
ni a detektorokhoz. A spirál antennapár képes kü-
lönbséget tenni a cirkulárisan polarizált sugárzás irá-
nyultsága, azaz jobb- vagy balkezes esetek között.

A koherens sugárzásnak köszönhetô további lehe-
tôség a fázis megmérése egy referenciasugárhoz képest,
az interferenciamintázat rögzítése. Ilyen méréssel a
tárgy felszínének alakját, vagy átmenô képalkotáskor
például homogén tárgy vastagságát lehet meghatározni.
A két módszer együttes alkalmazása részletesen megta-
lálható a [7] cikkben. Végül alapkutatási eredményként
[8] cikkünk bemutatja, hogy egyetlen detektorral és egy
keresztben elhelyezett antennapárral is el lehet végezni
a fenti méréseket, ezzel kompakttá téve a fejlesztés alatt
álló mérôrendszert. A http://www.analogic.sztaki.hu
oldal áttekintést ad a teljes kutatási témáról.

Összefoglalás

A cikk röviden áttekintette a THz és THz alatti frek-
venciatartomány alkalmazásának néhány jellemzôjét,
valamint azt, hogy szilícium alapú integrált áramköri

megoldással lehetséges ilyen tartományú intelligens
érzékelôket készíteni. Láthattuk, hogy egy saját terve-
zésû integrált áramkör képes modulált sugárzás érzé-
kelésére, demodulációjára és autonóm módon, digitá-
lisan szûrt eredmény szolgáltatására.
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Az írás a TÁMOP-4.2.2.C-11/1/KONV-2012-0001 projekt kereté-
ben valósult meg az Európai Unió és az Európai Szociális Alap társ-
finanszírozásával.

Köztudott, hogy a molekulák pozitív töltésû nehéz
atommagokból és a magok terében mozgó könnyû
elektronokból épülnek fel. Az alapvetô kölcsönhatá-
sok közül az elektromágneses kölcsönhatás játszik
domináns szerepet belsô szerkezeti felépítésükben.
Míg az elektronok elemi részecskék, az atommagot
alkotó protonok és neutronok további alkotórészekre
bonthatók. Ezen szubatomi részecskék világa már az
atommag- és részecskefizika tárgykörébe tartozik,
ahol az elektromágneses kölcsönhatás helyett a gyen-
ge és erôs kölcsönhatások dominálnak. A molekulák
világából a nagyobb mérettartományok felé kilépve
pedig az tapasztalható, hogy a klasszikus fizika tör-
vényszerûségei kezdenek érvényesülni, az elektro-
mágneses kölcsönhatás mellett a gravitáció jelentôsé-
ge egyre nô.

Sok molekulából álló rendszerek vizsgálatakor
(például oldatok) a klasszikus fizikai leírás még na-
gyon jó közelítésnek bizonyul, azonban ha a moleku-

lák belsô szerkezetére vagyunk kíváncsiak, a megfele-
lô pontosság érdekében elengedhetetlen a kvantum-
mechanikai megközelítés. Az elektronok és magok
mérettartományában olyan effektusok lépnek fel,
amelyek a klasszikus fizika eszköztárával értelmezhe-
tetlenek.

A kvantummechanika 1925-ös megszületését köve-
tôen robbanásszerû változások következtek az atomi
részek fizikájában. Kiderült, hogy a kötött stacionárius
kvantumrendszerek csak jól meghatározott állapotok-
ban létezhetnek, diszkrét energiaspektrummal rendel-
keznek, amelyek a rendszert jellemzô idôtôl független
Schrödinger-egyenlet megoldásával kaphatók meg.
Néhány egyszerû esettôl eltekintve (így a molekulák
esetében is) a Schrödinger-egyenlet analitikusan nem
oldható meg. Az elmúlt két évtized ugrásszerû számí-
tástechnikai fejlôdése következtében azonban már
viszonylag nagy rendszerek numerikus megoldása is
hatékonyan kivitelezhetôvé vált.

Az elméleti leírás eszköztárának bôvülésével pár-
huzamosan a kísérleti apparátus is óriási fejlôdésen
ment keresztül, elegendô ha csak a spektroszkópiai
módszerek kifinomulására és a lézerek fejlôdésére
gondolunk. A molekulákban lejátszódó magdinamikai
folyamatok szabályozásáért és monitorozásáért Ah-
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med Zewail 1999-ben Nobel-díjat kapott (pumpapró-

1. ábra. Molekuláris kapcsolók sematikus mûködése.
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ba-kísérlet kidolgozása). A molekulán belüli elektro-
nok dinamikájának megfigyelése pedig az attosze-
kundumos lézerek megjelenésével válik lehetôvé.

Napjainkra tehát mind az elméleti, mind pedig a
kísérleti eszközök eljutottak arra a szintre, hogy a
molekulák szabályozott deformációja, orientációja,
dinamikai viselkedése szimulálhatóvá és kivitelezhe-
tôvé vált, mintegy teret nyitva ezzel a molekuláris
szintû eszközök fejlôdésének.

Elméleti háttér

A molekulák elméleti kvantummechanikai vizsgálata az
1927-ben kidolgozott Born–Oppenheimer (BO) közelí-
tésen alapul [1]. A közelítés lényege a következô: mivel
az atommagok tömege 3-4 nagyságrenddel nagyobb az
elektronokénál, ezért a magok sokkal lassabban mo-
zognak az elektronoknál, így a két részecskerendszer
mozgása szétválasztható. Ez annyit jelent, hogy a teljes
rendszer (magok + elektronok) stacionárius Schrödin-
ger-egyenlete szeparálható, külön az elektronrendszer
és külön a magrendszer Schrödinger-egyenletére. Be-
látható, hogy az elektron Schrödinger-egyenlet saját-
energiái játszák a potenciális energia szerepét a magok
Schrödinger-egyenletében.

A BO közelítés keretében tehát megoldjuk az elekt-
ron Schrödinger-egyenletet a magok sok-sok rögzített
elrendezôdése esetén és a kapott sajátenergiákat az
adott geometriai pontokhoz rendeljük. Ezáltal a mag-
koordináták számával megegyezô dimenziójú poten-
ciálisenergia-felületeket kapunk a magkoordináták
függvényeként (az alapállapot és a kívánt számú ger-
jesztett állapot felületeit). Mivel ezek a felületek szere-
pelnek potenciális energiaként a magok Schrödinger-
egyenletében, a magok dinamikájának vizsgálata so-
rán rajtuk történik a maghullámfüggvények idôbeni
propagálása (fontos megjegyezni, hogy a magok di-
namikájának kvantumos leírása elkerülhetetlen, kvá-
ziklasszikus módszerek nem adnak pontos választ,
hiszen az alább részletezendô molekuláris kapcsolók
elektronállapotainak keresztezôdése erôs kvantum-
mechanikai effektust eredményez a rendszerben).

A szimulációk során két fô kihívással kell megbir-
kózni: (i) Az atommagok dinamikája nagyon érzékeny
az imént említett potenciális energiafelületek minôsé-
gére, ezért az elérhetô legpontosabb elektronenergiá-
kat kell meghatároznunk nagy számú geometriai elren-
dezôdéshez. Ezek számításához ma már számos kvan-
tumkémiai programcsomag áll rendelkezésünkre
(MOLPRO [2], TURBOMOLE [3], GAUSSIAN [4] stb.). (ii)
Nehézséget okoz, hogy sokatomos rendszerekben a
szabadsági fokok nagy száma miatt a hullámfüggvény
integrálása túlságosan idôigényes. A magdinamika
meglehetôsen pontos leírását adja a Heidelbergi Egye-
temen kifejlesztett és széleskörben alkalmazott MCTDH
(Multi-Configuration Time-Dependent Hartree) mód-
szer [5], amely akár 25-30 szabadsági fokkal rendelkezô
rendszerek leírására is alkalmas egyszerre több, csatolt

(egymást keresztezô) energiafelületen. Ennél nagyobb
rendszerek (óriásmolekulák vagy környezetbe ágyazott
kisebb molekulák) dinamikai leírása is megvalósítható
a 2005-ben kidolgozott három effektív módus módszer
[6] segítségével, amely a jellemzô releváns szabadsági
fokok mellett három effektív szabadsági fokkal veszi
figyelembe a rendszer többi részét.

Molekuláris eszközök

A legegyszerûbb molekuláris eszköz egy olyan mole-
kula, amely két stabil izomerrel rendelkezik és ezen
stabil állapotok között szabályozott módon valami-
lyen külsô hatással (lézerfénnyel történô besugárzás,
elektromosság alkalmazása stb.) oda-vissza billenthe-
tô. Az ilyen tulajdonságú rendszereket molekuláris
kapcsolóknak nevezzük [7]. A bistabilitás mellett fon-
tos elvárás még a kapcsoló molekulákkal szemben,
hogy többszöri besugárzás (kapcsolás) hatására se
disszociáljanak. Mûködésüket sematikusan az 1. ábra
mutatja be [8]: a bal oldali izomert λ1 hullámhosszú
lézerrel megvilágítva a rendszer alapállapotból ger-
jesztett állapotba kerül, majd pedig a gerjesztett álla-
pot energiafelületén az ott jelen lévô gradiensviszo-
nyoknak megfelelôen elindul a hullámcsomag ván-
dorlása, miközben a molekula geometriája ennek
megfelelôen deformálódik. Jelen példában kezdetben
egy hidrogénatom vándorol az A molekularész X
atomjától a B molekularész Y atomjához, miközben a
rendszer hullámcsomagja elindul a lejtôn lefelé. Az A
és B rész 180 fokos elfordulása után egy újabb hidro-
géntranszferrel (HT) a hidrogénatom visszakerül az
A-ra, de már annak Z atomjához kötôdve.

Látható, hogy az alap- és gerjesztett állapotok ener-
giaprofiljainak kiemelt szerepe van a kapcsolási folya-
matban: (i) Követelmény, hogy S0 és S1 keresztezzék
egymást A és B közel merôleges elfordulása esetén.
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2. ábra. 160 kbit tárolására alkalmas molekuláris áramkör (Nature
445 (2007) 414).
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3. ábra. Molekuláris szelep alapelve (Nature Nanotechnology 1 (2006) 25).
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(ii) S1-nek a keresztezés pontjában minimuma kell,
hogy legyen. A fordított irányú kapcsolás λ2 hullám-
hosszú lézerrel valósítható meg (λ1 ≠ λ2). A kereszte-
zôdés nagyon fontos szerepet tölt be, hiszen sugár-
zásmentes legerjesztôdést, ezáltal pedig gyors (femto-
szekundumos) kapcsolást tesz lehetôvé. Ennek meg-
felelôen az elméleti vizsgálatok során ilyen kereszte-
zési pontok (valójában multi-dimenziós felületek ke-
resztezôdése) keresése kiemelt fontosságú és nagy
kihívást jelent.

A molekuláris kapcsolók fenti jellemzôik alapján
kétállapotú tárolókként lehetôséget biztosítanak elemi
bitek és ezáltal információ tárolására molekuláris szin-
ten. Ilyen irányú elméleti elektronszerkezeti vizsgála-
tokat végzett A. L. Sobolewski a közelmúltban [9, 10,
11], illetve csoportunk is a Debreceni Egyetemen [8,
12], amelynek eredményeképpen számos kinolinszár-
mazék kapcsoló tulajdonságára derült fény.

Green és munkatársai kimagasló kísérleti eredmé-
nyeket értek el a molekuláris szintû információtárolás
területén [13]. 2006-ban sikeresen elôállítottak egy 160
kbit információ rögzítésére alkalmas eszközt, amely-
nek pásztázó elektronmikroszkópos képe a 2. ábrán
látható. Kiderült, hogy a leghatékonyabb elrendezést
az egymásra merôleges, nagyon sûrûn elhelyezett na-
novezetékekbôl álló tömbök jelentik. Ezáltal kialakít-
ható egy olyan molekuláris áramkör, amelynek min-
den egyes csomópontjában egy – elektromos árammal
kapcsolható – molekula van elhelyezve (esetükben ez
a bistabil [2]rotaxane rendszer volt). Szilícium, titán és
platina nanovezetékeket használva 1011 bit/cm2 sûrû-
séget sikerült elôállítaniuk, amely a szerzôk számításai
szerint megegyezik a 2020-ra várható DRAM-ok bitsû-

rûségével. Áramkörük ugyan
nem volt teljesen hibamentes,
azonban a használható cso-
mópontokban sikerült több-
szöri beírást és kiolvasást
megvalósítaniuk. Az elért sû-
rûség makroskálára történô ki-
terjesztése jelentheti majd az
elkövetkezô évek egyik nagy
kihívását.

A molekuláris szintû eszkö-
zök kutatásának egy másik
jelentôs és talán legismertebb
képviselôje Ben L. Feringa. A
Gröningeni Egyetem profesz-
szorának vezetésével kima-
gasló eredmények születtek a
molekuláris nanotechnológia,
molekuláris elektronika és a
kontrollált molekuláris dina-
mika területén. 1991-ben pub-
likáltak elsôként olyan mole-
kuláris kapcsolóról, amelyben
a kiralitás fény segítségével
változtatható. Késôbb kide-
rült, hogy ez a rendszer sza-
bályozott körülmények között
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képes kétirányú forgómozgás végzésére, valamint

4. ábra. Molekuláris motor arany felületen (Annu. Rev. Phys.
Chem. 60 (2009) 407).
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5. ábra. Kapcsolható vezetôképesség (Adv. Mater. 20 (2008) 1467).
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elemi információtárolásra is alkalmas.
Feringa és munkatársai elsôként állítottak elô fény-

nyel vezérelhetô molekuláris motorokat, majd pedig
ezeket továbbfejlesztve mikrométeres tartományba
esô objektumok szabályozható forgatását is megvaló-
sították. A Philips céggel együttmûködve jelentôs fej-
lesztéseket végeztek a folyadékkristályos kijelzôk és
optoelektronikai eszközök területén, felhasználva azt
a tényt, hogy optikai anyagok törésmutatója külsô
hatásra szintén változtatható. A folyadékkristályok
orientációjának módosításával hangolható a törésmu-
tató, ezáltal pedig az optikai jel alakja, ami az optikai
adatfeldolgozás optimalizálását teszi lehetôvé.

A BioMaDe csoport segítségével (ami egy olyan
nanotechnológia vállalat, amely a tudományos alap-
kutatás ipari innovációját segíti) egy olyan fehérje-
láncból felépülô molekuláris szelepet szintetizáltak,
amely elektromágneses sugárzás vagy pH-változás
hatására mûködtethetô. Mint azt a 3. ábra mutatja, a
szelep nyitása látható fénnyel, zárása pedig ultraibo-
lya-sugárzással történik. A fehérjeláncba spiropirán
kapcsoló molekulákat ágyaztak be (sötétebb és vilá-
gosabb szürke korongok), amelyek UV-sugárzás hatá-
sára átalakulnak az elektromosan töltött formából
(világos szürke) semleges hidrofób formába (sötét
szürke). A hidrofobicitásban bekövetkezô változás a

fehérjelánc bezárulását eredményezi. Látható fénnyel
a folyamat megfordítható, a szelep kinyílik.

A molekuláris szelepek kiemelt szerepet kapnak az
élô szervezet transzportfolyamatainak szabályozásá-
ban. A sejtek falába építve ôket külsôleg szabályozha-
tó a be-, illetve kiáramló anyag mennyisége, lehetôsé-
get nyitva ezáltal az orvostudomány számára a gyógy-
szerek felszívódásának irányításában.

A 4. ábra egy aranyfelülethez kapcsolt molekuláris
motor egyszerûsített mûködési sémáját mutatja be.

Maga a motor lényegében egy alkil-tiol lábakkal
arany nanorészecskéhez rögzített alkén vegyület. A
kettôs rögzítésnek köszönhetôen az alkén molekula
alsó állórésze fixen tartható, amíg a felsô rotorrész a
forgómozgást végzi. Az álló- és forgórészt egy kettôs
szénkötés kapcsolja össze.

A forgási folyamat négy fô lépésbôl áll, két cisz-
transz izomerizációból (1. és 3. lépés), illetve az ôket
követô termikusan gerjesztett konformációs változá-
sokból (2. és 4. lépés). Ez utóbbiak fontos szerepet
játszanak a rendszer visszafordulásának megakadá-
lyozásában. Az imént leírt folyamatot Feringa egy
2005-ös munkájában közölte elôször [14], amelyben
NMR spektroszkópiai vizsgálatokkal sikerült bebizo-
nyítania, hogy a fenti rendszer több egymást követô
teljes fordulat végzésére képes.

A molekuláris eszközök utolsó alkalmazása – ami-
rôl említést szeretnénk tenni – az elektromos vezetô-
képesség kapcsolhatósága. 2008-ban Kronemeijer és
társai készítettek egy molekuláris áramkört, amelyben
diaril-etén molekulák konformációjának kapcsolásá-
val változtatni tudták a körben folyó áram sûrûségét
(5. ábra ). Ez az alkalmazási lehetôség alapvetô fon-
tosságú a molekuláris áramkörök, illetve a magasabb
szintû eszközök fejlesztésében.

Összegzés

A tudomány és technika mára elérte azt a szintet,
hogy számos, a hétköznapjainkban nélkülözhetetlen-
né vált eszköz, mint például áramkörök, információtá-
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rolók stb. már a molekulák mérettartományában is
megvalósultak. Ezen miniatürizálási folyamatnak két-
ségkívül jelentôs szerepe lesz a jövôben, kiemelten az
informatikában, ahol az adattárolási sûrûség csakis a
mikrovilág felé haladva növelhetô.
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A KVANTUMMECHANIKA A KÍSÉRLETEZÔK KEZÉBEN:
A 2012-ES FIZIKAI NOBEL-DÍJ Szegedi Tudományegyetem Elméleti Fizikai Tanszék

Jelen írás az ELFT DOFFI 2013 rendezvényén június 22-én elhang-
zott elôadás alapján készült. Köszönöm Cserti József nek, a DOFFI
szervezôjének a meghívást. Az anyaghoz fölhasználtam az ELFT
Csongrád Megyei Csoportja és az MTA Szegedi Bizottsága rendezé-
sében a témáról 2012. november 30-án tartott elôadásokat. Ezúton
is szeretnék köszönetet mondani Bergou Jánosnak (Hunter College
NY), Domokos Péternek (Wigner FKK), Czirják Attilának és Földi
Péternek (SZTE) Szegeden megtartott elôadásaikért. A munkát a
TÁMOP-4.1.1.C-12/1/KONV-2012-0005 projekt támogatta.

Benedict Mihály

„Sohasem végzünk kísérleteket egyetlen atommal
vagy molekulával. Gondolatkísérletekben néha föl-
tesszük ugyan, hogy ez lehetséges, de mindig képte-
len következményekhez jutunk.”

Erwin Schrödinger, 1952

A kvantummechanika mûködése az 1980-as évek kö-
zepéig csak olyan körülmények között volt ellenôriz-
hetô, amikor a vizsgált rendszer nagyszámú atomból,
elektronból, mikrorészecskébôl állt. A Planck-féle
kvantumhipotézis a hômérsékleti sugárzással kapcso-
latban vagy az atomspektrumok diszkrét jellege egy-
aránt sokaságokon volt csak ellenôrizhetô, és bár
kevesek kételkedtek, hogy individuálisan is érvényes
a szuperpozíció elve, a tényleges kísérletek hiányoz-
tak. Sokaságon végzett mérés volt az elôször Jönsson
által 1959-ben elvégzett kétréses kísérlet is elektro-
nokkal, amelyet viszont A. Tonomura az 1980-as évek
második felében már olyan idôfelbontásban végzett
el, hogy az egyes elektronok becsapódása külön-kü-
lön is láthatóvá vált.

A 2012-ik évi fizikai Nobel-díjasok Serge Haroche
francia és David Wineland az Egyesült Államok kuta-
tója egyedi kvantumrendszereken végzett méréseikért
és különösen azok célzott manipulációját lehetôvé tévô
áttörô kísérleteikért kapták a kitüntetést. A díjazottak
által vezetett két csoport kísérletei között sok hasonló-
ság van, de azt is lehet mondani, hogy ugyanannak a

jelenségkörnek a két különbözô oldalával foglalkoztak.
Egyszerûen fogalmazva: a francia laboratóriumban do-
bozba zárt fotonok állapotait vizsgálták és manipulál-
ták a dobozon átküldött atomokkal, míg az amerikai
kutatók éppen fordítva: dobozba zárt atomok kvantu-
mos viselkedését befolyásolták lézerek fotonjaival.
Ebben az ismertetôben elôször a tavalyi Nobel-díjasok
munkáinak a múlt század közepéig visszanyúló, nem
kevésbé fontos elôzményeit tárgyaljuk, majd rátérünk a
francia kutatók munkájának bemutatására, amelyek
elsôsorban az elektromágneses mezô kvantumos tulaj-
donságaival foglalkoztak. Az amerikai csoport ezzel
szemben atomok, illetve ionok belsô és külsô szabad-
sági fokainak összecsatolt manipulációjával szerezték
meg az elismerést, errôl szól a cikk befejezô része [1].

A félklasszikus Rabi-oszcilláció

Nézzük tehát röviden az elôzményeket. Isidor Rabi az
1930-as években dolgozta ki rezonanciás eljárását,
amelyet ô „molekulanyaláb”-módszernek nevezett. A
módszerrel valójában egy mágneses mezôn keresztül-
haladó atommagok spinállapotai közötti átmeneti
frekvenciát lehetett megmérni, és ezáltal a mag mág-
neses momentumát meghatározni. Minthogy a jelen
cikk is Nobel-díjasokról szól, érdemes megjegyezni,
hogy Rabi a Nobel-díjat 1944-ben kapta meg, és igazi
nagyságát az is mutatja, hogy számos híres doktoran-
dusza közül késôbb hárman is elnyerték ezt a kitünte-
tést: Norman Ramsey, aki közvetlenül Rabi kísérleti
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