsdsorban elméleti kérdések,
melyek a vilagrol alkotott elképzelésiink alapjait feszegetik. Vannak még megoldatlan gyakorlati feladatok.
Végiil, vannak olyan témak, melyek csak az utdbbi években vetddtek fel, és rohamosan fejlédnek.

Az elso tipusba sorolhatjuk az Univerzum keletkezésével és strukturajaval kapcsolatos kérdéseket. Milyen a
geometriai szerkezete? Mi s6tét anyag illetve a sotét energia? Mi volt az Osrobbanas elétt, és mi okozta ezt az ese-
ményt? Hogyan valdsithaté meg minden kolcsonhatas (elektromagneses, gyenge, erds, gravitacios) egységesitése? Itt
emlithetjiik meg az id¢ irdnyaval és a termodinamika II. f6tételével kapcsolatos kérdéseket is.

A masodik tipusba régebbi megoldatlan feladatokat sorolhatunk, mint pl. az ellendrzott magfizié meg-
valdsitasa energiatermelés céljabol, de ujakat is, mint a kvantumszamitogépek épitése.

A harmadik tipusba sorolhatjuk a nemlinearis, kaotikus jelenségeket, amelyeket mar 30 éve tanulma-
nyoznak, de szinte folyamatosan meglepetésekkel szolgalnak. Ugy tiinik, hogy a kaosznak, vagyis a rendet-
lenségnek, nagyon szigoru szabalyai vannak, amelyek kiilonb6z6 tipust komplex rendszerek esetén egyarant
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érvényesek. A halozatok elmélete, mely az utdbbi évtizedben alakult ki, még sok uj ismerettel szolgalhat,
amelyek felhasznélasa a neuronhal6zatoktdl az Internet halozatig terjedhet.

Vagyis a mai fizika problémajat nem a megoldatlan kérdések hidnya jelenti, amelyekbdl van bdséggel.
Problémat jelenthet az, hogy a tarsadalom feltette maganak a kérdést, mi lehet ezeknek a kutatdsoknak az ér-
telme, és érdemes-e ezekre pénzt aldozni. Negativ jelzések sajnos vannak. Az Amerikai Egyesiilt Allamokban
leallitottak egy igen nagy energidju gyorsitd (Superconducting Super Collider) épitését, amellyel ellendrizni
lehetett volna a kolcsonhatasok egységesitésére vonatkozd 1étezd elméleteket. Orszagunkban jelenleg a nem-
zeti bruttd termék kevesebb mint 0,3%-at forditjak tudomanyos kutatasra. A tarsadalomban altalaban tudo-
manyellenes hangulat figyelhetd meg, sok embert csak a sajat anyagi helyzete €s esetleg a paranormalis jelen-
ségek, a horoszkop érdekel.

Meégis, az emberek mindennapjaikban hasznaljak a tudomany megvalositasait, melyek megkonnyitik az
életiiket. A miiholdas televizio-kozvetitések, a mobiltelefonok, a szamitogépes halozatok, a fejlett orvosi diag-
nosztikai berendezések nem létezhetnének a XX. szazadi fizika megvalositasai nélkiil. Ha most nem éaldoz a
tarsadalom (anyagi és human forrasok biztositasaval) alapkutatéasra, ezzel a 20-30 év mulva lehetséges techno-
logiai fejlédést akadalyozza meg.

A Fizika Nemzetkozi Eve j6 alkalom arra, hogy felhivja a figyelmet a fizika, és altalaban a természettu-
domanyok fontossagara. Ezért dontott ugy a Miiszaki Szemle szerkesztosége, hogy kiilonszamot szentel ennek
az eseménynek.

Ebben a szamban olyan cikkeket gytijtottiink 6ssze, melyek egyrészt Einstein legfontosabb eredménye-
it, masrészt pedig a fizika néhany nagyon 0j témajat mutatjak be. Gabos Zoltan a specialis relativitaselmélet
alapjait ismerteti. Ennek alapjan az olvasé meggy6zddhet Einstein eredményinek fontossagarol, forradalmi
voltarol. Buchwald Péter Einstein 1906-ban megjelent, a molekuldk méretének meghatarozasaval foglalkozo
cikkéig nyul vissza. Irdsa egyben kitiing példaja annak, hogy a fizikai médszerek hogyan hasznalhatok mas
tudomanyagak, jelen esetben a bioldgia teriiletén. Kadar Gyorgy és Lovas Istvan cikke elméletileg modellez
egy olyan jelenséget, amely a szamitogépek miiveleti sebességének tovabbi ndvelését teszi lehetdvé. Tél Ta-
mas az utobbi évek egyik legdinamikusabban fejlédo teriiletének, a nemlinearis, kaotikus jelenségek atfogod
leirdsat adja. Végiil Darabont Sandor és munkatarsai cikke a kisérleti fizika egyik kiemelkedd és sokat igérd
megvaldsitasat, a szén nanocsovek eldallitasat mutatja be. A fenti cikkek dontd mértékben eredeti eredménye-
ket tartalmaznak, hiszen a szerzok az illetd szakteriilet vilagszerte elismert képviseloi.

Reméljiik, hogy a Miiszaki Szemle jelen kiilonszama hozzajarul a fizika és altalaban a természettudo-
manyok és miszaki tudomanyok tarsadalmi megbecsiilésének noveléséhez.

Miiszaki Szemle ¢ 31 5



A specialis relativitaselméletrol

About the special theory of relativity

Gabos Zoltan
Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, Fizika Kar, Kogalniceanu u. 1 sz., Kolozsvar

Abstract

By the beginning of the 20" century the physics have accumulated enough knowledge to incorporate
this new theory. The theory is based on the works of H. A. Lorentz and H. Poincaré, but the final steps have
been made in 1905 by A. Einstein. In this work we present some of the results obtained between 1905 and
1907 by Einstein. In the introduction we recall those facts, which made necessary the appearance of this
theory. Further, we present its main results, and at the end we discuss the consequences, applications and
experimental evidences of this new theory.

Osszefoglal6

A XX. szdzad elején a fizika készen dllt az iij elmélet befogaddsdra. Utjat H. A. Lorentz és H. Poincaré
egyengették, de a dontd lépést A. Einstein tette meg 1905-ben. A dolgozatban Einstein 1905-1907. kozott ko-
z6lt eredményeibdl valogatunk. A bevezetében azokat a tényeket ismertetjiik, amelyek sziikségessé tették az uj
elmélet megjelenését. Ezt kévetden az elmélet legfontosabb eredményeit ismertetjiik. Végiil az elmélet kévet-
kezményeivel, alkalmazasaival és a kisérleti bizonyitékokkal foglalkozunk.

A specialis relativitaselmélet megjelenése egy hosszu fejlodési folyamat eredménye. Gydkerei a 17.
szazadba nytlnak vissza. A tudomany terebélyesedése soran elméletek valtjak egymast. A régieket tjak valt-
jék fel. A valtas nem akadalymentes. A csiraban jelentkezd uj elmélet a régi keretben tor utat maganak. Ekoz-
ben el kell tavolitania a régi elméletnek tovabblépést gatld merevitéelemeit. Ha ez megtorténik az 0j elmélet
polgarjogot nyer a tudomany vildgaban.

A fizika a 20. szazad elején készen 4llt a specialis relativitaselmélet befogadasara. Utjat H. A. Lorentz
¢és H. Poincaré egyengették, a donto [épést 1905-ben Einstein tette meg. Neki volt batorsaga ahhoz, hogy elta-
volitsa a klasszikus elmélet hdrom merevitdelemét: az abszolut tér és az abszolut id6 fogalmakat, valamint az
elektromagneses jelenségek hordozojanak tekintett hipotetikus anyagot, az ,,étert”. A kdvetkezokben elsdként
az elmélet kialakulasaval foglalkozunk. Ezt kovetden Einstein 1905-07. kozott kozolt eredményeibdl valoga-
tunk. Végiil az elmélet helyességét igazolo kisérleti tényeket ismertet;jiik.

1. Az elmélet gyokerei

A 17. szazadban jelentds eredmények sziilettek a mechanika és az optika terén. A gydkereket keresve
ezekbdl kell kiindulnunk.

Elséként vegylik szamba az un. klasszikus mechanika egyes eredményeit.

Az 1637-ben bevezetett Descartes-féle derékszogii koordinatarendszer lehetdséget nyujtott az euklideszi
geometria eredményeinek hasznositasara. A koordinatarendszer a vonatkoztatasi rendszer szerepét tolti be.
Azok a vonatkoztatasi rendszerek, amelyekben a kiilsé hatasoktdl mentes ,,szabad” anyagi pont megtartja
mozgasallapotat (sebességét) a tehetetlenségi rendszer nevet kaptak.

A klasszikus newtoni mechanikéban feltételezték, hogy az idd ,,abszolut”, tehat barmely vonatkoztatasi
rendszerben a megfigyeld azonos idOskalat hasznalhat. I. Newton a teret anyagtdl fiiggetlen, végtelen kiterje-
désii tartalynak tekintette, amelyik mindenkor valtozatlan marad. Az ,,abszolut” térhez kotott Ky rendszert a
tehetetlenségi rendszerek korébe sorolta.

Tekintsiik a kezdeti idOpillanatban egybeesé K és K' derékszdgli vonatkoztatasi rendszereket. Ameny-
nyiben K' Vv sebességgel tavolodik K-tol, a newtoni felfogas alapjan az id6re
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t'=t (1)
a helyzetvektorokra
X'=X-Vt,x=Xx"+Vt )

irhat6. Ezek a képletek, a Galilei-féle transzformacios képletek nevet kaptak.

A (2) alatti képletek alapjan allitottak, hogy végtelen sok tehetetlenségi rendszer van, hiszen a Ko-hoz
képest egyenletes sebességgel tdvolodo rendszereket is megilleti a tehetetlenségi jelzo.

Vélaszt kerestek arra a kérdésre, hogy milyen lehet6ség van a Kg rendszer kijelolésére. Felismerték,
hogy erre nincs lehetdség, mivel a tehetetlenségi rendszereket a benniik végzett mechanikai kisérletekkel nem
lehet egymastol megkiilonbdztetni. Ezt a kijelentést a Galilei-féle relativitasi elv néven ismerjiik.

A relativitaselmélethez vezetd Giton egy masik kiindulopontot az optika eredményei szolgaltattak. A 17.
szazad kozepéig a fénysugarak a fizikusok fontos eszkoztarahoz tartoztak, jollehet nem tudtak felelni arra a
kérdésre, hogy mi a fény. A szizad masodik felében két elképzelés jelentkezett. Altalaban az egyiket Huy-
gens, a masikat Newton nevéhez fiizziik.

A Huygens nevével fémjelzett hullamelmélet hivei egy, a vilagirt kitd1t6 hipotetikus anyagra, az ,.éter-
re” alapoztak. Allitottak, hogy a végtelen finom éterben a fény ugy terjed, mint a hang a levegében, és a fény-
hullamot a fényl6 test altal rezgésbe hozott éterrészecskék inditjak el. E mechanikai modellre alapozva longi-
tudinalis hulldmokrol beszéltek.

Newton arra a kovetkeztetésre jutott, hogy a fénysugarak a fényld testek altal kilovellt apro testecskék-
bél allnak. A fényt és az étert elvalasztotta, és azokat kdlcsonhato partnereknek tekintette. A vizbedobott k6 a
vizben hullamokat valt ki. Newton a fényrészecskéknek a ko, az éternek a viz szerepet szanta.

Mindkét fénymodell szdmara elfogadhat6 volt az az allitas, hogy a fény az éterben véges sebességgel
terjed. Erre 1675-ben els6ként O. Romer adott elfogadhat6 értéket. Az igen ritka kozegben mért fénysebesség,
amelyet ma c-vel jeloliink, fontos szerephez jutott a specialis relativitdselméletben.

A 18. és 19. szadzadban a fény hullamelméletével kapcsolatban sok Uj eredmény sziiletett. Ezek koziil
csak azokat emeljiik ki, amelyek a relativitaselmélet megjelenésében szerepet jatszottak.

T. Young 1817-ben arra a kdvetkeztetésre jutott, hogy a fényhullamok transzverzalisak (az éterrészecs-
kék a terjedés iranydara merdlegesen végzik rezgésiiket).

A 19. szédzad masodik felében egy 1j hullamelmélet jelentkezett. J. C. Maxwell 1873-ban a nevét viseld
egyenletek alapjan az elektromagneses hullamok 1étezését allitotta. A hulldmok terjedési sebességére szamita-
sai a fény esetében nyert c=3-10°ms™ értéket adtak. H. Hertz 1887-ben kimutatta a transzverzalis elektroméag-
neses hullamok létezését. Kiderdilt, hogy a fényhullamok lathatoba es6 elektromagneses hullamok.

A nyugvo viladgéter hivei a K, abszolut vonatkoztatasi rendszert az éterhez rogzitették. Maxwell allitot-
ta, hogy ebben a kitiintetett rendszerben a fény minden iranyban ugyanazon c sebességgel terjed. De mit allit-
hatunk a tobbi tehetetlenségi rendszerekkel kapcsolatban? A feleletet keresve Maxwell 1880-ban egy kisérle-
tet javasolt.

A Kkisérletet els6ként A. A. Michelson végezte el 1881-ben, majd a kisérletet E. W. Morley-el 1887-ben
megismételte. Tekintsiik a napkdzéppontt, alldcsillagokhoz rogzitett, Newton altal tehetetlenséginek tekintett
K vonatkoztatasi rendszert. A foldi megfigyel6 egy, a Foldhoz rogzitett K' vonatkoztatasi rendszert hasznal. A
mérések rovid idotartama alatt a Fold sebessége gyakorlatilag nem modosul, igy a K' rendszer is tehetetlensé-

ginek tekinthet6. K'-ben kijelolhetd a K-hoz viszonyitott pillanatnyi eltolodasi sebesség, a v iranya. A kisér-

let meglepé eredményhez vezetett: a v, iranyaban és az arra merdleges iranyban mért fénysebességekre

ugyanazon ¢érték adodott. Ez arra utalt, hogy két tehetetlenségi rendszer relativ eltolédasi sebességét optikai
uton nem lehet megallapitani, és igy a K, abszolut rendszer kijelolésére a Maxwell-féle elektrodinamika sem
ad lehetdséget.

A fénnyel kapcsolatos mas tények is magyardzatot igényeltek. Ezek koziil kettét emlitiink. J. Bradley
1728-ban jelezte, hogy az allocsillagok az égbolton egy év alatt kis ellipsziseket irnak le, tehat a kiszemelt
allocsillagot kdvetd megfigyeld a taveso tengelyét folyamatosan kell valtoztassa. Az aberracio néven emlege-
tett jelenséget a Fold Nap koriili mozgéasaval magyarazzuk.

H. Fizeau 1851-ben az araml6 folyadékban az aramlas iranyaban kibocsatott fény v sebességét mérte és
azt talalta, hogy

c c
—<v;<—+v, (3)
n n
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ahol v az aramlasi sebesség és n a folyadék torésmutatoja.

A felsorolt tények kétségeket tamasztottak mind az éterrel, mind a Galilei-féle transzformaciods képle-
tekkel szemben.

Transzverzalis hullamok nem alakulhatnak ki igen kis stirtiségti kozegben. A Michelson-kisérlet arra
utalt, hogy a Fold az éter egy részét magaval ragadja. Az aberraciot a nyugvo étermodellel lehetett magyaraz-
ni. A Fizeau-kisérlet viszont arra utalt, hogy az aramlo folyadék csak részben ragadja magéval az étert.

A 19. szdzad végén és a 20. szdzad elején egyre nyilvanvalobba valt, hogy a klasszikus mechanika
egyes eredményei is feliilvizsgalatra szorulnak.

Az (1) és (2) alattiak elfogadésa azt jelentené, hogy amennyiben a fény a K rendszerben minden irany-
ban ugyanazzal a sebességgel terjed, nem allithatd ugyanez a K' rendszerrel kapcsolatban. A Michelson-
kisérlet azt is tantsitotta, hogy a Galilei-féle transzformacios képletek a fény esetében nem hasznalhatok.

A Maxwell-féle elektrodinamika megtdrte a newtoni mechanika egyeduralmat. A fizikusok meggyd-
z6dtek arrdl, hogy nem lehet az egész fizikat Newton mechanikéjra alapozni. Ugyanakkor ellenhatasként egy
masik iranyzat is jelentkezett. Példaul a Maxwell-elméletet kiegészitdé Lorentz-féle elektronelméletben a me-
chanikai tomeget Un. elektromégneses tomeggel helyettesitették. 1900. utan M. Abraham €és masok kimutat-
tak, hogy a gdmbalaku toltéscsomodnak tekintett elektron gyorsitasa esetében gyorsitast gatlo hatas jelentkezik.
Tehat tehetetlenséggel, vagyis tomeggel kell szamolni. A szamitasok azt mutattak, hogy az elektromagneses
tomeg a sebesség novelésekor novekszik. Jollehet ez az t zsdkutcanak bizonyult, az eldrelépést segitette. W.
Kaufmann 1901-t6] a radioaktiv anyagok altal szolgaltatott nagysebességti elektronok eltéritését vizsgalva,
tomegnovekedést tapasztalt. Ez is azt sugallta, hogy a newtoni mechanika a nagy sebességii mozgasok eseté-
ben modositasra szorul.

2. A specidlis relativitaselmélet megalapozasa

Az étermodellel kapcsolatos nehézségekbdl kiutat kellett keresni.

W.Voigt 1887-ben elsoként figyelmeztetett arra, hogy amennyiben megkdveteljiik azt, hogy a fény ter-
jedési sebessége az Osszes tehetetlenségi rendszerben minden iranyban ugyanakkora legyen, az id6t is transz-
formalni kell. Eredményérdl megfeledkeztek.

H. A. Lorentz 1904-ben azokat a transzformacios képleteket kereste, amelyek alkalmazasakor a ritka
kozegre érvényes Maxwell egyenletek alakja nem modosul. Arra az esetre, amikor a kezdeti idOpillanatban a
K és K' tehetetlenségi rendszerek egybeesnek, és K' az I-es tengely iranyaban v sebességgel tavolodik K-tdl, a
ma nevét viseld

v
x') :y(x1 —Vt), x,=x,, x,=x;, t' Zy(t—c—lej 4)

képleteket nyerte, ahol

Az inverz képletekre

\%
X :y(x'1 +Vt'); x, =x'y, x; =x, tzy(t""c_zx'lj )

irhato.

A nyugvo éter-modell megmentésével faradozd Lorentz nem tudta hasznositani a transzformdacios kép-
letei altal nyujtott lehetdségeket. Elfogadta G. F. Fitzgerald 1892-ben megfogalmazott allitasat, mely szerint a
targyak mérete az éter hatdsara, a mozgas irdnydban megrovidiil. A Fizeau-kisérlet esetében nyugvo étert
ment6 Otletet nem tudott ajanlani.

A vizsgalatokba bekapcsolodott H. Poincaré is, aki a transzformacioval kapcsolatos néhany fontos tény-
re hivta fel a figyelmet. Einsteinnal egyidoben, de tdle fiiggetleniil megallapitotta, hogy a v paramétert tartal-
mazd (4) alatti transzformacio esetében csoporttulajdonsagok allapithatok meg.
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Rémutatott arra, hogy az
X +x; +x -t (6)

kifejezés Lorentz-invarians. Ertéke nem modosul, ha a kifejezésbe vesszés mennyiségeket irunk. Az x,=ict
képzetes negyedik koordinata hasznalatat is javasolta. Poincaré azzal is tisztdban volt, hogy a Galilei-féle rela-
tivitasi elvet egy 1j, a Lorentz-transzformaciora alapozo elvvel kell helyettesiteni.

Poincaré¢ az éter kérdésével nem foglalkozott, figyelmét a transzformacioval kapcsolatos matematikai
vonatkozasok kototték le. A ,,Tudomany és foltevés” cimii konyvében a kovetkezdket irta: ,,tulajdonképpen ez
nem mas mint egy kényelmes feltevés, mely azonban mindig kényelmes marad, mig elébb-utobb be fog ko-
vetkezni az az id6, amikor az étert mint hasznavehetetlen fogalmat végképpen elvetik.” E 1épés megtételére
azonban nem vallalkozott.

A tovabblépés feladata Einsteinra harult, aki 1905-ben ,,A mozgd testek elektrodinamikajarél” cimi
dolgozataban ki merte mondani, hogy éter nincs. E bator 1€pés megtételében az ugyanezen évben kozzétett i
fényelmélete is segitette.

M. Planck 1900-ban arra a kovetkeztetésre jutott, hogy a v frekvenciaju fény (elektromagneses sugar-
z4s) energiaja, csak az

g=hv (7)

energiaadag egészszamii tobbszorose lehet. Einstein 1905-ben tovabblépett. Allitotta, hogy a hv energiaadag
hordozoéja egy sajatos targy, amelyik hullam és korpuszkularis tulajdonsaggal rendelkezik (az elektromagneses
sugarzas kvantuma 1926-ban a foton nevet kapta). Einstein a newtoni uton haladt tovabb. Newton a fényré-
szecskéket elvalasztotta az étertél. Einstein az étert kiiktatva a hullimtulajdonsagot is a fotonra ruhazta. Uj
fényelméletével Einstein elsdéként tudta magyardzni a fényelektromos hatas térvényeit. Einstein eredményei-
b6l harmat emeliink ki:
a. Uj megvilagitasba helyezte a tér és idd fogalmakat;
b. Teljesitette a Poincaré altal is megfogalmazott feladatot, lerakta a klasszikus mechanikat felvalto
uj mechanika alapjait;
c.  Allitotta, hogy a specialis relativitaselmélet eredményei két alapelvbél szarmaztathatok:
l. A tehetetlenségi rendszerek minden fizikai folyamat szempontjabdl egyenértékiiek. Tehat a
természettdrvények minden tehetetlenségi rendszerben ugyanolyan alakban irhatok.
2. A vakuumbeli fénysebesség valamennyi tehetetlenségi rendszerben, minden irdnyban ugyan-
olyan érték.
A kovetkezokben példaként mutassuk meg, hogy a két alapelv hogyan vezet az un. specialis Lorentz-
transzformacio (4) alatti képleteihez. Keressiik a képleteket az

x|\ =bx tbt,x',=x,, x'y =x,, ' =b,x, + bt (8)

alakban, ahol az egyiitthatok v fiiggvényei. (8)-bol az
1 1
x, =—Ibx" =bt"), x,=x",,x.=x",t=—(-bx" +bt' )
1 D( 4% 1 2 ) 2 2 3 3 D( 371 1 )

inverz képletekhez jutunk, ahol
D:b1b4—b2b3. (10)

A K’ rendszer origdjara X, = vt, X', =0 irhat6 és igy

b, = —vb,. (11)
A K rendszer origojara x, =0, x', = —vt' érvényes, kovetkezésképpen
b, = —vb,. (12)
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A kezdeti id6pillanatban a kdzos origdbdl az I-es tengely irdanyaban kibocsatott fényjelre a K és K’-beli
megfigyelok egyarant a c értéket adjak, tehat x, =ct, x| =ct’ ésigy

b +b
=% (13)
ch, +b,
irhato.
(11),(12),(13) felhasznalasaval az ismeretlen egylitthatok szama egyre csokken és
\%
x' =b,(x, - vt), t’:bl(t——lej (14)
c
y’ V(v
X, =W\ +vt'), t=—|t'+—=x' 15
=y b b][ czlj (15)
adodik.
A masodik alapelvbdl
X x xS =0, P+l HxI -t =0 (16)

kovetkezik. Az els6 kapcsolat, (14), majd a masodik kapcsolat felhasznalasaval
b=y

nyerhetd. Ezzel a (4) és (5) alatti transzformacios képletekhez jutottunk.

3. A tér és ido relativitasa

Miutan Einstein megfosztotta az abszolut teret utols6 tamaszatol, az étertdl, a fogalom hitelét vesztette.
Az abszolut id6fogalomhoz ragaszkod6 Lorentz-el szemben azt is allitotta, hogy egységes vilagid6rél nem
beszélhetiink. De ennél is tobbet adott. Felismerte, hogy a Lorentz-féle transzformacios képletek arra utalnak,
hogy a tér és id6 kozott elvalaszthatatlan kapcsolat van. Ezért a térbeli kapcsolatok megadasa az iddbeliek
pontositasat, az idobeli kapcsolatok megadasa a térbeli viszonyok figyelembevételét igényli. Ezért allitotta,
hogy az id6tartamok és tdvolsagok mérésekor szigoru utasitasokat kell betartani.

Az id6vel kapcsolatban eldirta, hogy a mérések elvégzése eldtt a tehetetlenségi vonatkoztatasi rend-
szeren beliil az 6rdkat egyeztetni kell. Tekintsiik példaul a K rendszert. Az origdban elhelyezett 6rat allitsuk
be a t=0 id6pillanatra. Ebben az id6pillanatban az origébdl inditsunk el egy fényjelet. AZ origdtol r tavol-
sagra 1év6 P pontbeli orat a jel megérkezésekor a tp= r/c iddre kell beallitani. Ugyanigy jarunk el a K' rend-
szerbeli 6rék esetében is. Kiilonbozo tehetetlenségi rendszerek esetében az egyeztetést csak egy alkalommal
végezhetjiik el. Ezt tessziik akkor, amikor a K és K' rendszerek origdban 1évo orait, az egybeesés pillanata-
ban a t=t'=0 idére allitjuk be.

Tekintsiik a K' rendszerben nyugvé (a rendszerrel egyiittmozgo) orat. Ekkor Ax', =0. Legyen At'a

rendszerben mért un. nyugalmi iddtartam. A K-ban mért in. mozgasi mérészamra az (5) alatti utolsé képlet
alapjan

At = pAt' (17)
irhato. Amennyiben az 6ra a K rendszerben nyugszik (Ax, =0), a K és K' rendszerekben mért id6tartamok
kapcsolatara (4) alapjan

At' = yAt (18)

adodik. (17) és (18) kozott nincs ellentmondas, mivel a kapcsolatokat kiilonb6zo térbeli viszonyokra adtuk
meg és mindkét esetben a mozgasi mérdszam nagyobb a nyugalminal. A mozgd rendszer 6rai lassabban jar-
nak, mint a nyugvo rendszer orai.
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A hosszisagok mérésére Einstein pontos utasitdsokat adott. A K'-ben nyugvo 1'-es tengelyre fektetett
merev rud hosszat a szokasos modon allapitjuk meg. A radhoz mérdrudat rogzitve leolvassuk a végpontokhoz
tartoz6 beosztasokat. Tehat az Gin. nyugalmi mérészamra

= Ax (19)

irhat6. A K-beli megfigyeld a hozza képest mozgd rad hosszat kell megadja. Mérdrudjat az 1-es tengely men-
tén rogziti. A mozgési mérészam megallapitasakor megkdveteljiik, hogy a végpontok helyzetét K-ban, ugyan-
abban az idOpillanatban kell leolvasni. Mivel 4¢=0, (4) alapjan

Ax', =yAx,, vagy L', = yL, (20)

adodik.
Amennyiben a merev rud a K rendszerben nyugszik, a K'-ben allapitunk meg mozgasi mérészamot, a
vesszOs €s vesszO nélkiili mennyiségek szerepet cserélnek:

L =yL'. 21)

(20) és (21) kozott nines ellentmondés. Mindkét esetben a mozgasi mérdszam kisebb a nyugalmi méro-
szamnal. A latszolagos ellentmondas egy aszimmetriat is tiikkroz. A nyugalmi mérészam megadasakor csak a
mérérudra és egyetlen megfigyeldre van sziikség. A mozgéasi mérészam megadasa egy mérdrudat, legalabb
két orat és két megfigyelot kovetel. A mozgés irdnyara merdlegesen elhelyezett radra K-ban és K'-ben ugyan-
azt a hosszértéket kapjuk:

L,=L,, L',=L,. (22)

A Lorentz-féle transzformacios képletek az események egyidejiiségével kapcsolatban is fontos eredmé-
nyekhez vezettek. Tekintsiik a K' rendszerben két kiilonb6z6 helyen bekdvetkezd egyidejii eseményt. Ekkor

At'=0, AX' # 0, kovetkezésképpen (5) alapjan
At Zy%zlx'l (23)
c

adodik, tehat a K-beli megfigyeld szamara a két esemény nem egyideju.
A K-ban kiilonb6z6 helyeken észlelt egyidejii eseményre (4) alapjan

At' = —ylzzlx1 (24)
c

irhato. Tehat valahanyszor két esemény egyidejliségérdl beszéliink, meg kell nevezni azt a vonatkoztatasi
rendszert amelyben azt megallapitottuk.

A fentiek alapjan a kovetkezoket allapithatjuk meg.

A térrel és idOvel kapcsolatos adatok megadasanal mindig meg kell nevezni azt a vonatkoztatasi rendszert,
amelyben ezek az adatok érvényesek. A K-beli adatok csak a K rendszerben hasznalhatok. Abban az esetben,
amikor a K-beli informaciokat egy masik rendszerben kivanjuk hasznositani, fel kell hasznalni a Lorentz-féle
transzformacids képletek altal nyujtott atszamitasi lehetdségeket.

Einstein, eredményeinek megadasakor, a valos haromdimenzids X -teret hasznalta. H. Poincaré egy
negyedik koordinata bevezetését és egy négydimenzios absztrakt tér hasznalatat javasolta. Elképzelésit
1908-ban H. Minkowski valositotta meg. Minkowski tanusitotta, hogy a tér és id6 kapcsolatat legtermésze-
tesebb modon az Un. téridé kontinuumban lehet leirni. E négydimenzids térre kidolgozta a vektor- és
tenzorszamitas apparatusat.

A térido egy pontjahoz az

X1, X2, X3, X4=icCt (25)

komponensekkel rendelkez6 négyes helyzetvektort rendelte. Az ivelemnégyzetre a haromdimenzids euklideszi
térre hasznalt kifejezés altalanositasanak tekinthetd
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ds® =dx; +dx; +dx; +dx; (26)

kifejezést hasznalta. A (4)és (5) alatti transzformacids képletek helyett

A\ A%
[ » [ [ [ :
X _Y(xl +l;x4j » Xy =Xy, X3 =Xy, Xy _y(_l;xl +x4j , (27)

\4 \%
—_— ’ » ! —_ ! —_ —_ : ! !
X, —y(xl—l;xJ, X, =x%, x=x5, x, —y(z;xl+x4j (28)

irhatd. Ezek segitségével azonnal belathato, hogy ds® invarians skalar (a K és K'-beli értéke egyezik).
A kovetkezokben Einstein egyes eredményeinek ismertetésekor az egyszeriibb, Minkowski altal nyuj-
tott formalizmust hasznaljuk.

4. Alkalmazasok és kisérleti bizonyitékok

Einstein 1905-07. k6zott k6zolt munkéiban az elmélet tobb olyan kovetkezményével foglalkozik, ame-
lyek az elmélet 1étjogat is tanusitjak. A kovetkez6kben ezekbdl valogatunk.

4.1.. A sebességek 6sszeadasa

Egy tehetetlenségi rendszeren beliil mért sebességeket a szokasos modon adjuk 6ssze. De hogyan kell
eljarnunk, amikor két kiilonb6z6 rendszerben mért sebességet akarunk 0sszegezni?

Tekintsiik a kozos 1-es tengely mentén haladd anyagi pontot, amelyre a K'-beli megfigyel6 a v' sebes-
ségértéket adja. Ugyanerre a mozgasra a K-beli megfigyel6 (5) alapjan a

+ '

:%_ v V' (29)
dt 1+V\2/
c

sebességertéket adja. E képlet segitségével Einstein feleletet tudott adni arra a kérdésre, amelyik 16 éves kora-
tol foglalkoztatta. Milyennek latnank a fényt, ha utol tudnank érni? Legyen v'=c, ekkor V=c. S6t a v=v'=c
esetben is V=c adodik. A felelet: a fényt nem lehet utolérni.

A (29) képletet a Fizeau-kisérlet magyarazatara is fel tudjuk hasznalni. A K'-ben mért c/n és a K-ban
mért v sebességet dsszeadva

v+— 1
V= ”—£+(1——2jv+
1+L n n

cn

adodik. A kozelités soran figyelembe vettiik, hogy v << E.
n

4.2. Pontmechanikai alkalmazasok

Tekintsiik a K' rendszer origdjaban rogzitett anyagi pontot, amelyre a K rendszerben dx;=v-dt irhato.
Ekkor (25), (26) és ds* =ds" alapjan

(V2 — cz)dt2 =—c*dt”

irhato. A dt' nyugalmi id6tartamra a sajatidé megnevezést és a d7 jel6lést is hasznaljuk. Ekkor a (17)-el egye-
70
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dt = ydt (30)

kapcsolathoz jutunk. (30) helyességét tobb kisérleti tény igazolja.

E kisérletek két csoportba sorolhatok: a) instabil, nagysebességli elemi részek bomlasara vonatkoznak;
b) nagysebességli jarmiivek (példaul repiildgépek) altal hordozott atomoérdkat hasznalnak. Az instabil részek
bomléasaval kapcsolatban az

t
N = NO exp(— ?j

képletet hasznaljuk, amelyben T az atlagos élettartamot jeloli. A Foldon is észlelhetd miionok az atmoszféra
fels6bb rétegeiben (16-20 km magassagban) keletkeznek. A miionok élettartaméara a tabldzatokban a
7=2,2-10"s értéket talaljuk. Tehat még a c sebességgel mozgd miion is elbomlasaig csak mintegy 0,66 km
utat futna be. Azt a tényt, hogy a miionok nagy szamban a Foldre is eljutnak, B. Rossi 1941-ben azzal magya-
razta, hogy 7 nyugalmi id6tartamot jelol és a foldi megfigyelé a T = y7 mozgasi élettartammal kell szamol-
jon. Ezt a tényt 1963-ban f61di koriilmények kozott is igazoltak.

R. P. Durbin, H. H. Loar és W. W. Havens 1952-ben a bataviai Fermi-laboratéoriumban a t6ltéssel ren-
delkez6 pi-mezonokkal kapcsolatban is ugyanerre a kdvetkeztetésre jutott. A n*, m~ részecskék atlagos nyu-
galmi élettartama t=(2.60£0.05)-10%s. A v=0,75 ¢ sebességii pi-mezonok esetében a virakozasnak megfelels-
en a T=(3,9+0,3 )-10"®* s mozgasi élettartamot mérték.

1971-ben J. C. Hafele és R. Keating b. tipusu igazolast valdsitott meg. Repiilégépen 15 6rdn keresztiil
atomorat (Cs-orat) utaztattak, atlagosan 1200 km/h sebességgel. A repiilés befejeztekor a sugarhajtomiives
replildgép oraja kisebb id6t mutatott, mint a repiilétéren maradt masodpéldanya (az atomora lassabban rez-
gett). Az atomora 4,7-10° s késése tokéletesen megfelelt az elvart értéknek.

4.3. Az energia és tomeg kapcsolata

Einstein 1905-ben kozolte a , Filigg-e egy test tehetetlensége az energia tartalmatol” cimi cikkét, amely-
ben kimutatta, hogy ha egy test energiat sugaroz ki, akkor tdmege csokken. A nevét viseld hires képletet 1907-
ben kozolte. A kovetkezokben e képletet a Minkowski-féle formalizmus segitségével adjuk meg.

Mivel dt invarians skalar segitségével négyes sebességvektort értelmezhetiink:

dt
=yv,, u, Sic— =icy. (31)
dr

A klasszikus mechanikaban a sebességet tomeggel szorozva az impulzushoz jutunk. Allitva, hogy léte-
zik egy tomegjellegli invarians skalar, amelyet jeloljiink my-val, négyes impulzus értelmezhetd:

Dy = YmgV, Dy S YmgV,, Py = YmgVs, py = iymyce (32)

Foglalkozzunk a p, komponenssel. Ha sorbafejtiink v*/c* szerint a
— .My o
py=imycti—vo + .
2¢
kozelitd kifejezéshez jutunk, amelynek masodik tagjaban megjelenik a c-vel osztott mozgasi energia kifejezés.
Ezért allithatjuk, hogy a

Py = - E (33)
kifejezésben E energiat jelol:
E= ymoc2 . (34)
Az
m = ymg (35)
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kapcsolatot is gyakran haszndljuk, amelyben szereplé my-at nyugalmi, m-et pedig mozgasi tdmegnek nevez-
ziik. A fentiek alapjan az energia ¢s tomeg kapcsolatat ado Einstein-képlethez jutunk:

E=mc’. (36)

Az energia és harmas impulzus kapcsolatat az

E=c\p* +m)c’ (37)

Osszefliggés adja.
A (35) alatti tomegképlet érvényességét elsoként nagy pontossaggal A. H. Bucherer igazolta 1909-ben.
A relativitaselmélet egyik szimbolumava valt (36) képlet a magfizika és az elemirészfizika nélkiilozhe-
tetlen alaposszefiiggése.

4.4. A Doppler-effektus

crer

! = .V [ [ [A— .V
P _V(p1+l;p4):p2 =P P3—=D;s ,p4—y(—l;p1+p4), (38)

— 1 'V ! — [ —-— 1A = 'V ! [
pl‘)’p]_l;p4 :pz_pz’p3_p3’p4_3’l;p1+p4 (39)

transzformacios képletek irhatok.
Az Einstein-féle fényelméletben (7), mg =0 €s (37) alapjan a fotonra
- _hv_ chv
pP=—n, py=i— (40)
c c

irhato, ahol n a foton mozgasiranyaba es6 egységvektor. Amennyiben n;=0 (38) és (40) alapjan a

V'”'1=7V(”1—Xja v'n',=wn, , V':ﬂ/V[l—X’%j (41)
c c
¢és (39), (40) alapjan a
' ' V 10 1 \ '
an=7v(nl+—j, vn, =v'n', , v=7v(1+—nlj (42)
c c

transzformacios képletek adddnak.

Alkalmazzuk e képleteket két specialis esetre.

Tekintsiik a K' rendszer origdjaban rogzitett fényforrast. A K-tol v sebességgel tdvolodo fényforrasbol a
K rendszer origdja felé kibocsatott fotonra n;” =—1 és (42)alapjan

v, = yv'(l —Xj
c

adodik. Amennyiben K' —v sebességgel kozeledik K-hoz, a K-beli megfigyeld a

v, = 71/'(1 +Xj
C

frekvenciat allapitja meg. A két frekvenciaérték szamtani kozépértékére

2
v:yv':v'[1+v—2+...] 43)

2c
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irhato. (43) helyességét H. 1. Ives, G. R. Stilwell 1938-ban és G. Otting 1939-ben kisérletileg igazolta. Fény-
forrasként nagysebességii gerjesztett csOsugar ionokat hasznaltak.

Rogzitsiik a fényforrast a K rendszer kezdépontjaban. Tekintsiik a 2-es tengely irdnyaban kibocsatott
fotont. A foton mozgasi irdnyara merdleges iranyban halad6 K'-beli megfigyeld frekvenciavaltozast észlel. A
valtozast transzverzalis Doppler-effektusnak nevezziik. A K rendszerbeli v frekvencia és a K'-beli v' frek-
vencia kapcsolatat a (41) alatti harmadik képlet adja:

V'=yv. (44)

(44) helyességét a Mossbauer-effektussal igazoltak. A fotonforrast kristalyos anyagban 1évo gerjesztett
atommagok képviselték.

4.5. Az aberracio
A (41) alatti képletekbdl a foton K és K'-beli mozgés irdnydnak kapcsolatara

n'| = . € . n,= S E— (45)
v
I-—n, y(l—nlj
c c

adodik. Tehat az allocsillagbol érkezd fényt a K és K'-beli megfigyelok kiilonbozo irdnytunak észlelik.
Abban a specialis esetben, amikor a csillagfény a K rendszerben a 2-es tengely mentén érkezik: (45)-bol

n, =0, n, = -1 figyelembevételével a K'-beli fénysugar iranyara az
v 1
n'=——,n,=——
¢ 4

egységvektor-komponenseket nyerjiik.

Zarjuk a fentieket két megjegyzéssel.

A Lorentz-féle transzformaciés képletek olyan kis v/c értékékre, amelyek esetében a v?/c* nagysagrendii
tagok mar elhanyagolhatok, a Galilei-féle transzformacios képletekkel helyettesithetok. Ezzel magyarazhato,
hogy egyes un. elsérendii hatasokra (példaul az aberraciora) miért tudott a klasszikus elmélet kielégitd ered-
ményt szolgaltatni.

A 20. szazad elején két 1j elmélet, a specialis relativitdselmélet és a kvantumelmélet alapjait raktak le.
Einstein fényelméletével elsdként tudatositotta azt, hogy kidolgozhatok olyan elméletek, amelyek mindkét
elmélet kovetelmeényeit teljesitik. Azt is tudta, hogy a Maxwell-elmélet nem teljes, csak a hullamtulajdonsa-
gok leirasara alkalmas. Einstein megtalalta a tovabblépés utjat és megtette az elsd 1épést egy uj elmélet, a
kvantumelektrodinamika kidolgozasa terén. Az uj elmélet az elektromagneses mez6 korpuszkularis sajatossa-
gainak leirasara is alkalmas.

Miiszaki Szemle ¢ 31 15



A molekulaméret szerepe
egyszeri szerves folyadékok leirasaban

The Role of Molecular Size
in the Description of Simple Organic Liquids

Buchwald Péter

IVAX Research, Inc.,
4400 Biscayne Blvd, Miami, FL 33137, USA

Abstract

Molecular size has a fundamental role in determining the properties of liquids and solutions. Here, a
recently developed, simplified, molecular size-based model for liquids is briefly reviewed and a number of
illustrative applications are presented. Within the context of the World Year of Physics, it is also recalled that
one of Einstein’s famous five articles from his 1905 annus mirabilis (miraculous year) was on the determina-
tion of molecular dimensions in liquids.

Osszefoglal6

A molekulak terbeli mérete alapvetd szerepet jatszik a folyadékok és oldatok tulajdonsagainak megha-
tarozasaban. A jelen cikk egy nemrégiben kidolgozott molekularis térfogatra épiilo egyszeriisitett folyadék-
modell lényegét foglalja dssze, és szamos alkalmazasat szemlélteti. A Fizika Vilagéve jegyében egyuttal azt is
felidezi, hogy Einstein 1905-6s annus mirabilis-e (csodds éve) hires ot cikkének egyike éppen a molekularis
méret folyadékokban torténd meghatarozadsarol szolt.

Kulesszavak: molekularis méret (dimenzio), folyadék, viz, ciklodextrin komplex, bioldgiai hatas

1. Bevezetés

1.1. Anni mirabiles

A tudomanyok teriiletén kétségkiviil kevés olyan megemlékezésre érdemesebb év van, mint az 1905-0s,
Einstein annus mirabilis-e (csodas éve). Ez volt az az év, amelyben az akkor 26 éves Einstein a berni Szaba-
dalmi Hivatal alkalmazottjaként gyors egymasutdnban kozolt 6t, egyszerzds és joforman irodalmi hivatkozas
nélkiili cikket az Annalen der Physik-ben, melyek a kvantumfizika hullam-részecske kettéségének kezdetét
(fényelektromos hatés) [1], az atomelmélet végleges bizonyitasat (Brown-mozgas [2], molekularis méret fo-
lyadékokban [3]), valamint a (specialis) relativitaselmélet alapjait [4, 5] jelentették [6, 7]. A szellemi teljesit-
mény szempontjabodl, ez az év csak a tudomany altal jegyzett egyetlen masik annus mirabilis-hez, Newton
1665—-66-0s évéhez hasonlithat6. Ekkor ugyanis Newton talan nagyobb attorést jelentd felfedezéseket tett a
differencial- és integralszamitas, az optika, a tomegvonzas (gravitacid), valamint a mechanika alaptérvényei-
nek lefektetésével, igazabol mintegy 18 honap alatt, amikor a cambridge-i pestisjarvany eldl sziilofalujaba,
Woolsthorpe-ba menekiilt [8]. Viszont Einsteinnel ellentétben, aki gyakorlatilag azonnal lek6zolte eredménye-
it, Newton, aki kozismerten nehéz természeti €s a titoktartds, meg az aprolékos részletek megszallottja volt,
sok felismerésén évekig ragodott, mielétt nyilvanossagra hozta volna éket. Igy példaul fémiivét, a Phi-
losophiae Naturalis Principia Mathematica-t csak 1687-ben kozolte, és akkor is csak Halley nogatasanak és
pénziigyi segitségének koszonhetéen. Newton azonban nem teljesen alaptalanul volt dvatos kozléseiben.
Amint ez utdlag, a huszadik szazad kozepén 0jbol felbukkant jegyzeteibdl kidertilt, a fizikanal joval tobbet —
tobb mint egymillid és teljesen értéktelen szot — irt alkimiardl és valoszintileg ennél is tobbet az anglikan egy-
hazzal szakito, eretneknek mindsiil6 teoldgiai fejtegetéseirdl [8].
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1.2. Molekulak folyadékban

A kvantumfizika és a relativitaselmélet térhoditasaval mara mar kevésbé koztudott, hogy az 1905-6s
cikkek egyike [3], amely 1906 januarjaban jelent meg €s egyben Einstein doktoratusi tézise, valamint hossza
1d6n keresztiil legidézettebb (!) cikke is volt [7], a kinetikus molekula-elmélet folyadékokban val6 alkalmaza-
sardl szolt a molekularis méret meghatarozasanak céljaval. Az ott bevezetett, mara altalanositottabb alakban
Stokes-Einstein egyenletként [9] ismert 6sszefiiggés (Einstein eredeti jeldlésében [3])

D:EL
67k NP

segitségével és a cukor vizben vald oldddasi adatainak felhasznalasaval Einstein a cukor-molekula becsiilt
effektiv hidrodinamikai sugaraként annak idején 4,9 A-t (4,9x10'° m-t) kapott, N-nek pedig, elfogadhato
becslésként 6,56x10” mol™'-t. A fenti egyenletben D a diffizids egyiitthatd, k a viszkozitas (szokdsos mai
jeloléssel altalaban 77), N az Avogadro szam (N4), R az egyetemes gazallando, T az abszolut homérséklet, és P
az effektiv hidrodinamikai sugar (7., @).

Ahhoz képest, hogy az elmult sz4z évben mi minden tortént a tobbi teriileten, a kozonséges folyadékok
molekularis elmélete terén nem keriilt sor igazi attérésre [10]. A mai napig az egyik legtobb gondot okozd
probléma éppen az, hogy e fazist még mindig nem sikeriilt molekularis szinten igazabol jol leirni, annak elle-
nére, hogy a kémiai és biokémiai folyamatok legnagyobb része éppen folyadékokban vagy azok hatarfeliiletén
jatszodik le. Ez mar csak azért is kiilondsen frusztrald, mert a gaz és a kristalyos szilard halmazallapotok
ugyanezen a szinten meglehetosen jol leirhatdak és a folyadékok nyilvadnvaldéan valahol e két fazis ,,kozott”
talalhatdak. Raadasul, mivel a f6ldi élet bensdségesen folyadékokon alapul és a kémia / biokémia / gydgysze-
részet teriiletein a mai napig nagyon sok szempontbo6l érvényes az annak idején az alkimikusok altal megfo-
galmazott tapasztalat, hogy az anyagok hatdsaikat csak oldatban fejtik ki (corpora non agunt nisi soluta), igy
az oldatok és folyadékok hasznalhaté leirasa igencsak fontos lenne nemcsak a fizika, de egy¢bb teriiletek sza-
mara is. Az mar csak apr6 gond, hogy az élet (legalabbis az altalunk ismert formajaban) és mindennapi folya-
dék-tapasztalataink vizre épiiltek, marpedig a viz meglehetsen egyedi és sajatos folyadék. A legutdbbi évek
szamitogépes / molekuléris dinamikai szimuldcidi ugyan igéretes fejlédést jentettek, de ezek csak szdmités-
intenziv modellekkel szolgalhatnak és nem olyan attor6 fizikai-kémiai elméletekkel, amelyek elegans kapcso-
latot teremthetnének a folyadékok intermolekuléris kolcsonhatasai és megfigyelheté makroszkopikus tulaj-
donségai kozott. Marpedig valamilyen ilyen kapcsolatnak 1éteznie kellene, ha méasképp nem, hét Einstein vi-
lagképének szellemében mindenképpen, hisz 6 volt az, aki még a kvantummechanikaval valo szakitas aran is
ragaszkodott azon elvéhez, hogy Raffiniert ist der Herr Gott, aber boshaft ist Er nicht (Az Ur kérménfont, de
nem kajan). Sajat bevalldsa szerint értve ez alatt azt, hogy a Természet fenséges és elrejti titkait, de nem rossz-
indulati fortélybol — tehat jol feltett kérdésekre igenis van vélasza [6, 7].

(1

2. Molekulaméreten alapul6 folyadék modell

Az elmult évek soran a dolgok gy alakultak, hogy tobb teriileten dolgozva is vissza-visszatérd modon
nyilvavalova valt szamomra a molekularis méret 1ényeges szerepe folyadékok és oldatok fizikai-kémiai tulaj-
donsagainak, s6t bioldgiai hatdsdnak meghatarozasaban is. Ezen indittatasbol sikertilt kidolgozni elobb egy, a
molekuldk hdromdimenzios méretét (feliiletét és térfogatat) kiszdmold szamitogépes programot, majd egy
statisztikus mechanikan alapulé megkozelités segitségével egy molekularis méreten alapuld egyszeriisitett
modellt, amely olyan szerves folyadékok esetén, amelyek nem tartalmaznak sem hidrogénkotésre—alkalmas,
sem erdsen poldris szubsztituenseket, képes a fizikai-kémiai tulajdonsagok széles skalajanak egységesitett
leirasara (parolgashd, forraspont, Ostwald abszorpcios egylitthato, feliileti fesziiltség, megoszlasi hanyadosok,
vizoldhatosag, zarvanykomplexek stabilitasa).

2.1. Térfogat- és felllet-szamitasi algoritmus

A van der Waals sugar fogalmanak gyakorlati sikere jo kiindulasi alapot szolgaltat a molekularis feliilet
és térfogat egyszerli szamitogépes megbecslésére annak ellenére, hogy egy egzakt kvantumfizikai leirasban az
elektronfelh6ének nincs jol meghatarozott hatarfeliilete. Ebben a megkdzelitésben a molekula valamennyi
atomjat egy-egy olyan gomb jelképezi, melynek kozéppontja az atommag egyensulyi helyzetének felel meg és
melynek sugara a megfeleld atom van der Waals sugaraval egyenld (mint ezt a 3. abra is szemlélteti). A gom-
bok kiilso feliilete hatarozza meg a van der Waals feliiletet és ez hatarolja az ugynevezett van der Waals térfo-
gatot. Az itt leirt modellek mindegyike ezen v van der Waals térfogatra épiilt. Mas méretjellemzok is haszndla-
tosak (példaul az oldoszer altal hozzaférhet6- vagy az érintkezési feliiletet), de ezek altalaban elég szorosan
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korrelaltak egymadssal ahhoz, hogy megfelel6é konvertalas utdn egymassal helyettesithetéek legyenek. A van
der Waals feliiletr6l kimutattak, hogy jol képviseli azon allandé elektronsiiriiségii (0,001-0,002 elektron/a,’)
feliileteket, melyek a teljes elektromos toltés tobb mint 96%-at tartalmazzak [11], igy hasznalatukkal fizikai-
lag is helyes képet kapunk. Mivel e méretjellemzOk haromdimenzids paraméterek, pontosabban jellemzik a
molekula méretét vagy alakjat, mint olyan egyszerli, am a kémidban stirlin hasznalatos paraméterek, mint pél-
daul a szénatomok szama vagy a molekulatomeg.

A szadmolds egy olyan algoritmus segitségével torténik, amely analitikus €s numerikus modszereket
kombindlva gyorsitja fel a térfogat és feliilet kiszamitasat [12]. Példaul az individualis atomok hozzéjarulasa-
nak Osszegezése utan, a szomszédos atom-gémbok feliileti atfedését a differencidlis geometria Gauss-Bonnet
képletével szamoljak ki, kihasznalva azt a tényt, hogy a gombfeliiletek Gauss-gorbiilete és a gombfeliileten
levd metszési korok geodéziai gorbiilete (x;) allando:

S=rin-Y kil-Y.5.) @

Itt ¢ azon gdmb sugara, melyen a megfeleld feliilet fekszik, az els6 dsszegezés a feliiletet hatarolo éle-
ken, a masodik pedig ezen élek metszéspontjain torténik; /, az e él ivhosszusaga, 3, pedig a kiilsé6 metszésszog
a v metszéspontban. A megfeleld térfogat szdmitdsa egy, a harmas atfedés térfogatanak kiszamitasara
Rowlinson altal leirt képlet felhasznalasaval torténik az egyenldtlen sugarak esetére valo altalanositas utan.
Szerkezetileg tavol es6 atomok kozott aranylag ritkan fordul eld atfedés, de amennyiben az algoritmus egy
ilyen atfedést észlel — ahol a tobbszords atfedés miatt ezen analitikus képletek nem hasznalhatoak, a megfeleld
feliiletkorrekciot egy gyors, szférikus koordinatdkon alapulé numerikus modszer segitségével szamolja ki.

2.2. Egyszerisitett, molekulaméreten alapul6 folyadék-modell

A modell részletes leirasa megtalalhato a szakirodalomban [13-15]. A megfelelé kémiai potencialt egy
nagyrészt Ben-Naim altal bevezetett [16] statisztikus mechanikai formalizmusban [17] vezették le. Roviden
Oszefoglalva, a harom alapvetd egyszerisitd feltevés a kovetkezo: (1) A folyadék-fazis teljes térfogata a jelen
levomolekulak szamanak (%;) és molekularis térfogatanak (v;) egyszerl linearis fliggvénye, tehat példaul két
komponens esetén: V' = a(Nyv; + Nv;). (2) A molekuldk szabad (transzlacids) mozgasanak rendelkezésére allo
térfogat a folyadék teljes térfogatanak csak egy ardnylag kis toredéke: przabad — g7 (£ < 1 és szamitasaink alap-
jén f értéke 2-3% koriilire becsiilhet a jelen modell alapjan). E két feltételezés gyakorlatilag megegyezik
Hildebrand-éval [18]. (3) Azon egyszerti szerves folyadékok esetén, amelyek nem tartalmaznak sem hidrogén-
kotésre alkalmas, sem erdsen poldris szubsztituenseket, €s amelyekben tehat a nem specifikus van der Waals
kolesonhatasoknak van meghatarozd szerepiik, a kotdédési energia és egyuttal egy rogzitett helyzetben levo
molekula kdrnyezetéhez vald kapcsolodasi munkaja a molekularis térfogattal linedrisan valtozonak tekintheto:
W =—w, — wv. Ez utébbi a jelen modell leglényegesebb egyedi sajatossaga.

Osszefoglalva tehat a folyadék-fizisban levé molekulékat ugy tekintjiik, mintha a teljes folyadék-
térfogat sajat méretiik altal ki nem zart részében szabadon mozoghatnanak, egy, a koriilottik levé molekulak
altal 1étrehozott atlagolt erdtér vonzd hatésa alatt, és az egyes molekulédk potencialja a molekularis térfogattal
linearisan valtozonak feltételezhetd. E feltevések alapjan az alabbi £°°% kémiai potencialt lehetett bevezetni a j
oldoészerben levo i oldatmolekula leirasara [13]:

VY

e :len(p[A%j—(w.. +ijv. —w, +kT 3)
i . f 1 y 4

A fenti egyenletben £ a Boltzmann allando, T az abszoliit hdmérséklet, p a részecskesiiriiség, A a termikus
de Broglie hullimhossz, mig w-k a kdlcsonhatésok leirasara hasznalt allandok, melyek hasonlo folyadékok esetén
feltételezhetOen azonos értékiiek. Az itt leirt egységesitett molekulaméretre alapulé modell ay = 5,39 és = 0,082
értekeket hasznalva (w = akT, Ty = 298,15 K), a variacié mintegy 80-90%-at képes megmagyarazni olyan kiilon-
boz6 tulajdonsagok esetén mint pld. parolgasho, forraspont, Ostwald abszorpcios egyiitthatd, megoszlasi hanyado-
sok ¢és vizoldhatosag [15]. Szemléltetésképpen a forraspont és a vizoldhatdsdg adatait a megfeleld képletekkel
egyiitt az 1. és 2. abran mutatjuk be. A perspektiva kedvéért érdemes megemliteni, hogy ez az egyenlet magaba
foglalja az idedlis gaz esetét is [/*€* = kT In(pA%)], amennyiben feltételezziik, hogy w = w, = 0 (nincs kélcsénha-
tas) és f= 1 (a teljes térfogat hozzaférheté/szabad). A van der Waals realis gazmodell pedig V™! = ¥ — Nb és W =

—aN/V -nek felelne meg, az itt hasznalt ™™ = {1 és W =—w,— wv helyett.
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A forraspont a molekularis térfogat fiiggvényeként. Vizoldhatosag a molekularis térfogat fliggvényeként.
A vonal a modell altal szamolt értéket jeloli A méretfiiggés valamennyi csoportban

gyvakorlatilag azonos

Erdekes modon a viz, annak ellenére, hogy erésen hidrogén-kotott és igy igencsak szokatlan folyadék,
meglehetdsen jol beilleszthetd e modell keretei k6z¢é minddssze egy megvaltoztatott kdlcsonhatasi allando
segitségével (@, = —0,070) [14]. Ez nemcsak jol illeszked6 vizoldhatdsagokat (2. abra) illetve megoszlasi ha-
nyadosokat (logP) eredményez, hanem jol egyeztetheté Muller modositott hidrataciés-burok hidrogénkotéses
vizmodelljével is [19]. Ez azért is érdekes, mert a viz szdmos egyedi tulajdonsaggal rendelkezik, elsGsorban
abbol adddodan, hogy minden vizmolekula 4—4 hidrogénkotésre képes (2 donor, 2 akceptor) és ezek folyadék
fazisban is nagyrészt jelen vannak. A viz olvadas és forraspontja joval magasabb (7, 0°C, # 100°C), mint az a
mérete alapjan kovetkezne: a hasonld H,Te (¢, —49 °C, -2 °C), H,Se (¢, —65,7 °C, t; —41,3 °C) és H,S (¢, —
85,5 °C, t;—59,6 °C) sorozatbol extrapolalva a H,O viznek (z, —91°C, #; —73°C) kovetkezne, igy, hidrogénkoté-
sek nélkiil, Foldi koriilmények kozott nem is kéne folyadékként I1éteznie. A legtobb folyadékkal ellentétben a
viz fagyaskor kitdgul (normal nyomason és 0°C-on 18,02 cm’/mol-rél 19,66 cm’/mol-ra); ez csak néhany
szerkezetileg hasonl6 anyag esetében van még igy, pld. gyémant, szilicium, germanium. A viz hékapacitasa
(C, 75,32 J/mol-K, 25°C), valamint olvadas- (6,01 kJ/mol, 0°C) és parolgashdje (40,66 kJ/mol, 100°C) szintén
szokatlanul nagy. A viz szobahdmérsékleten is még nagyrészt tetrahedralisan hidrogén—kotott szerkezetét a 3.
abran taldlhatdé néhany vizmolekula (sotétebb szinben jelolve) is jol szemlélteti (hidrogénkotések: vékony,
szaggatott vonalak).

Legujabban a ciklodextrin zadrvanykomplexek stabilitasat is sikeriilt ezen egyszeriisitett modell keretei
koz¢é beilleszteni [20]. A ciklodextrinek (CD) kiilonb6z6 szamu a-1,4—kapcsolodo gliikoz egységekbol felépii-
16 torusz-alaku oligoszacharidok (6, 7 illetve 8 egység a-, B- illetve y-ciklodextrinnek felel meg). Az egységek
szama hatarozza meg azon kupszelet alaku iireg méretét, melynek szélesebb pereme mentén a szekunder, kes-
kenyebb pereme mentén pedig az elsddleges hidroxilcsoportok helyezkednek el (3. dbra). Ezen iiregben kii-
16nb6z6 anyagok illeszkedhetnek be, stabil zarvanykomplexeket alkotva. A gazda-vendég zarvanykomplex
kialakulasa altalaban kovalens kotések kialakulasa nélkiil, a vendégmolekula egyszerii térbeli zarvanyképzé-
sével torténik. Az elmult években a CD-ek széles korben hasznaltak fel példaul az oldhatésag javitasa, a hid-
rolizisre vagy mas lebomlasra érzékeny molekuldk stabilizalasa, a gyogyszerek biologiai elérhetéségének
javitasa, folyadékok porra vald atalakitasa, avagy szag-, illetve iz-jellemzdk javitasa céljabol. A vendégmole-
kula méretének novekedésével a zarvanykomplex stabilitasa (logK, K asszociacios konstans) nagyjabol linea-
risan ndvekedik egy, a CD-re jellemz6 fels6 mérethatar eléréséig, majd innen nagyjabol stagnal, egyéb, speci-
fikusabb kolcsonhatasok fiiggvényében (4. abra). Mind az irdnytangens, mind a tengelymetszet jol egyezik a
modellbdl szamolt értékekkel, és a komplex képzédése altal okozott hdkapacitasvaltozas is egyezik a modell
alapjan josolhato értekekkel [20].

Miiszaki Szemle ¢ 31 19



AG® =-RT,InK =-lnp-In VCDO ~lo-w,-—; v<v,
5 1 VoPy

AG® (kJ/mol)

v (A3)
3. abra 4. abra
Egy p-ciklodextrin—dsztradiol zarvanykomplex Az 1:1 komplexek standard
illusztrativ szerkezete néhany koriilvevo Gibbs szabad-entalpidjanak méretfiiggése
vizmolekulaval egyiitt [-ciklodextrin esetén. A vonal a modellt képviseli

3. Molekulaméret és biolégiai hatas

Mig a XX. szazad kétségkiviil mindenekel6tt a fizika és a technika szdzada volt, a XXI. minden valo-
szinliség szerint a szamitogép és az élettudomanyok (bioldgia, élettan, genetika, gydgyszerkutatas, orvostu-
doméanyok) szadzada lesz. Bar persze konnyl tévedni, hiszen 1905. eldtt csupan par évvel, nem kisebb fiziku-
sok, mint Kelvin és Michelson jelentették ki hatarozottan, hogy a fizikaban 10j felfedezések mar nem varhato-
ak, csak egyre pontosabb mérések. A technika iszonyatos fejlodése kovetkeztében az élet miikodési mecha-
nizmusai kezdenek egyre vilagosabbakka valni, és az elmult szdzad soran az informaciotarolasi és -kezelési
képességben elért haladasnak koszonhetden, immar kezdjilk megkdzeliteni azt, amire a foldi evolucionak
mintegy négymilliard évre volt sziiksége. Ezt jol szemlélteti a MIPS-ben (millions of instructions per second,
masodpercenkénti egymillidé miivelet) mért informacio-feldolgozasi képesség, valamint a megabyte-okban
(MB) mért informacidtarolasi képesség (memdria) alapjan késziilt 6sszehasonlitas (5. dbra), amely [21] utan
késziilt ijabb adatok hozzaadasaval. Az abra mindkét tengelye logaritmikus beosztast, igy egy-egy beosztas
ezerszeres novekedésnek felel meg. Az €16 szervezetekre vonatkozo értékek természetesen becsiiltek, de nagy-
jabol realisnak tekinthetéek. Mindezek alapjan varhatd, hogy ha lassan is, de az élettudoményok is egyre eg-
zaktabbakka és igy egyre sikeresebbekké valnak, hisz ahogy Wigner megallapitotta: ,,A természettudomanyok
teriiletén a matematika nyelvezete megmagyarazhatatlanul hatékonynak bizonyulE egy csodalatos ajandék,
melyet se nem értiink, se nem érdemliink”. Masrészt, lehetiink ugyan idealistak, de azt azért kar tagadni, hogy
hosszu tavon a tuddsok és kutatok nagy része (és igy a tudomany maga is) végiil is a pénzt koveti. Ez nem 1j
jelenség. Az emberiség torténelme soran ez mindig is igy volt [22]. Ilyen szempontbdl, a vilag alighanem
messze legnagyobb tudomanyos befektetéjének, az Egyesiilt Allamok szovetségi kormanyzatanak civil szféra-
ra vonatkozo kutatasi- s fejlesztési koltségvetésének alakuldsa [23] meglehetésen egyértelmii iranyt jeldl ki,
egyre nagyobb hangsulyt fektetve az élettudomanyokra (6. abra).

A mar emlitett okokbdl kifolyolag a molekulaméret viszont az élettudomanyok teriiletén is sok mindent
donté moédon befolyasold szerepet tolt be. A ma mar egyre stirlibben hasznalt kvantitativ szerkezet—hatas 0sz-
szefiiggések (QSAR) teriiletén a molekularis méret és a hidrogénkotési képesség az a két jellemzd, amely a
legnagyobb rendszerességgel felbukkan, mint a legkiilonb6zébb tulajdonsagok befolyasoldja. Hely hidnyaban
hadd emlitsek itt meg épp csak néhany olyan konkrét példat, amellyel sajat munkam soran talalkoztam. Azt,
hogy egy a bor feliiletére alkalmazott (vagy keriilt) anyag mennyire szivodik fel, a bérén (vagy mas
biomembranon) valé athatolé—képessége hatarozza meg. Az ezen képességet jellemz6 permeabilitasi egyiitt-
hat6 (), amely egyébbként szorosan kapcsolodik a sokszor pontosan a Stokes-Einstein képlet (1. egyenlet)
segitségével jellemezhetd D diffuzios egyiitthatohoz: ¢, = DyPyy/h, hasonlo szerkezetek esetén exponenciali-
san novekszik a mérettel. Tehat példaul alkoholok esetén: log ¢y, (cmm/s) = 0,020v (A%) — 7,444 (n = 12; négyze-
tes korrelacios egyiitthato: #* = 0,957). Egy a hidrogénkotési képességet jellemz6 paraméter (N) segitségével ezt
sikeriilt altaldnositani az anyagok széles korére: log g, (cm/s) + 0,723N = 0,0208v (A*) — 6,25 (n = 98; +* = 0,913)
[24].
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5. dbra 6. abra
A szamitasi teljesitmény (MIPS) és a tarolasi Az USA szévetségi kormanyzatanak civil szféra-
képesség (memoria, MB) alapjan késziilt ra vonatkozo K&F kéltségvetésének alakuldasa
osszehasonlitas (nagyrészt [21] alapjan) (/23] alapjan)

A biologiai hatasok (aktivitads és/vagy toxicitas), amelyeket a legtobbszor az egyedek adott (pl. 50%)
szazalékaban bizonyos hatast kifejté koncentracio segitségével szoktak jellemezni (pl. az effektiv vagy a toxi-
kus dozis kozépértékei: EDsy, TDs), szintén gyakran mutatnak (logaritmikus skalan) linearis méretfiiggést.
Meglehetésen stirtin fordul elé egy madsik lehetdség is: tigynevezett bilineéris fliggés egy maximum (vagy
minimum) két oldalan. Két ilyen esetet mutat be a 7. és a 8. abra: egyenes-lanct alkanok, ketonok és éterek
intravénas toxicitasa egerekben [25], illetve alkoholok sz4jon keresztiili toxicitasa patkanyokban (LDs, adatok
a ChemlIDplusAdvanced honlapjardl, http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/chemidheavy.jsp). Mindkét
esetben nyilvanvalé a méret meghatarozé szerepe, a bilinearis fliiggés (kiilondsen a 7. abran), valamint az,
hogy maximalis toxicitas egy aranylag jol behatarolt vy méret koriil varhato (kb. az oktan ill. heptanol koriil).
Az ilyen adatok leirdsara a QSAR teriiletén siirlin alkalmazott linedris regresszié nem haszndlhat6. A kozel-
multban viszont sikeriilt egy igen altalanos fizikai-kémiai kereten beliil kifejlesztett linearizalt biexponencialis
(LinBiExp) modellt bevezetni [26] (1. 4. egyenlet; a, b, ¢, & illeszthetd paraméterek, 7 = 1/In10) amely képes
az ilyen adatok megfelel6 leirdsara tetszéleges & fizikai-kémiai tulajdonsag fliggvényeként a bilinearis jelleg
mego6rzése mellett, amint azt a mellékelt 7. és 8. abrak gorbéi is illusztraljak.
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7. dbra 8. dbra
Egerekben mért legmagasabb tolerdlt dozis (LDyg)  Alkoholok 50%-ban haldlos dozisa (LDsy) patkanyok-
intravénas (i.v.) infuzio esetén, mint a molekularis ban szdjon keresztiili (per 0s) adagolds esetén

méret fiiggvénye
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Korlatozza-e a precesszios atmagnesezés sebességét
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Abstract

1. Tudosa et al. performed an experiment by the help of electrons of the SLAC in order to investigate
the precessional magnetisation process. The result of the experiment was interpreted as the collapse of the
ferromagnetic structure due to the too short (2.3 picosec) and too intensive magnetic field. It was concluded
that an upper limit of the speed of the precessional magnetization has been reached. In this work we investi-
gate the time dependence of the quantummechanical uncertainity occuring in the experiment.

Osszefoglalas

1. Tudosa és munkatarsai egy precesszios datmagnesezési kisérletet hajtottak végre a SLAC 28 GeV
energidaju elektronjaival. A kisérlet eredményét azzal értelmezték, hogy a tul rovid (2.3 picosec) és a tul inten-
ziv magneses ter hatasara a ferromdgneses rendezettség felbomlik. Ebbol arra kovetkeztettek, hogy elérték a
precesszios datmdgnesezés sebességének a felso hatarat. Ebben a munkdaban megvizsgaljuk a kisérlet soran
felléepd kvantummechanikai bizonytalansdag mértéket, mint az ido fiiggvényét.

Az informatika koranak legfontosabb eszkoze a szamitdogép, aminek két alapvetd jellemzoje a miiko-
dési sebesség ¢és az informacio stiriség. Ez utdobbi novelését az évtizedek ota folyd méretcsokkentés teszi
lehetévé. A muikodési sebesség noveléséhez egyrészt a processzorok fejlesztésére, masrészt a hattér memo-
ria elérési sebességének novelésére van sziikség. A magneses memoria mitkddési sebességét, azzal lehet
novelni, hogy az atmagnesezést nem a szokasos modon, azaz a magnesezettség irdnyaval ellentétes iranyt
magneses térrel valdsitjuk meg, hanem a magnesezettség iranyara mer6leges magneses térrel 180°—os pre-
cessziot hozunk létre. Az ilyen precesszids atforditas sebességét az altal ndvelhetjiik, hogy az alkalmazott
impulzusszeri magneses tér idétartamat csokkentjiik. Az elmult esztendében egy rendkiviil érdekes kisérle-
tet hajtottak végre a Stanfordi Linearis Gyorsitonal a precesszios atmagnesezés sebességének novelése ér-
dekében. A kutatdo csoportot I. Tudosa szervezte, aki a romaniai lasib6l ment doktori &sztondijasnak
Stanfordba. Az atmagnesezéshez sziikséges gyors, pulzusszerii, magneses teret 28 GeV energiaju 2.3
pikoszekundum szélességii elektroncsomag segitségével allitottak eld. Ezt az elektroncsomagot egy 14 nm
vastagsagl,, CrCoPt Osszetételii, ferromagneses lemezen 16tték keresztiil. A lemezt a sikjara merdleges
irdnyban telitésig magnesezték. Az elektronnyalab maga koriil, a Biot-Savart torvénynek megfelelden, az R
tavolsaggal forditottan ardnyos magneses teret hoz létre, aminek vektora a lemez sikjaban helyezkedik el,
tehat merdleges a lemez magnesezettségére.

Ez az elektronnyalab altal 1étrehozott, pulzusszerli, magneses tér precesszidra kényszeriti a lemezben
1évé magneses momentumokat. Ha a tér amplitaddja elég nagy, akkor a precesszio szoge meghaladja a 90°—os
értéket, és ekkor bekovetkezik a teljes 180° -os atfordulas. Az atfordulast oly modon észlelték, hogy mikro-
szkop alatt megfigyelték a magneses Kerr-effektus kovetkeztében fellépd elszinezodést. Az elszinezddés az
elektronnyalédb becsapodasi helyétdl mért R sugar fiiggvényében valtozott, minthogy az elektroncsomag altal
létrehozott magneses tér amplitidoja az R sugarral forditva aranyos. Azt vartak, hogy nagy R értékeknél nem
lesz elszinezO6dés, mert a tér még nem érte el a 90°-0s precessziohoz sziikséges kritikus értéket. Majd pedig az
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elszinez6dés ugrasszerlien megjelenik. Akkor tlinik el, amikor a precesszio meghaladja a 270° —ot, minthogy
ekkor bekovetkezik a teljes 360°—os atfordulas, azaz visszaall az eredeti magneses allapot. Amit vartak tehat,
az volt, hogy megjelenik egy éles kontara korgytiri. Ezzel szemben nem ez tortént, hanem az, hogy a gy(rQ
megjelent, de a kontirja nem volt éles. Ez azt jelenti, hogy az d&tmagnesezés nem volt egyértelmii. A kisérletet
ugy tokéletesitették, hogy egymas utan dsszesen hétszer 16tték at a lemezt, €s minden atlovés utan a bekovet-
kezett elszinez6dés valtozast lefotografaltak. Ha az atmagnesezettség tokéletesen valosult volna meg, akkor a
fent leirt kdrgytiriben az elszinezddésnek minden 16vés utan meg kellett volna valtoznia, mégpedig élesen.
Ehelyett a korgytirti kontirja minden 4tlovés utan egyre elmosodottabb lett. A gondosan megismételt ellendr-
z0 kisérletek eredményét abban foglaltdk &ssze, hogy egy sztochasztikus jellegli bizonytalansag jellemzi az
atmagnesezést.

Ennek a bizonytalansagnak az okat nem tudtak pontosan meghatarozni. Magyarazatképen azt tételezték
fel, hogy a tal nagy intenzitasu, tal rovid id6tartami magneses tér hatasara a minta ferromagneses rendezett-
sége, amit a kicserélodési kdlcsonhatas tart fenn, megbomlik.

Mi ebben a munkaban feltételezziik, hogy a Tudosa és tarsai altal feltételezett magyarazat helytallo. Va-
l6ban a ferromagneses rendezettség bomlik meg. De ennek az okat is meg akarjuk keresni. Nevezetesen, felte-
telezziik, hogy a tul rovid ideig 1étrejovo allapot kvantumfizikai eredetii energiabizonytalansiga az, ami az
atmagnesezési folyamatban tapasztalhatd sztochasztikus bizonytalansagot eléidézi.

Az atmagnesezés leirasara szolgald kvantummechanikai egy-részecske modell Hamilton-operatorat a
kovetkezoképpen definialjuk:

f=—gld, +d,+A,)
ahol
ij = _|7|(h/2)(@véx + (ﬁyéy + (ﬁzéz)

az elektron méagneses momentum operatora, a bombazo elektronok altal keltett pulzusszerli magneseses te-

ret H ,-vel, az egytengelyl, z iranyu anizotropia teret H , -val, és végiil a csillapodast el6idézo, effektiv mag-

neses teret . -vel jeloltiik.
Az elektron csomag altal létrehozott pulzusszerii tér idofiiggése a

— 0 2

H ()= e,H  expl- 0.5(/T,})

alakt képlettel irhato le. A lemez sikjara merdleges, anizotropia tér, szelfkonzisztenciat tételezve fel, a
Ha = _eth?<(ﬁz>

alakban irhato. A csillapodast eldidézd effektiv tér a klasszikus Landau-Lifshitz-Gilbert modellt alapul véve
[5], aranyos a spin vektor varhato értékének id6 derivaltjaval:

Az elektron 1//(1) = (WT 8} spin fiiggvényének idofiiggeése a
v\t

};z a;gt(t) - Z(a)p (o, — (o ) + jg(<®>@ + <c£sy>@y + <@ >@ Dy,(t)

alaki Schrodinger-egyenlet megoldasaval hatarozhaté meg, ahol bevezettik a Larmor frekvencidt az

o= ‘ }/‘FI definicioval.

A feladat tehat megoldani a szelfkonzisztens
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kezdofeltételek mellett. A szelfkonzisztens megoldas iteracioval nyerhetd. A stanfordi kisérletnek megfeleld-
en[l1] a paramétereket a kovetkezOképpen rogzitettik: H : =1200kA/m (azaz Bf =1.51T , avagy
o) =0.265GHz) és T,=2.3 ps. Ha a a)g =0.575GHz valasztassal éliink, akkor éppen egy 180° -os pre-

cesszi6 kvetkezik be csillapitas nélkiil (o = 0).
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1. dbra
A spin komponensek és az energia varhato értékei, valamint a spin komponensek
és az energia bizonytalansdga, mint az id6 fiiggvénye, az o =0 és az a =0.3 esetre
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Egy korabbi munkankban [6] megkerestiik a fenti egyenletrendszer megolddsat abban a specialis eset-
ben, amikor nincs csillapitas (a = 0) és sikeriilt demonstralni, hogy az atmagnesezést el6idéz6 pulzus id6tar-

tama alatt a rendszer energiabizonytalansaga sokkal nagyobb, mint a rendszer energidja. A jelen munkaban
sikeriilt figyelembe venni a csillapodast is. A kapott eredményeket az alabbi abran mutatjuk be.

A spin komponensek varhatd értékének<djx> <a}jy> <c§jz> , valamint a rendszer < E > = <I€I> energiaja-

nak az idofiiggésén kiviil kiszamitottuk a spin komponenseknek A@® A& A& ¢és az energianak a
x y z

AE = <I§2>— <H>2 bizonytalansagat is, az @ =0 és az a = 0.3 esetre.

Az eddigiekben leirt modell pontosan azt reprodukalja, amit a Tudosa-csoport vart a kisérlet elvégzése
eldtt, vagyis azt, hogy a bombazd elektronnyalab keltette pulzusszerii magneses tér egy ¢€les kontaru korgyu-
riiben idéz el6 atmagnesezést. A kontur sztochasztikus elmosoddottsaga nem jelentkezik. Ez természetes, mert
a modell, annak ellenére, hogy szamot ad a rendszerben kialakulé nagymértékii kvantumfizikai bizonytalan-
sagrol, nem ad keretet arra, hogy ez a bizonytalansdg megnyilvanulhasson. A modellt tovabb kell fejleszteni
ugy, hogy képes legyen a ferromagneses rend részleges felbomlasarol szamot adni.

Jelenleg a modellnek ezt a tovabbfejlesztését ugy probaljuk megvaldsitani, hogy a Hamilton operatorba
bevezetiink egy ujabb, nem hermitikus tagot. Feltételezziik, hogy ez az unitaritast sértd imaginarius potencial
a kvantummechanikai bizonytalansaggal aranyos. Ez a tag a szelf konzisztens egy-elektron modell Hilbert
terébdl valod ,.kifolyast” irja le, ami a kicserélddési kdlcsonhatas altal fenntartott ferromagnesesen rendezett
allapot norméjanak a csokkenését szimulalja. Feltevésiink szerint a kicserélddési kdlcsonhatas altal fenntartott
rendezett allapotbol valo részleges ,.kifolyast” tehat, a kvantumfizikai rendszer rovid ideig fennallo allapota-
nak bizonytalansaga idézi eld.

Befejezésiil hangsulyozzuk, hogy arra nem talaltunk bizonyitékot, hogy a kvantumfizikai bizonytalan-
sag lenne az oka a megfigyelt jelenségnek. SOt, mar arrdl sem vagyunk meggy6zodve, hogy a megfigyelt je-
lenség magyarazata valoban a ferromagneses rend felbomlasaban keresendd. Ezért lehetségesnek véljiik azt is,
hogy a precesszids atmagnesezés sebessége tovabb novelhetd.

Kdészdnetnyilvanitas

Azt a tdmogatast, amit a magyar Orszagos Tudomanyos Kutatasi Alapprogram ehhez a munkahoz nyuj-
tott, megkoszonjiik. (OTKA T046696).
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Nemlinearis fizika

Non-linear Physics

Tél Tamas
ELTE Elméleti Fizikai Tanszék, Budapest

Abstract

Non-linear phenomena turned out in the last decades to have new and surprising features. The mathe-
matical tools proved to be so powerful in the linear world, break down here. Thus, e.g., the simple form of an
equation of motion (if non-linear) does not imply at all the simplicity of the motion itself.

We review some basic non-linear aspects also related to everyday phenomena: non-linear oscillations,
bifurcations, and chaos in low dimensional systems. They are compared with their spatio-temporal counter-
parts: non-linear waves (solitons, tsunamies), hydrodynamical instabilities, and turbulence.

Our aim is to call the attention to the practical relevence of nonlinear phenomena and of their under-
stading.

Osszefoglalas

A nemlinearis jelenségekrol az utobbi évtizedekben kideriilt, hogy uj és meglepd vonasokkal rendelkez-
nek. A linedris vilagban oly hatékonynak bizonyult matematikai médszerek itt csédot mondanak. Igy pl. a
mozgasegyenlet egyszerii alakjabol (amennyiben nemlineadris) egydaltalan nem kovetkezik, hogy a mozgas ma-
ga is egyszerii.

Bemutatunk néhany alapveté nemlinedris jelenséget, melyek a mindennapi élettel is kapcsolatosak. Az
alacsony szabadsagi foku rendszerekben nemlinearis rezgéseit, bifurkaciokat és kaotikus mozgasokat. Ezeket
osszehasonlitjuk a térben kiterjedt rendszerekben nekik megfeleltetheto jelenségekkel, a nonlinearis hullamok-
kal (szolitonok, cunamik), a hidrodinamikai instabilitasokkal és a turbulenciaval.

Célunk az, hogy felhivjuk a figyelmet a nemlinearis jelenségek és megertésiik gyakorlati fontossagara.

A természetben semmi sem linedris, legalabbis egzaktul nem az. A klasszikus fizika fejlodése soran
mégis hasznosnak bizonyult az a feltevés, hogy bizonyos mennyiségek egyenes aranyban vannak egymassal,
mint példaul a rugoeré a megnyulassal. Ez az egyszeriisités sok jelenség alapvetd fogalmi (€s matematikai)
megeértését tette lehetdvé, mely a harmonikus oszcillatortdl kezdve, a hullamjelenségeken keresztiil elvezetett
a molekularezgések leirasdig. Ma mar tudjuk azt is, hogy a Kepler-probléma egzakt megoldasa azért volt le-
hetséges, mert a probléma megfeleld transzformacidval leképezhetd a harmonikus oszcillatoréra [1]. A klasz-
szikus elektrodinamika és a kvantummechanika is linearis elméletnek bizonyult, s kdzds kiterjesztésiik veze-
tett el a sugarzadsok megértésére. Még nemlinedris, erdsen kdlcsonhatod rendszerekben is sokszor hasznos az a
kép, miszerint az energia-felvétel linearisan viselkedd elemi gerjesztések megjelenésével jar. Igy jutottunk el
a szilardtestek racsrezgéseinek, a szupravezetés és szuperfolyékonysag makroszkopikus tulajdonsagainak
megértéséhez. A sikerek lattan nem csoda, hogy évszdzadokon &t tartotta magat az a nézet, hogy a nemlinearis
jelenségek a linearisak kissé modositott valtozatainak bizonyulnak majd, s csak némileg lesznek bonyolultab-
bak.

Az utobbi néhany évtizedben kideriilt azonban, hogy ez egyaltalan nem igy van: a nemlinearitas szdmos
uj és szokatlan jelenséget hordoz. Réadasul a linearis vilagban jol mikddé matematikai modszerek érvényiiket
veszitik. Egy nemlinedris mozgéasegyenlet egyszerl alakjabol példaul egyaltalan nem kovetkezik, hogy maga
a mozgas is egyszerii lesz. A nemlinedris jelenségek nem részei a kdzépiskolai fizika tananyagnak és az egye-
temi oktatas is csak alig érinti azokat. Mivel azonban szamos — koztiik tobb hétkoznapi — jelenséggel is kap-
csolatosak, érdemes a legfontosabbakat attekinteniink, abban a reményben, hogy egyszeri targyalasban az
oktatasban is megjelenhetnek.

El6szor a csak iddbeli valtozast mutato, kis szabadsagi fokt rendszerek legfontosabb nemlinearis jelen-
ségét tekintjiik at, s azutan tériink at a térben is kiterjedt, nagy szabadséagi foku rendszerek jelenségeire, a meg-
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felel6 eseteket parhuzamba allitva. Példainkat az els6 csoportban a pontmechanika, a masodikban a hidrodi-
namika teriiletérdl vessziik.

1. Kis szabadsagi foku rendszerek

A kis szabadsagi foku rendszerek helyzete néhany valtozoval megadhato, az ilyen rendszerek allapot-
valtozésat tehat néhany idéfiiggvény irja le. Ezek a rendszerek alapvetden csak id6tdl fiiggd jelenségeket mu-
tatnak, még akkor is, ha mozgasuk térben torténik. Dinamikajukat kézonséges differencialegyenletek irjak le.

1.1. Nemlinearis, nagy amplituddju rezgések

Hajlamosak vagyunk természetesnek tekinteni, hogy a rezgések periddusideje fiiggetlen az amplitado-
juktol. Ez azonban csakis a linearis rezgések esetén van igy. Azt szokas mondani, hogy ,, kicsiben minden
linearis”, vagyis elegendden kis amplitidoé esetén minden rezgés linearis. Annak meghatarozasara azonban,
hogy pontosan mit is jelent az, hogy ,,elegend6”, csak akkor valunk képessé, ha a legfontosabb nemlinearis
korrekcidokat — melyek az amplitid6é nem elhanyagolhaté mivoltabol adédnak — meg tudjuk allapitani.

Az [ hosszusagu, légiires térben lengd fonalinga esetében ismert [1,2], hogy a rezgésidének a kezdeti

@, (radianban mért) szogkitérésben elsd korrekciods tagjat figyelembe véve a periddusidd

/ 1
T=2r |— 1+(—J¢§ :
g 16
Innen leolvashatd, hogy az inga lengése akkor tekinthetd jo kozelitéssel linearis rezgésnek, ha a ¢,

amplitddora fenndll, hogy (1/16) ¢? <<1. Konkrétan, a hagyoményos, T'=27,/l/g amplitado-fiiggetlen
rezgésido-kifejezés 1 ezrelékre pontos, ha (1/16);08 <1/1000, azaz ha ¢, <0.13 radian, vagyis 7,5 fok. A

fiatal Galilei a pisai dom csillarjanak lengését figyelve, az iddt sajat pulzusaval mérve, fedezte fel a lengési
iddtartamok azonossagat kiilonb6z6 mértékii kitérések esetén [3]. Ez vezetett el késobb az ingadra feltalala-
sahoz.

A kezdeti kitérést 7,5 fok folé ndvelve, a rezgésidd egyre hatarozottabban fiigg az amplitadotol. A fenti,

els6 korrekceiot tartalmazé képlet maga is csak ¢, =42 fokig érvényes 1 ezreléknyi pontossaggal, ezutan az

amplitido6 negyedik, hatodik stb. hatvanyai is egyre nagyobb sullyal szerepelnek, ¢, =360 fok felé¢ kozeled-

ve pedig a lengésid6 végtelenhez tart (a fejjel lefelé induld hajohinta esete). A linearis, T =27,/l/ g rezgés-

id6- kifejezéstdl tehat egyre tavolabb keriiliink az amplitado ndvelésével.

Altalanosan igaz, hogy minden, nem egészen kis amplitidoju rezgés a nemlinearis tartoményban zajlik
(ahol a visszatérité eré mar a linearisnal bonyolultabban fiigg a kitéréstél). Ugy is mondhatjuk, hogy ,,nagy-
ban minden nemlinearis”. A rezgések periddusideje tehat altalaban fligg az amplitddotol, s azon keresztiil az
Osszenergiatol. Az amplitido-fiiggetlen rezgésido, kizarolag egy specialis eset, a linedris er6tdrvény sajatsaga.

1.2. Bifurkaciok

A nemlinearis rendszerek paramétereik valtozasa kovetkeztében elveszithetik stabilitasukat. Az eredeti-
leg stabil allapot instabilla valik, de megjelenik helyette rendszerint két 11 stabil allapot [4].

Erre egyszerti példa az Gn. centrifugalis szabalyozo, egy matematikai inga, melynek felfliggesztési pont-
ja a fuggbleges tengely koriil @ szdgsebességgel forog. Kis @ szogkitérések esetén a szokasos —mgle
visszatéritd forgatonyomatékon kiviil hat a centrifugalis erébdl szarmazo kifelé mutaté mi’@’ ¢ nyomaték is.
E két hatds versengése hatarozza meg, hogy mi torténik. Az eredé nyomaték mindaddig negativ, amig a forgas

eléggé lassu, pontosabban o < \/M . Az inga egyetlen lehetséges nyugalmi helyzete a zérus kitérésii allapot:
p*=0.Az 0, = @ kritikus értéknél gyorsabb forgatas esetén barmilyen kis kezdeti szogkitérésbol kife-
1¢ mozdul az inga, a fiigg6leges allapotba nem tér vissza. Az eredeti nyugalmi allapot instabilld valt. Az 1j
egyensulyi allapot a véges szogkitérés esetén érvényes —mglsin @ visszatérits és ml’w” singpcosg kifelé
forgatd nyomaték egyensiilyabol adodoan ¢* =arccos(g/lw*), egy véges @* érték vagy ennek ellentettje.
Ezek az allapotok stabilak, tehat a rendszer kis fluktuacioktol nem tavolodik el toliik.
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1. abra

A centrifugalis szabadlyozo bifurkdcioja a forgatasi szogsebesség fiiggvényében.
A gyakorlatban megépitett centrifugalis szabalyozok két, kozos sikban mozgo ingat tartalmaznak.
a) a kritikus forgatasi szogsebesség alatt csak a fiiggolegesen logo allapot valosulhat meg.
b) felette viszont a regulator kinyilik, és egy uj stabil allapot jelenik meg

i

Szamos mas esetben is el6fordul, hogy valamely paraméter valtoztatdsakor egy stabil allapot hirtelen
instabilla valik és mellette 0j stabil allapotok sziiletnek. Az allapotok x * helyzetét a U/ -vel jelolt paraméter

fiiggvényében abrazolva gyakran villa-szeri rajzolatot kapunk (2. abra), ezért hivjuk ezt a jelenséget bifurka-
cionak, a rajzolatot bifurkécids diagramnak. A nemlinearitds elvalaszthatatlan tarsa tehat az instabilitas. (Az
egész jelenség hasonlo a termodinamikai fazisatalakulashoz, méghozza a masodrendii fazisatmenethez, de ne
feledjiik, hogy ott nem egyetlen anyagi pont, hanem Avogadro-szamnyi részecske szerepel.)

A
o* :

|

2. abra
Bifurkacios diagram: a centrifugadlis szabdalyozé @* egyensiilyi szogkitérése
az @ szogsebesség fiiggvényében. A szaggatott vonal instabil dllapotot jelol.
A bifurkaciés diagram dltalaban a staciondrius dllapotok x* helyzetét és stabilitasdat mutatja
valamely [ paraméter fiiggvényében

Altalanosan, minden nemlinedris rendszerben véarhato, hogy a paraméterek valamely valtoztatasara bi-
furkaciok kovetkeznek be. A bifurkaciok tehat igen gyakori jelenségek. Egy miiszaki gyakorlatbol ismert ma-
sik példa a hossziranyban terhelt rudak egyik vagy masik irdnyba torténd kihajlasa, mely egy kritikus terhelés
elérésekor hirtelen torténik meg.

Nemcsak nyugalmi allapot, hanem egy adott mozgastipus is elveszitheti stabilitasat. A gerjesztett nem-
linedris oszcillatornak példaul a rezonancia-frekvencia kdzelében két kiillonbozé amplitidoju rezgése lehetse-
ges (melyek kiilonbozo kezdofeltételekbdl érhetdk el), és 1étezik egy instabil rezgés is kozottiik, mely a gya-
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korlatban sohasem valosul meg [2]. A két stabil rezgés kozotti atmenet a frekvencia valtoztatasakor hirtelen
kovetkezik be. Ez jol megfigyelhetd a haztartasi centrifugak bekapcsolasakor, melyek eldszor mély erds, han-
got adnak, majd atvaltanak halk, de magasabb bugésra. Kikapcsolaskor pedig, amikor forgasi szogsebességiik
egy kritikus érték ala esik, egyszer csak mély, zorgd hangot hallatnak, s igy allnak meg.

1.3. Kéosz

Az energiabefektetés novelésével a rendszerek olyan bifurkacidkon mennek keresztiil, melyek soran
mozgasuk egyre bonyolultabb lesz. Ennek a sorozatnak egy lehetséges végallapota az tn. kdosz [4,5]. Ez so-
kaig tartd mozgas, mely azonban mégsem ismétli 6nmagat.

Amennyiben egy inga felfiiggesztési pontjat a vizszintes sikban periodikusan mozgatjuk, gerjesztjiik, a
mozgasa rendszerint kaotikussa valik: a @(f) szogkitérés-idé fiiggvény szabalytalanul valtozik, benne semmi-

lyen periodicitds sem ismerhet6 fel. A mozgas ugyanakkor torékeny abban az értelemben, hogy formaja nagy-
ban fiigg a pontos kezdeti allapottol, vagyis kis kezdeti kiilonbségek gyorsan feler6sddnek (3. dbra). A kaoti-
kus mozgés alapvetd sajatossaga — szemben a megszokott, szabalyos esetekkel —, hogy iddbeli lefolyasa érzé-
kenyen fiigg a kezdofeltételektol.

3. ébra
Kaotikus mozgas: ket, kézeli allapotbol inditott gerjesztett inga
vegpontjanak palydja a fiiggoleges sikban [4]. A kezdeti helyzetek olyan kozel esnek,
hogy a palyaknak megfelel6 vonalak eleinte nem kiilonboztethetok meg,
utana azonban gyorsan szétvalnak: a mozgas érzékeny a kezddfeltetelekre.
Az inga felfiiggesztési pontja az abran lathato vizszintes szakaszon mozog

A kaotikus mozgas tehat nem jelezhetd hosszu tavon eldre, hiszen a kezdeti bizonytalansagok jelentds
eltérésekre vezetnek az eredetileg kozelrdl induld palyakban. A kdosz ezért valosziniiségi modszerekkel irhatod
csak le helyesen. A véletlenszerlis€ég azonban nem terjed ki az 6sszes elképzelhetd allapotra (mint a hagyoma-
nyos zaj esetén). Ha példaul a surlodasos gerjesztett inga mozgasarol tigy vesziink mintat, hogy a szogkitérés
és szOgsebesség koordinatakat a gerjesztés periddusanak egész szamu tobbszordseiben abrazoljuk, akkor egy
érdekes mintdzatot kapunk (4. abra). Az ilyen alakzatokat fraktdloknak nevezik, nulla a tertiletiik, s tort, nem
egész dimenzioval jellemezhetdek. A mozgas soran a pontok ezen a fraktalon ugralnak latszolag szabalytala-
nul. Az eldrejelezhetetlen, véletlenszerli viselkedés csak erre a tartomanyra terjed ki. Az allapotot jellemzd
pont tehat bolyong, de e bolyongas bizonyos allapotok kozott torténhet csak (az dbran fehéren maradt pontok-
ba sohasem jut el). A kaoszbeli valdsziniiségi viselkedés tehat strukturalt, s rdadasul fraktal jellegli. Vagyis a
kaosz olyan hosszantartd6 mozgas, mely szabalytalan, nem jelezhetd eldre, de megfeleld dbrdzolasban alacsony
dimenzids fraktal-szerkezetet mutat.
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4. abra
A kdosz geometriaja: surlodasos gerjesztett inga kaotikus mozgasanak képe,
a szogkiterés-szogsebesség allapotsikon (fazistéren) az inga allapotat periodusidonkent abrazolva [4].
Egy megszokott, szabadlyos periodikus mozgas ugyanebben az abrdzolasban egyetlen pontként jelenne meg!

Linearis rendszer nem mutathat kaotikus viselkedést. A nemlinearitas viszont a kdosz révén a klasszikus
fizikén beliil is elvezet a véletlenszerli viselkedéshez és olyan mas szokatlan vonasokhoz, melyek egy linearis
vilagban elképzelhetetlenek lennének.

A kaosz gyakori eléfordulasat mutatja, hogy szinte barmely kozépiskoldbol vagy bevezetd egyetemi
eldadasrol ismert feladat kaotikus viselkedésre vezet, ha bizonyos megkotéseit feloldjuk (az inga felfiiggeszté-
si pontja példankban nem rogzitett, hanem periodikusan rezeghet).

A kaosz szdmos hétkdznapi jelenségben is megfigyelhetd. A motorok, autok €s repiildgépek elso kere-
kei konnyen berezegnek, vagyis kaotikus kilengéseket mutatnak. A tésztagylrds folyamatidban az egyes
anyagszemcsék gyors elkeveredése utal kaotikus mozgéasukra. A turmixgép akkor hatékony, ha kaotikusan
kever. Altaldban a szennyezések kornyezeti elterjedése is kaotikus folyamat.

A Naprendszer mozgasa tobb vonatkozasban is kaotikus. A kisbolygdk, aszteroiddk koziil nem tudjuk
pontosan, melyik kdzeliti meg a Foldet annyira, hogy belépve 1égkdrébe hulldcsillagként elégjen, vagy esetleg
becsapodjon a felszinre. A 2004 MN4 jelti, 400m atmérdjii aszteroidara vonatkozd szamitasok 2004. végén
még arra utaltak, hogy a kisbolygd 2029-ben iitk6zhet a Folddel. A pontositott adatok alapjan elvégzett szimula-
lasok ennek ellenkezdjét mutatjak. A koriilbeliil évente torténd késdbbi megkdzelitések koziil azonban a 2044,
2053-ban esedékesekrdl nem zarhat6 ki, hogy {itkdzés torténik. A szimuldcié addigra mar csak egy esemény-
sokasagot jelez, melyek kozott szerepel az iitkozés lehetdsége, ennek esélye azonban csekély. Minél tavolabbra
igyeksziink tehat elorejelzést tenni, annal kevésbé pontosak kijelentéseink, amely az aszteroida kaotikus mozga-
sara utal.

2. Térben kiterjedt rendszerek

A térbeli kiterjedéssel is rendelkez6 rendszerek, a folytonos kézegek ugy tekinthetdk, mint végtelen sok
elmozdulasra képes, egymassal kapcsolatban levé pont 0sszessége. Az ilyen, végtelen szabadsagi fokl rend-
szerek nemlinearis jelenségei a kis szabadsagi fokuakénal joval gazdagabbak, hiszen a térbeli viselkedés 1ij
vonasokat hoz be. Az ilyen rendszereket parcialis differencialegyenletek irjak le, melyek végtelen sok kdzon-
séges differencialegyenlet rendszerének feleltethetok meg. Ennek ellenére néhany vonasuk szoros parhuzamba
allithato a csak 1d6fliggd rendszerek nemlinearis jelenségeivel.

2.1. Nemlinearis hullamok

A nagy amplitadoju hullimok legegyszertibb példai a szolitonok [6]. Ezek a folyadékfelszin pup alaka
kidudorodasai. A hagyoméanyos szoéhasznalat szerint tehat nem a periodikus sikhullamok, hanem a csomagok
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megfeleléi. A szolitonok fontos tulajdonsaga, hogy ¢ sebességiik fiigg a kidudorodas 4 amplitidojatol és a
H vizmélységtol, méghozza a

c=+JgH(1+(1/2)4/ H)

szabaly szerint. Ez arra a legtobbszor eléforduld esetre vonatkozik, amikor az amplitid6 ugyan joval kisebb,
mint a vizmélység: 4 << H , de azért nem elhanyagolhatd. A kidudorodas oldal iranyu kiterjedése, félszéles-
sége (fél hullamhossza) ugyanekkor

I=H~3H/44,

ami H /A >>1 miatt joval nagyobb, mint a vizmélység: / >> H . A folyadék ezért a szoliton szempontjabol
mindig sekély. Erdemes emlékeztetni arra, hogy az elhanyagolhatéan kis amplitadoja, linearis hullamok se-

bessége sekély folyadékban [1,2] ¢, =+/gH (ami a fenti képletbdl is kovetkezik az A tart O hataresetben). A

nemlinearis hullam tehat mindig gyorsabban terjed, mint a megfelel6 linearis hullam.

T 7T

5. dbra
Szoliton-hullam jellegzetes alakja H dtlagos mélységii folyadékban.
A szoliton jellemzd adatai: A amplitudo, ¢ sebesség, | félszélesség

A szolitonok sebessége fiigg tehat az amplitadéjuktol, és raadasul még a hullamhosszuk is. Igy végsé
soron a c/l frekvencia is fligg az amplitddotol! Ez a szokasos linedris hullamok vilagaban elképzelhetetlen.
Gondoljunk arra, milyen lenne a hang, ha frekvenciaja amplitudo-fiiggd lenne (magassaga fiiggne pl. a hang
er6sségétol!). A jol ismert hang tehat linearis hullam. A levegében robbanaskor keletkezd 16késhullamok vi-
szont mar nagy amplitddojiiak, nemlinedrisak, 6k felelnek meg a hangterjedés nemlinearis hullamainak. A
nemlinearis hullimok frekvencidjanak szokatlan amplitado-fiiggése analog a nemlinedris rezgések periodus-
idejének amplitudo-fiiggésével (amit az 1.1 pontban targyaltunk).

A szolitonok, szemben az ugyanolyan mélységii folyadékban terjedd linearis hullamokbol képzett hul-
ldmcsomagokkal, sohasem folynak szét. Ha iitkdznek, az atfedési id6szak utan visszanyerik eredeti alakjukat.
Erre a részecskeszerli tulajdonsagra utal a neviikben szerepld ,,on” végzddés. Fontos eltérd tulajdonsaguk az
is, hogy haladasuk irdnyaba megmozgatjak a viztdmegeket (a lineédris hullamok csak rezgdmozgast hoznak
létre, eredé elmozdulas nélkiil). Rédadasul a vizben terjed6 nagy kiterjedésii szolitonok (mint minden hossz
hullam) rendkiviil lassan csillapodnak, gyakorlatilag idealisként viselkedik ilyenkor a folyadék.

Ezek a tulajdonsagok egyiittesen vezetnek arra, hogy a foldrengés altal keltett szoliton tulajdonsagu
tengerhullamok, tsunamik, nagyon veszélyesek lehetnek. Szomoru aktulitast adott a témakornek a 2004. de-
cember 26-ai tsunami az Indiai-6ceanban, mely rendkiviili karokat okozott. A nyilt tengeren a tsunami ampli-
tidoja mindossze koriilbeliil egy méter volt: 4 =1m. A H =5km étlagos vizmélységgel szamolva, képlete-
inkb6l ¢ =800km/h és [ =300km addédik. A nyilt tengeren a hullim tehat alig vehetd észre, de hatalmas
viztdmeget érint és igen gyorsan halad (Szumatratol Indidig 2 ora alatt ért el). Ez a viztomeg torlodik fel a
sekély vizben és okoz hullamtorés kozben jelentds pusztitast.

A szolitonokon kiviil sok més, alakjukban ¢és jellegiikben kiilonb6z6 nemlinedris hullam is 1étezik, mint
példaul az 6ceani dagaly megérkezésével jaro torlohullamok, vagy a kiilonbozo stiriiségli kozegek mozgasa
soran kialakul6 frontok (a 1égkdri hidegfront vagy a lavina mozgasa) [6].
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2.2. Instabilitasok

Energia-befektetés hatasara az aramlasok mintazatai megvaltozhatnak. Az eredeti aramlas instabilla valik, és
helyette j &ramlasi minta (vagy mintak) alakul(nak) ki. Ezt a jelenséget nevezziik hidrodinamikai instabilitasnak.

Kiilondsen meglepd az az eset, amikor a kiindulasi 4llapotban nincs is aramlas. Ekkor ugyanis egy kri-
tikus mértékii energia-befektetés mellet hirtelen megmozdul a folyadék, és a keletkez6 aramlas raadasul vala-
milyen szabalyos mintézatba rendezddik.

A legegyszeriibb példa a konvekcid (fel-, és ledramlds) beindulasa alulrol fiitott folyadékban, lefelé mutato
gravitacios térben. Tartsuk a folyadék aljat a kiils6 felszinnél AT -vel magasabb hémérsékleten. Amig AT kicsi, a
folyadék nyugalomban marad, a befektetett hd kizarolag hdvezetés utjan terjed a nyugvo kdzegben. Az alul felme-
legedett folyadék ugyan kdnnyebb a felette levonél és ra felhajtoerd hat, az azonban még nem eléggé nagy ahhoz,
hogy legy6zze a viszkozitasbol adodo fékezo erdt. E két erdhatds versengése donti el, hogy beindul-e aramlas. A
AT hoémérséklet-kiilonbség emelésével a felhajtoerd egyre erdsebb, ezért létezik egy AT, kritikus hémérséklet-

kiilonbség, melynél megmozdul az also folyadékréteg. Felaramlas kezdddik, de az anyagmegmaradés miatt oldalira-
nyu és lefelé mutatd mozgas is kialakul. Ez egységes €s megdobbentden szabalyos modon szervezddik aramlési
képpé [7,8,9]. Igen nagy kiterjedésii kozegben a fel és learamlo vizoszlopok a H vizmélységgel Gsszemérhetd
tavolsagokon szabalyosan kovetik egymast. A koztiik levd tartomanyokban a folyadék korkords mozgast végez
vizszintes tengelyli parhuzamos hengerek mentén. A szomszédos hengerek egymadssal szemben forognak. A porral
megfestett aramlast feliilrél szemlélve parhuzamos csikozat megjelenésének vagyunk tanui [7,8,9].

a) b)
T T
H nOv@nOin
THAT 7777777777777 7T 7777 777777 L AT
AT < AT, AT > AT,
6. abra

A konvekcio, a Rayleigh—Bénard-instabilitas. Alulrol melegitett széles folyadékréteg.
a) A hémérséklet-kiilonbség kisebb a kritikusndl, a folyadék nem mozog.
b) A kritikusnal magasabb homérséklet-kiilonbség esetén konvekcio indul meg,
az aramlas idotol fiiggetlen és parhuzamos hengerek mentén zajlik

A kritikus érték koriil lezajld jelenséget instabilitdsnak nevezziik, a konkrét esetet elsdé leirdirol
Rayleigh—Bénard-instabilitasnak. Ha az aramlas jellegzetes v* sebességét (a kritikus pont f6lott egy adott
henger lehetséges korbeforgasi sebességét) és az allapot stabilitasat abrazoljuk a AT hémérséklet-kiilonbség

fiiggvényében, akkor ismét jellegzetes rajzolatot kapunk.

g

AT,

7. abra
A Rayleigh—Bénard-instabilitas jellemzése a AT hémérséklet-kiilonbség fiiggvényében.
A szaggatott vonal a kritikus pont folott instabilla valt aramldsmentes dllapotot jelzi.
Ugyannak a sebességértéknek az eloforduldasa + és — eldjellel arra utal,
hogy egy adott henger mentén az aramlas jobbra és balra is foroghat
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Azt is mondhatnank, hogy az aramlasi bifurkacion ment keresztiil (I.2 pont). A széhasznalatbeli kii-
lonbséget azért érdemes mégis fenntartani, mert itt nem egyetlen lehetséges adat megvaltozasarol van szo,
hanem az egész sebességeloszlas megvaltozasarol (mas széval: a bifurkacio egy fiiggvénytérben torténik).

Véges kiterjedésti edényben a mintdzat fiigg a perem alakjatol. Kialakulhatnak feliilnézetben gytrii
vagy hatsz0g alakt dramlasi képek is. Az utébbi sokszor megfigyelhetd serpenydben melegitett vékony olajré-
tegben. Hasonl6 jellegii instabilitasok alakulnak ki a kiilonb6z6 szogsebességgel forgatott koaxialis hengerek
kozott elhelyezkedd folyadék mozgasaban, amikor is elegendden nagy szogsebesség-kiilonbség esetén a for-
gastengelyre merdleges sikban hirtelen gytirliszerti aramlas indul be [8].

Akarmelyik esetet tekintjiik is, azt mondhatjuk, hogy a 'semmibol’ hirtelen lesz 'valami'. Ezt nevezzik a
mintazatképzddésnek [7,8]. Ez rdadasul spontan torténik, hiszen semmilyen kiils6 informéacio nem sziikséges a
minta kialakuldsdhoz, adott energiaaram mellett mindig ugyanaz a rajzolat jon létre (adott edényben). Ez a
felismerés jelentdsen hatott a fizika tarstudomanyaira is, hiszen ramutat arra, hogy nem sziikséges pl. a biolo-
giai mintazat pontos kodjat a DNS-ben tarolni, elég a megfeleld mintazatra vezetd kémiai reakcioét, mely
spontan modon adja majd a mintazatot, ha a paraméterek a megfeleld tartomanyba esnek.

2.3. Turbulencia

Az egyre novekvo energia-befektetés kovetkeztében egyre tobb instabilitdison megy at a folyadék, tér-
ben egyre O0sszetettebb és idOben is valtozd aramlasok alakulnak ki. Ezek egyre bonyolultabbak, és eldbb-
utobb mindegyikiik instabilla valik. Az egész folyamat végallapota a turbulens aramlas [6,8], mely térben is
¢és id6ben is teljesen rendezetlen (8. dbra)

8. abra

Turbulens aramlas. A balrol érkezd gyors homogén aramlas a képen
fiiggoleges vonalként megjelend racson athaladva instabilla valik, fokozatosan elveszti szabalyos jellegét [8].
A kép jobb oldalan mar a kifejlett turbulencia lathato, mely szabalytalanul egymdsba agyazott,
felbomlo és ujrasziileto, kiilonbozo méretii 6rvények dsszességének tekintheto.

A kifejlett turbulencidban minden egyes folyadékrészecske szabalytalan mozgést végez, azt is mond-
hatnank, hogy 'kaotikus'. Most azonban nem né¢héany valtozo, hanem - a térbeli kiterjedés miatt - végtelen sok
valtozd mutatja ezt a bonyolult viselkedést. A turbulencia térben és id6ben is 'kaotikus', ezért végtelenszer
bonyolultabb, mint maga a kdosz. Ennek megfelelden nem rendelhetd hozza egy alacsony dimenzios fraktal,
amit a kdosz 1.3 pontban adott definicidja megkdvetel. A turbulencidban a folytonos kdzegbdl adoddan végte-
len sok szabadsdgi fok mindegyike aktivan részt vesz. Ez nem zarja ki természetesen azt, hogy legyenek a
kaoszhoz hasonlé vonasai is, mint pl. az elérejelezhetetlenség.

Az eldrejelezhetetlenségbdl adodo valdszinliségi viselkedés most azonban az egész geometriai térre ki-
terjed. A turbulens aramlasban a folyadékmozgas ezért egyfajta bolyongas, mely nem struktralt (nem fraktal
szerkezetil), a részecske mindenhova eljuthat. Ez a hagyomanyos bolyongassal, a diffizioval analog folyamat,
de anndl joval gyorsabb. Mig a hagyomanyos diffizié a kérnyez6 molekuldkkal ad6dé szabalytalan iitk6zések
kovetkezménye, a turbulens diffuziot az okozza, hogy a kiilonb6z6 méretii, de mindenképpen makroszkopikus
orvények szabjak meg a részecskék mozgésat. Az adott anyagra nyugvo kozegben jellemz6 molekularis diffu-
zi6 allandojat a kozeg turbulens dramladsa 5-7 nagysagrenddel is megndvelheti! Egyetlen részecske bolyongasa
soran elmozdulasanak atlagos nagysaga az eltelt id6 négyzetgyokével no [7]. Ennek megfelel6en, két, kezdet-
ben igen kozel levo részecske a diffuzid hatasara t id6 alatt atlagosan
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(2Dt) Ax = 1/E2Dti

tavolsagra keriil, ahol D a diffuzids allando. Kovetkezésképpen egy pontszerii kezdeti koncentracio-eloszlas t
id6 utan atlagosan Ax atmérdjii tartomanyra terjed ki. Adott méret elérése tehat 5-7 nagysagrenddel gyorsabb
turbulens aramlasban, mint nyugvo kozegben.

Konkrét példaként tekintsiik a leveg6t, mint kdzeget. A makromolekulaktol eltekintve szinte minden
anyag molekularis diffazios allandoja 2-107°m?> /s koriili, turbulens diffuziés allanddja viszont eléri az
lm* /s értéket. Ahhoz, hogy egy kezdetben pontszerli koncentracidé 10m-re szétterjedjen, allé levegdben 30
napra lenne sziikség! Turbulensen kavargéd levegdben ehhez viszont csak 50 masodperc sziikséges. Ha tehat
szinte rogton megérezziik a szobaban, hogy mi késziil a konyhaban, az nem a molekularis diffizio, hanem a
lakés levegdjében mindig jelenlévd turbulens aramlasok kovetkezménye, és a turbulenciaban rejld véletlensze-
rt viselkedés hétkoznapi bizonyitéka.

Osszefoglalas

Elmondhatjuk, hogy egy linearis vilagban az itt felsorolt jelenségek (1. tablazat) egyike sem fordulhatna
eld. Az utobbi évtizedek tapasztalata azt sugallja, hogy amikor egy problémaval ismerkediink, a legelsé eldon-
tend6 kérdésnek annak kell lennie, hogy linearis-e vagy sem a probléma, ill., az azt leir6 differencidlegyenlet.
Redlis kozelitéseket alkalmazva, az els6 eset bekovetkezésére igen csekély az esély.

1. tabldzat.
A legfontosabb nemlinearis jelenségek ¢s megfeleltetésiik a kizarolag id6tol fiiggo, és a térbeli
kiterjedéssel is rendelkez0 rendszerekben.

Iddbeli jelenségek, Térben Kiterjedt rendszerek,

kis szabadsagi foku rendszerek nagy szabadsagi foki rendszerek
nemlinedris rezgések nemlinedris hullimok

bifurkacid instabilitas

bifurkécié-sorozat instabilitds-sorozat

kaosz turbulencia

A kiterjedt rendszerekben, kozegekben a nemlinedris jelenségek kore joval bovebb a térbeliséget kifeje-
70, végtelen sok szabadsagi fok miatt. A megfeleltetés ennek megfeleléen csak kvalitativ és jelzés érték.
Erdemes ezért a tablazat bal oldalan felsorolt fogalmakat szigoru értelemben csak a kis szabadsagi foku rend-
szerekre korlatozni, és a térbeli esettdl vald megkiilonboztetést a szohasznalattal is kifejezni.

Végiil megjegyezziik, hogy az emlitett nemlinearis jelenségek (1. tablazat) egyaltalan nem kotédnek kizard-
lag a fizikahoz. Megtalalhatok mind kémiai, mind biologiai rendszerekben, sét kozgazdasagi modellekben is.

Tudjuk, hogy a linearis torvények csak igen kivételes esetekben érvényesek. Amig tehat a nemlineéris jelensé-
gek nem kertilnek be a kozépiskolai, ill. egyetemi tananyagba kell6 sullyal, addig a kivételt tanitjuk, nem a szabalyt.
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Abstract

The present paper applies to the synthesis of carbon nanotubes (CNTs) by the spray pyrolysis method.
Benzene and xylene were used as carbon sources and ferrocene as catalyst. We have analysed the quantity and
quality of CNTs in function of argon gas flow-rate and solved catalyst quantity (in xylene). The quality of CNTs
was examined by TEM. Lastly, a possible application of CNTs in a miniaturised gas sensor is presented.

Osszefoglalé

Ezen dolgozatban targyalt kisérlet-sorozatok elvégzésekor a szén nanocsovek elddllitasara a por-
lasztasos pirolizis modszerét hasznaltuk. Szénforraskent benzolt és xilolt, katalizatorkeént ferrocént alkalmaz-
tunk. Vizsgaltuk az argon gdazhozam és a katalizator mennyiségének a hatdsat a kapott szén nanocsévek meny-
nyiségére és mindségere. Ez utobbit TEM-vizsgalatok alapjan értékeltiik. A dolgozat leirja a szén nanocsovek
miniatiir gazérzékelokben valo alkalmazasi lehetdségét.

Kulesszavak: szén nanocsoévek, Ar-hozam, ferrocén-koncentracio, porlasztasos pirolizis, TEM

Bevezetés

A szén nanocsodvek szintézise és vizsgalata 1j, fiatal kutatasi teriilete a szilardtestfizikanak. Tanulma-
nyozasuk 1991-ben kezd6dott, amikor Sumio Iijima kimutatta 6ket két széntartalmu elektrod kozott 1étesitett
egyenaramu ivkisiiléskor a katod feliiletén keletkezett széntartalmt termékek kozott [1]. Azdta vizsgalatuk
rohamosan boviilt. Sajatos tulajdonsagaik igéretes gyakorlati alkalmazasokat kinalnak a jov0 szamara, foleg
kivalé mechanikai és elektromos tulajdonsagaik miatt [2,3,4]. Felhasznalhatok polimérek erdsitésére [5], va-
lamint nagyon kisméretii elektronikai eszkozok készitésére [6], igy redlis alapanyagat képezik a jovo
nanoelektronikajanak. A mi kutatocsoportunk 2002 6ta foglalkozik a szén nanocsovek eldallitasaval és vizsga-
lataval [7,8,9].

1. A kisérleti berendezés és eljaras

A Kkisérleti berendezés részletes leirasa megtalalhatd az eddig k6zolt dolgozatainkban [7,8]. A berende-
z¢s két legfontosabb része a kvarccs6bol késziilt reaktor és a porlasztd. A szintézis megvalodsitasahoz a por-
lasztdsos pirolizis modszerét alkalmaztuk. Ez az egyik leggyakrabban alkalmazott modszer, a kémiai uton
valé goézlerakodasnak (Chemical Vapour Deposition) egyik valtozata [10]. Ezen eljaras mellett gyakran al-
kalmazzak még az egyenaramu ivkisiilést [11], valamint a Iézeres elparologtatast [12]. A porlasztasos pirolizis
modszerének eldnyei: a) az eljards egyszerlisége — kis anyagi befektetéssel megvaldsithato; b) ipari méretii
berendezések formajaban is kivitelezheté nagyobb mennyiségii szén nanocsd eldallitasara, aranylag hozzafér-
het6 aron.
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Az eljaras lényege, hogy a folyékony szénforrasbol (benzol, xilol), mint oldoszerbdl és a szilard
ferrocénbdl, mint oldott anyagbol oldatot készitiink. A ferrocén tartalmazza a vasat, amelyet katalizatorként
hasznalunk. Az igy elkészitett oldatot a porlaszton keresztiil argon gaz segitségével a megfelel6 hdmérséklett
reaktorba porlasztjuk, ahol 1étrejon a szintézis. A végtermék nagy mennyiségben tartalmaz szén nanocsdveket
(80-90%). A végterméket a legtobb esetben tisztitjuk, elébb hig salétromsavban, majd desztillalt vizben vald
kezeléssel. Ezen dolgozatban az argon gz hozamanak ¢és az oldat ferrocén-tartalmanak a hatasat vizsgaljuk a
kapott szén nanocsdvek mennyiségére €s mindségére vonatkozoan. A szén nanocsévek mindségét elsGsorban
transzmisszids elektronmikroszkoppal (TEM) vizsgaltuk.

2. Kisérleti eredmények és targyalasuk

2.1. Az argon gaz hozamanak hatasa

Az argon gaz kiilonb6zé hozamai esetén kapott kisérleti eredményeket az 1-es tablazatban foglaltuk
Ossze. Ezen mintakat benzol (angolul benzene) szénforras hasznalataval nyertiik.

1. tablazat.
Az argon gaz hozamanak hatasa

A minta | Azargon | A felhaszndlt | A keletkezett | A tisztitott | A tisztitas utdn
jelolése | gazhoza- | benzol térfo- anyag- anyag visszanyert
ma gata mennyiség mennyisége anyag
(U/h) (ml) 2 () @
S65 600 75 1,2153 1 0,8597
S60 500 75 1,2440 1 0,8741
Se6l 400 75 1,6605 1 0,7629
S63 300 75 2,2906 1 0,8762
S64 200 75 3,3755 1 0,8335

A tobbi kisérleti paraméter mindegyik kisérletnél azonos volt (reaktor hémérséklete 875 °C, oldathozam
1 ml/perc, ferrocén-tartalom 4,5 g/75 ml benzol). Ezen paraméter-értékeket az el6z6 méréseink eredményei
alapjan valasztottuk ki és tekintettiik 6ket ,,optimalis” paramétereknek. Az 1. tablazat adatai vilagosan mutat-
jék, hogy a kivalasztott, alland6 értéken tartott paraméterek mellett az argon-hozam csokkenésével nd a reak-
torban keletkezett szén-tartalmti végtermék mennyisége €s a kapott szén nanocsdévek mennyisége is. A szén
nanocsdvek mindségét a TEM képek alapjan értékeltiik. Néhany jellegzetes felvételt mutatunk be az 1. abran.

1. abra
TEM-felvételek az argon-hozam fiiggvényében vizsgalt, tisztitott mintakrol.
Balrol jobbra a mintadk jelzése: S65, S61, S64
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Ezeken a felvételeken is észrevehetd, hogy a kiilonb6zé mintakban levd szén nanocsdvek mindségileg
nem kiilonboznek egymastol és a csdvek elég nagy szorast mutatnak az atmér6k méretének szempontjabol.
Tehat arra kovetkeztetlink, hogy az argon gaz hozama nem befolyasolja a porlasztids soran nyert szén nanoc-
sOvek mindségét.

2.2. A ferrocén (mint katalizator) mennyiségének hatasa

A kiilonbo6z6 ferrocén-mennyiségek hasznalatakor kapott kisérleti eredményeket a 2. tablazat tartalmaz-
za. Ezen kisérlet-sorozatban szénforrasként xilolt (angolul xylene) hasznaltunk.

2. tablazat.
A ferrocén mennyiségének hatdsa

A minta A A felhasznalt A keletkezett A tisztitott anyag A tisztitas utan
jelolése ferrocén- xilol anyag-mennyiség mennyisége visszanyert
tartalom térfogata (2) (2) anyag
(2 (ml) (2
S79 0,25 25 0,0119 = =
S76 0,75 25 0,1979 0,1 0,0942
S78 1,75 25 0,2427 0,1 0,0900
S77 2,489 25 0,6126 0,1 0,0999

"ezen minta esetén, mivel nagyon kevés anyagmennyiség keletkezett, nem végeztiink tisztitast

A tobbi kisérleti paraméter mindegyik kisérletnél azonos volt (a reaktor hdmérséklete 875 °C, az oldat-
hozam 1 ml/perc, az argon gaz hozama 500 I/h). A 2. tablazat adatai alapjan arra kdvetkeztethetiink, hogy a
katalizator koncentracio ndvekedésével ndvekszik a reaktorban nyert szén nanocsévek mennyisége is. A szén
nanocsdvek mindsége szintén a TEM képek alapjan itélheté meg (2. abra). Amint a felvételek is mutatjak, az
S79 és S76 jelzési, tisztitott mintakban sok az egyenes, tobbfall szén nanocsd. Az S78 és S77 jelzésii mintak,
bar tobb a keletkezett anyagmennyiség, tobb amorf szenet tartalmaznak, amely a tisztitasi folyamat soran sem
tavozik. E két utobbi mintaban a nanocsévek mindsége is rosszabb, a csdvek nagy része gorbiilt, sok hibat
tartalmaz.

2. abra
TEM-felvételek a ferrocén-koncentracio fiiggvényében kapott mintakrol.
Balrol jobbra a kévetkezo jelzésii mintak lathatok: S79, S76, S77

Megjegyezziik, hogy a katalizator mennyisége a folyékony szénforrasban nem novelheté minden hataron tul.
Az elérhet6 legnagyobb mennyiséget a ferrocénnek az illetd szénhidrogénben vald oldhatosaga hatdrozza meg (ese-
hatranya. Viszont, ha figyelembe vessziik, hogy a fenti kisérlet-sorozatban a legjobb mindségii szén nanocsdveket a
0,75g/25 ml xilol ferrocén-koncentracioval kaptuk, akkor ez talan nem is lényeges gyakorlati szempont.
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2.3. Gazérzékelbkent vald alkalmazasi lehetdség

Ismert, hogy a félvezetd szén nanocsdvek elektromos ellenallasa megvaltozik kiilonb6zo gazak jelenlét-
ében [13,14,15]. Az érzékelo elkészitéséhez felhasznaltuk a szén nanocsovek szelektiv lerakodasi tulajdonsa-
gat kiilonb6zé anyagi mindségii hordozokra. A szén nanocsdveket egy SiO, lapkara porlasztottuk, amelyre
elézetesen maszk alkalmazasaval vékony aranyréteget vittek fel. Ezzel a mddszerrel két, egymassal szembe
forditott fésithoz hasonld mintazat késziilt (3. abra). A szelektiv lerakodast pasztazé elektronmikroszkopos
eljarassal (SEM) vizsgaltuk. A 4. abran lathatd, hogy a szén nanocsdvek azokra a feliiletrészekre rakodtak le,
ahol a SiO, lapkan nincs aranyréteg. Nagyobb nagyitasban az is megfigyelhetd, hogy a szén nanocsovek a
Si0, -rétegre, a feliiletre merdlegesen képzddtek (5. abra).

1, . ETe bMEY  Bgrm - e
——————— —— et b

3. 4bra 4. abra
Au-mintazat SiO; lapkan (optikai mikroszkopos kép) SiO; lapkdra ravitt Au-mintdazatra porlasztas soran
lerakodott szén nanocsévek SEM-képe

5. abra
SiO; lapkdra ravitt Au-mintazatra szelektiven lerakott szén nanocsévek SEM -képe két kiilonbozo nagyitasban

Egy igy elkészitett lapkanak aramkorbe vald csatlakoztatdsaval tanulmanyozhatod kiilonbozo gazak je-
lenléte a kornyezo atmoszféraban. Ezek a kisérletek jelenleg még folyamatban vannak.

3. Kovetkeztetések

A porlasztasos pirolizis mddszere igen alkalmas tobbfalu szén nanocsovek eldallitasara. A tisztitasi eljaras
utan a mintaban a szén nanocsévek mennyisége 80-90%. Az Ar-hozam nem befolyasolja a szén nanocsdvek
mindségeét. A legjobb mindségli nanocsdvek alacsony ferrocén-koncentracio esetén keletkeznek, ezért az ala-
csony oldhatosagi hatar ellenére j6 mindségli szén nanocsovek allithatok eld. Ezen modszerrel sikeresen tudtunk
eléallitani szelektiven lerakott mintakat, amelyek alkalmazasi lehetdséggel birnak miniat{ir gazérzékeldkben.
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4. Koszonetnyilvanitas

Jelen kutatas a Sapientia — Kutatasi Programok Intézetének tamogatasa mellett az OTKA T043685 ¢s M
041689 szerzodések tamogatasat is élvezte.
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