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1. Bevezetés

Az ¢élo szervezetek membranrendszerei alapvetd funkcidkat latnak el: biztositjak az
anyagcserét, a szeparalodast a kornyezettdl. Egy sejtet tekintve, annak membrénja az
¢letfunkcidkat biztositja. Membranok magan a sejten beliil is eléfordulnak, az eukaridta sejtek
egyes belsd, sajat funkciokat ellatd sejtszervecskéit valasztjdk el egymadstol. A
membranmechanizmusok megismerése alapvetd fontossagii az ¢€l6 rendszerekben zajld
transzportfolyamatok megismerése céljabol. A bioldgiai membranok viszonylag egyszerii kémiai
Osszetételiik ellenére mégis talsagosan Osszetettek ahhoz, hogy az egyes szerkezeti vagy
miikodésbeli részleteket pontosan megérthessiik. Ezért a valés membranokhoz hasonld, azok
leegyszertsitett  valtozatdnak tekintendd, un. modellmembran rendszereket célszert
tanulmanyoznunk, igy kozelebb juthatunk a valés membranok sajatsdgainak megértéséhez. A
membranok jellemzd kémiai komponensei a lipid molekuldk, amelyek amfipatikus
sajatsagaikndl fogva kettdsrétegbe rendezddnek, olyan modon, hogy polaris molekularésziik a
kettos réteg kiilsé oldala, a vizes kozeg felé fordul. A bioldgiai membranokban, a kettOsrétegben
vagy annak felszinén helyezkedik el a tobbi molekula (fehérjék, szénhidratok, stb.). A
membranalkotd lipidek, a valds rendszerekbdl vald izoldlds utan, vagy szintetikus uton
hozzéaférhetok. E lipidek legtdbbje vizzel torténd egyszerii keverés utan, széles koncentracid
tartomanyban, Onként kettosrétegekbe rendezodik. A  kettdsrétegek kialakulasaval az
onszervezddés tovabb folytatodik, a hozzdadott viznek a kettdsrétegek kozé épiilésével
multirétegek alakulnak ki, amelyek gdmbhéjakka zarddva 1étrehozzék a liposzomak jellegzetes,
kozel géobmb alaku formdjat. A mesterséges uton eldallitott liposzomdkba egyéb kémiai
komponenst is bevihetiink, amellyel a valdés rendszerek Osszetételét kozelithetjilk meg.
Dolgozatomban egy komplexebb munka elsd fazisaként a ,tiszta” lipid/viz rendszert

tanulmanyoztam.
A Dbiologidban, a  kordbbi  felfogdsnak  megfeleléen a  membranok
milkddésmechanizmusdban a kettdsrétegbe agyazott fehérjéknek ill. a lipid — fehérje

kolcsonhatasoknak kitlintetett szerepet, mig a lipid kettdsrétegeknek “csak™ hordozo, tartd
funkciét tulajdonitottak. A legutobbi két évtizedben kideriilt, hogy a lipid kettdsréteg, mint a
liotrop folyadékkristalyok egyik képviseldje, olyan fazisdtmeneti sajatsagokkal rendelkezik,
amelyek az egyes membranmechanizmusok magyarazatdul szolgalhatnak. A méréstechnikai
oldalt tekintve, a szinkrotron allomasok iizembe helyezésével a diffrakcios felvételek felbontasa
javult, a mérési id0 msec nagysagrendjébe csokkent, ezdltal a kettdsrétegekben zajlod
fazisatmenetek sajatsagainak, azok dinamikdjanak megfigyelése is lehetové valt.

A bioldgiai membranok fontos kémiai komponense az 1,2-dipalmitoil-foszfatidil-kolin
(DPPC) ezért modellanyagként erre a lipidre esett a valasztdsom. Ez az anyag vizben
diszpergalva liotrop folyadékkristalyos rendszert alkot, amelynek a hdémérséklettd]l fiiggden
tobbféle multilamellaris szerkezete van. A liposzoma tipikusan 60-70 A kiterjedésii periddusa,
ami a lipid kettdsréteg és a hozzétartozo vizréteg egyiittes vastagsdga, a kisszogli szordsi
technika alkalmazasat igényli. A kisszogli szorasi gorbék birtokaban, a periodikus szerkezetben
bekovetkezd valtozasokat kisérhetjilk nyomon. Dolgozatomban a DPPC/viz rendszeren, a
Hamburgi Szinkrotronnal felvett kisszogii szorasi gorbék feldolgozasaval, a szorasi eredmények
interpretalasahoz  sziikséges modellszamitasok elvégzésével valamint a mérési ¢és
modellszamitasi eredmények dsszehasonlitdsaval kapcsolatos munka eredményeit 0sszegzem.



2. Irodalmi osszefoglalas

2.1. Modellmembranok és biologiai membranok

2.1.1. Biologiai membranok

A biologiai membranok a sejteknek, sejtalkotoknak a kiilsd burka, és mindig két vizes
fazist (egy belsét és egy kiils6t) valaszt el egymdstdl. Vastagsaga 20-200 A kozott valtozik,
funkcidjanak és Osszetételének fiiggvényében [1, 2, 3, 4]. A bioldgiai membranok szerkezetének
kutatdsa ¢és megismerése a mult szazad elejére nyulik vissza. A membranvizsgalatokat
nagymértékben eldérelenditették Langmuir feliiletvizsgalatokkal, valamint Gartel és Grendel
(1925) az emberi vorosvértestekkel kapcsolatos munkai, melyek alapjan azt talaltdk, hogy a
szabad és a membranban kotott lipidek feliiletének ardnya kozel 2 (pontosan 1.6). [8]. Igy
sziiletett meg az a helytalld kovetkeztetés, hogy a bioldgiai membranok lipid kettdsréteget
tartalmaznak. Azért kisebb a lipidek aranya a szabalyos kettOsrétegre jellemzd 2-nél, mert a
kettosrétegek kiilso és belso rétegeiben a membranalkoto fehérjék aranya nem 1:1, igy a lipideké
sem.

A biologiai membranokrol attol fiiggden, hogy ndvényi vagy allati szervezetek sejtjeinek
kiilsd részei: beszéliink sejtfalrol vagy sejthartyarol [5]. A sejtek fala az erdsen hidratélt
formahoz tartozik. Ennek kovetkeztében a vizes kozegben helyet foglald sejtek felszinén
csokken a feliileti fesziiltség. A feliileti fesziiltség csokkenésével a fal permeabilitdsa nd. A
kiilonb6z6é molekuldk sejtfalon vald 4thatold képessége a lipidekben valo oldhatosaggal
aranyosan valtozik. A vizmolekula athatoloképessége kicsi. Altalanossagban elmondhaté, hogy a
biologiai membranok egyes funkcioit nagymértékben a lipid kettdsréteg sajatsagai (dsszetétele és
szerkezete) szabjak meg. A kettOsrétegek szerkezete a hémérséklet fliggvényében valtozik.
Alacsony homérséklettartomanyban a lipidmolekuldk a kettsréteg belsejében racsba
rendezddnek (Ez a szerkezet a bioldgiai miikddés szempontjabdl nem megfeleld. Ezért az €16
rendszerek mindig olyan Osszetételiiek, hogy ilyen szerkezet ne forduljon eld.)

2.1.2. Modellmembran és liposzOma rendszerek jellemzése

A biologiai membranok 1ényeges sajatsagai liposzomarendszereken jol modellezhetdk [6,
7]. Ez a valasztds a membranok szerkezetének ismeretében magétol értetédd. Ugyanis a
liposzomak, ugyanigy, mint a biologiai membranok, kettosrétegekbdl épiilnek fel.
Modellrendszernek a Langmuir-Blodget féle multirétegek (filmek) szintén hasznalhatok [8]. Az
altalam elérhetd kisérleti koriilmények, a felhasznalt technikdk €és nem utolsé sorban a
megvalaszoland6 kérdések jellege a liposzomak alkalmazasat indokolta. A liposzémarendszer
kémiai épitdelemének az 1,2-dipalmitoil-foszfatidil-kolint (roviden DPPC), mint a human és
egy¢b biologiai membranrendszerekben dominansan eléforduld foszfolipidek egyik képviseldjét
valasztottam, amelynek szerkezeti képletét. 1. abran mutatom be.

A liposzémak olyan gombszimmetrikus alakzatok, amelyekben a kettdsrétegii lipidek és a
viz valtakoz6 héjrendszert épitenek ki. A kettdsréteg ill. maganak a liposzémanak a felépiilése a
onszervezddéssel kialakuldo aggregdtumok (mint példaul a micellak, és a liposzomak is)
kialakuldséval jar6 szabadentalpia-csokkenés tobb tagbdl all: az amfipatikus molekuldk ¢és a
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kozeg molekuldinak (jelen esetben viz) kozotti kolcsonhatasi tagokbol, és a kiépiilo alakzat
geometriai feliileteinek deformécids energia jarulékaibol [9, 10]. A membranalkotd
foszfolipidek, igy a DPPC molekula is, két szénlancot tartalmaz. A két szénlanc, ill. a molekula
egészének geometridja nem teszi lehetévé, hogy termodinamikailag stabil formaban gdmb
formdji micella képz6djon, hanem mar kis koncentracidoban is liposzéma alakul ki vizes
kozegben. A szénldncok kolcsonhatisa limitdlja a kettdsrétegek legkisebb gorbiileti sugarat,
ezért a liposzémak belsejében viz van. Egy liposzoma sematikus rajzat a 2. dbran mutatom be.
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1. &bra. A dipalmitoil-foszfatidil-kolin (DPPC) molekula felépitése.
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2. ébra. A liposzéma (tobbrétegti vezikula) felépitése

A foszfolipid/viz aranyatdl fiiggben a gombszimmetrikus alakzatoknak két forméja
ismeretes. A foszfolipid kis koncentracidoban (kb. 1 tomeg % alatt), ultrahang segitségével kevés
szamu kettosrétegbdl épit fel, kozelitdleg gombszimmetrikus alakzatokat, amiket sziikebb
értelemben neveziink vezikuldknak (angol neve: unilamellar vesicle ULV, ha a vezikula
atmérdje kicsi, néhany 100 A, small ULV=SUV, ha az 4tmérdje nagy, akar 1 um akkor large
ULV=LUYV). A vezikulakat leir6juk utan huangoszémaknak is nevezik. Az ultrahang mellett mas
preparaldsi mod is ismeretes, példaul vékony résen vald atjuttatas, buborékoltatds. A foszfolipid
nagy koncentracioban (1 és 40 tomeg % kozott stabil, szintén kozel gdombszimmetrikus
alakzatokat képez, amelyet szlikebb értelemben hivnak liposzoménak (elsé leirojuk utan
banghoszomaknak) [11]. A DPPC/viz liposzéma rendszer vazlatos fazisdiagramjat a 3. abran
illusztrdlom. A viz molekulainak megfeleld feleslegben kell lennie, hogy a rendszer az un.
teljesen hidratalt allapotban legyen. Ha a DPPC molekula nagyobb koncentracioban van jelen,
akkor a rendszerben egyidében kiillonbozo szerkezeti formaciok (szabalyos és szabalytalan alaka
liposzomak, sikszeri multirétegek) lehetnek jelen, amelyek vizsgalata nem célszerti, mert
reprodukélhatatlan ardnyban képzddnek.

A vezikula, liposzoma megkiilonboztetés nem 4altaldnos, az irodalomban mindkettot
hasznaljak, fiiggetleniil a kettOsrétegek szamatol. A preparalds modja és kiilonbozd adalékok
hasznalatanak kombinacioja extrém esetekhez vezet [12, 13]. Az altalam is tanulmanyozott
DPPC/viz liposzomarendszer fagyasztva torés utan nyert elektronmikroszkopos fényképét a 4.
abran kozlom. Az dbran bemutatott torési feliileten a liposzoma héjszerkezete lathato. A héjak
idedlis esetben gdmbszimmetrikus rétegszerkezetet alkotnak.

Az 1,2-dipalmitoil-foszfatidil-kolin (DPPC) {f616s mennyiségii vizben diszpergalva, olyan
liotrop folyadékkristalyos rendszert alkot, amelyben a hdmérséklettdl fiiggben négyféle
multilamellaris rendszer fordul eld. A réteges szerkezet valtozasa egyiitt jar a foszfolipid
molekulak alkotta kettdsréteg belsejében kiépiild alracs valtozasaval [6, 7, 14, 15, 16, 17]. Az
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alracs a homérséklet ndvelésével, az alacsonyabb homérsékleti tartomanyban diffuzza valik,
majd egy homérsékleti hatar felett teljesen megsziinik. Az alracs, mint a rovidtdva rend

crer

zajlik.
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3. dbra. A DPPC/viz rendszer vazlatos fazis diagrammja. A mezomorf megnevezés a folyadék-
kristalyos fazis egy madsik szokdsos megnevezési formdja. A T; 4atmeneti pontok
megkiilonboztetése a nem teljesen és a teljesen hidratélt (+viz) formak jelenléte miatt sziikséges.
A koncentraci6 a lipid moltortjét fejezi ki.)

4. dbra. A DPPC/Vi (30 té‘)me ) liposzc')mafagyasztva torés utan nyert elektronmikroszkopos
képe.

A novekvo homérséklettel a DPPC/viz rendszerben a kovetkezd liotrop fazisok fordulnak
eld: kristalyos fazis (L), nem-hulldmos gél fazis (Lg), hulldmos gél fazis (Pgy) ¢és
folyadékkristalyos fazis (L,). A négyféle folyadékkristalyos fazis szerkezetét az 5. éabran
szemléltetem. A minta hdmérsékleti elééletétdl fiiggden keletkezik a hullamos fazis metastabilis
valtozata (Pg(mst)) is, ami H. Yao és mtsai [18], S. Matuoka ¢s mtsai [19] mérései szerint tobb
oréas-napos relaxacios idével Py-vé alakul.

A kristalyos fazis (L.) szabélyos rétegszerkezet(i, periddus tavolsaga 59 A. A nagyszdgii
felvételek alapjan kettdsrétegében tobb periodus tavolsdg azonosithatd, a szénlanc belsd
geometridjara jellemz6é 3-5 A periddustavolsagoknak megfeleld szogtartomanyban: 3.83, 4.2,
443,452, 49 A. A lipid rétegben megmutatkozd, a tobbi fizishoz képest relative szabalyos
alracs alapjan nevezik kristalyos fazisnak, az angol szakirodalomban ,,subgel” fazisként utalnak
rd. A nem-hulldmos gél fazisra (Lg) a szabalyos rétegszerkezet a jellemzd. A rétegperiodusok
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atlagértéke 64 A, ami a kettOsréteg és a vizréteg tavolsagdsszegének felel meg. A foszfolipid
molekulak hossztengelye és a rétegnormalis nem parhuzamos. A szénldncok kétdimenzids
elrendezddése deformalt ortorombos (hibrid) alracsot alkot, amelynek racsallandoi 4.18 és 4.08
A (az utobbi érték altalaban csak az elsé értéknek megfeleld cstcs vallaként észlelhetd a
diffrakcios képen). A hullamos gél fazis (Py) rétegeinek ismétlédési periodusa 67-70 A. A
gdmbszimmetrikus tobbrétegli rendszer ismétlddési periddusait a rétegnormalis irdnyaban egy
egydimenziés racsként figyelhetjiik meg, ugyanis a rétegek méretéhez képest nagy gorbiileti
sugaruk miatt a gombhéjak sikokka fajulnak. Az "egydimenzids racs" torzuldsa a kisszogii
gorbéken Bragg reflexiok eltolodasaval és kiszélesedésével jar egyiitt. A Py fazis alcelldja
hexagonalis, 4.1 A racsallandoval. A Py fazis az Ly fazis kevésbé szabalyos, szimmetrikusabb
formaja. A rétegek feliileti gylirodése folytan kialakuld periddust J. Stamatoff €s mtsai [20]
valamint H. Yao ¢és mtsai [18] kisszogli szorassal figyelték meg. A Py fazis metastabilis valtozata
az L, fazisbol torténd alacsony sebességli kvencselés utan képzodik. A metastabilis fazisra a
leromlott réteges szerkezet jellemzd, amely erdsen fiigg a kvencselés modjatol. Kalorimetrias
modszerrel a metastabilis allapot entalpidja 1.7 kJ/mol értékkel magasabb, mint az alapéllapoti
Py fazisé. A Py fazis szerkezetére vonatkozoan tobb elképzelés talalhatd az irodalomban [21,
22]. Wittebort és mtsai [23] valamint Tsuchida €s mtsai. [24] rezonancia modszerek alapjan arra
a kovetkeztetésre jutottak, hogy a Pp fazis hordozza mindkét szomszédos fazis, az L, €és Lg
tulajdonsagait, ami azt jelenti, hogy nem zarhatjuk ki, hogy a Pp fazis egy olyan keverékfazis,
amelyben L, és Lg fazisok doménjei periodikusan valtakoznak. Ezt a véleményt tdmasztjak ald a
legtijabb, szinkrotronnal végzett rontgenszorasi kisérletek is [25].

Ennek megfeleléen harom fazisdtmenet jelentkezik: az alsé atmenet (L.-Lg koriilbeliil
Tm1=20 ‘C hémérsékletnél), az eléatmenet (Lg-Pg; Tm2=33 C) és a féatmenet (Pg-Lo Tm3=41
) [26].

Az Lo - Lg kozotti, also atmenetnek nevezett fazisatalakulds, elsérendti kb. 14 kJ/mol
entalpiavaltozassal. A folyamat atmenti hdmérsékletére taldlhato irodalmi adatok ellentmondoak.
Kalorimetrids moddszerrel csak megfelel6 moddon, alacsony hémérsékleten eldtermosztalt
formaban kapunk hdéeffektust. A rontgenvizsgalatok alapjan ennek az oka az, hogy a
vizsgélatokat nem az egyensulyi feltételeknek megfelelden végzik. A kristalyos — gél allapotok
kozotti atalakulds 7-13 "C hémérsékleti hatarok kozott zajlik, nukleacié és novekedés dsszetett
mechanizmusa szerint. A folyamat alacsony hémérsékleten igen lassi, ez magyarazza az
irodalomban talalhatd adatok eltérését.

Az Lg - Py fazisok kozotti un. eléatmenet elsdrendii, a mért entalpiavaltozas: 5.6 kJ/mol.
Az atmenet soran moltérfogatvaltozas, a lipidmolekuldk atlagos ddlésszogvaltozasa €s jelentds
molekulafeliilet valtozas tapasztalhatd. A fazisatmenet hiités és melegités kdzben mért relaxacios
ideje kozelitdleg egy nagysagrenddel kiilonbozik [27]. A fazisdtmenet homérséklete hiszterézist
mutat attél fliggéen, hogy milyen irdanybol, milyen kiinduldsi hdémérsékletrdl, milyen
véghOmérsékletre vittiik a mintat [28].

Az Pg-L, fazisok kozotti féatmenet szintén elsérendii fazisatalakulds, amelyet a tobbi
fazisatalakuléssal 6sszehasonlitva, viszonylag magas, 36.54+2.6 kJ/mol entalpiavaltozas kisér.

A foszfolipidek fazisatmenetének lefolydsara haromféle mechanizmus ismeretes:
magképzédés ¢és novekedés, spinodalis "leépiilés" és a Martenzites atmenet, amelyekre
vonatkozoan részleteket C. Gebhardt [29], W.K. Chan és W.W. Webb [30], C.P. Yang ¢s J.F.
Nagle [31] munkéiban taldlunk. Magképzddés és ndvekedés esetén az 0j fazis a régi karara
novekszik, mikézben az 4atmeneti, kozti fazis ujabb ¢és ujabb anyagrészekre terjed ki.
Amennyiben a régi és az 0 fazisok hataran feliileti fesziiltség nem Iép fel, az atalakulas a
molekularis diffuzid altal lesz kontrollalt és a spinodalis atalakulas esete all el6. A Martenzites
atmenet a fazisatmenet regularis modja: a régi és az uj fazisok molekulai helyben maradnak ¢és a
fazishatart jelentd, fesziiltségmentes koherens hatarfeliileteket alakitanak ki, amely hatéarfeliiletek
egymassal kommenzurabilis viszonyban 1€év6 térrészeket valasztanak el egymastol. Foszfolipidek
fazisatmeneti kinetikdjara és mechanizmusara vonatkoz6 Osszefoglalét P. Laggner és M.
Kriechbaum [32] dolgozataban taldlunk. Redlis rendszerek fazisatmenete esetén mindharom
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mechanizmus tipus megfigyelhetd, és az aktualis koriilmények dontik el, hogy melyik tipus
preferalt. Példaul az dtmenet tulajdonsagai és mechanizmusa erdsen fiigg attdl, hogy az dtmenet
a termodinamikai egyensulyt megkdzelitd, vagy attdl tavoli koriilmények kozott zajlott-e le.
Caffrey ¢és mtsai [33] szamolnak be olyan DPPC/viz rendszeren torténd vizsgalatsorozatrol,
amelyeket eltérd termikus koriilmények kozott kiviteleztek. Laggner és Kriechbaum [34] az L,
fazisbol az Lg--Pp atmenet hdmérséklettartomanyaba torténd kvencselés utan figyelték meg a Pp
fazis valtozasat, amelyre a lamellas kiépiilés nagyfokl leromléasa volt a jellemzd.
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5. abra. A hidratadlt DPPC/viz liposzémarendszer rétegszerkezete ¢és alrdcsa a hOmérséklet
fliggvényében
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2.1. Membranok Kisszogii rontgenszorasanak ismertetése

2.1.1. A Kkisszogi szoras alapjainak attekintése [34, 35]

A kisszogli szords elméleti alapjait mind a kisszogli rontgen-, mind a kisszogi
neutronszorasra vonatkozoan a Rayleigh-Debye-Gans elmélet adja [36]. A kisszogli szoras
specialis esete a kisszogli diffrakcio, akkor figyelheté meg, amikor a szoérds periodikusan
1smétlédo, kolloid egységekbdl felépiild mintan kovetkezik be. Ebben az esetben a szorasi kép
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¢les csucsokbol all. A kisszogl diffrakciot a Bragg Osszefliggés [37] alapjan értelmezhetjiik: n
A=2 d sin@ (ahol, A az alkalmazott sugarzds hullamhossza, n az interferencia rendje, d a
racssikok tavolsaga, 26 a szorasi szog), amelybdl latszik, hogy a nagy periodikus tavolsadgoknak
a kis szorasi szog, azaz a kisszogu diffrakcio felel meg. A nagy ismétlodési tavolsag azt jelenti,
hogy a molekulahalmazok, mint a szdérocentrumok altal meghatdrozott sikok, az atomi
tavolsagokhoz (néhany tized nm) képest tavol vannak egymastol (1 - 100 nm). A szérasi valtozod
definiciéja ugyanaz, mint a nagyszOgli szérdsnal (a szort és a beérkezd nyaldbok
iranyvektorainak kiilonbsége a nyalab hulldmhosszara normalva), az s (vagy k) vektorokat
hasznaljak, amelynek abszolut értéke, s=|s|=(2/ A)sin@ , illetve k=|k|=2m s. A szoréasi valtozo
értelmezését 6. abran demonstralom.

6. abra. Az s szdrasi vektor értelmezése az Ewald gombon

Iranyfliggésre invarians esetben a Bragg egyenlet n/d=s egyszerli alakot nyer. A d
racssiktavolsag és az interferenciakép ,,s” valtozdjanak reciprok Osszefiiggése alapjan nevezik a
vizsgalt rendszer terét valds, a szorasi kép terét pedig reciprok térnek. A két tér kozotti
kapcsolatot altaldnossagban a Fourier transzformécio fejezi ki. A rontgenszerkezet, vagyis az
elektroneloszlés, p(r) és a szort sugéarzas intenzitasa, I(s) kozott fenndlld Osszefiiggéseket a 7.
abran Osszegzem. A lehetséges szamitdsi utak, alternativakat kindlnak mind a kiértékelésben,
mind a modellezésben.

Konkrét esetben, ha egy rétegszerkezetre kis szogben rontgennyaldbot bocsatunk, akkor a
kapni. Ha a rétegszerkezetli minta porat vilagitjuk meg, akkor - a pordiffrakciés elrendezésnek
megfelelden - a rontgenfilmen a diffrakcids rendeknek megfeleléen koncentrikus kordk jelennek
meg, amelyek sugara - mint s abszolut értéke - a nanométeres nagysagrendli rétegtavolsag
reciprokdnak egész szdm-szorosa. Réteges szerkezetli rendszerek, mint a folyadékkristalyok,
agyagasvanyok, multiréteges nanoszerkezetek kisszogli szorasa tobb rendben megjelend éles
Bragg reflexiokat mutat.

A kolloidrendszerek nagyobb részében nem talalunk semmilyen irdnyban szigora
periodicitast, gondoljunk példaul a katalizatorokra, pérusos adszorbensekre vagy gélekre. A
mintat felépitdé molekula- vagy atomhalmazok, mint szordegységek szabalytalan alaku,
nanométeres kiterjedésii alakzatok. Ezeken at sikok nem fektethetdk, mint egy kristalyracsban,
mert hidnyzik bel6liik a hosszl tavi rend. Az ilyen rendezetlen halmazoknak a kisszogii szorasat,
folytonos lefutast, altaldban lokalis maximumoktdl mentes gorbe irja le. Természetesen,
kisszogli szoras csak akkor jon létre, ha a szérd egységek és az a kozeg, amelyben
elhelyezkednek, kiilonb6z6 erdsséggel szorjak a beesd nyaldbot, azaz meg van a kontraszt. A
kontraszthatas rontgensugar esetében az elektronsiiriiség-kiilonbségen alapul, mert a
rontgennyaldb dontd modon az elektronokon szorédik. A kolloid méretli részecskék atomos
felépitéstiek, benniik az atomi racs szabalyos is lehet. Ilyenkor van egyidejlileg kisszogli szoras
¢s nagyszogll kristalydiffrakci6. A kisszogek tartomanydban nem észleljik az atomos
szerkezetet, ezért az atomi Iéptékli elektronstirtiség helyett a kolloidrészecskék atlagos
elektronstiriiségeivel szamolhatunk, ha a nanoszerkezet és a kisszogli szords kozotti kapesolatot
vizsgaljuk.
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7. abra. Az elektronstirliség p(x),a P(x) fliggvény (amelynek szabalyos kristdly esetében
Patterson fiiggvény a neve), a szorasi amplituddé A(s) €és a szort intenzitds I(s) kozotti
kapcsolatok.(dy a fejcsoportok tavolsaga, d,, az ismétlddési periodus, a kihtizott nyilak a minden
esetben, a szaggatott nyilak megszoritasokkal elvégezhetd szamitasi utakat jelentenek)

2.1.2. Membranok Kkisszogii rontgenszorasanak irodalmi osszefoglalasa
[28, 38]

A biologiai membranok rontgenszorasanak vizsgalata az 1930-as években kezdddott.
Kezdetben foleg a membranproteinek szerkezetvizsgélatara iranyult a figyelem, majd az 1970-es
évektdl megndtt a membranszerkezetekkel és modellmembranokkal foglalkozé munkdk szama.
A tudomanyteriileten 1973-ban jelentek meg az elsé dsszefoglalok (Y. K. Levine [39], G. G.
Shipley [40] és C. R. Worthington [41].

A legtobb biologiai membrannak nincs szigoruan szabalyos szerkezete és a membran
sikjaban a molekuldk mozgésanak idéskalaja nagyon rovid ahhoz az id6héz viszonyitva, amely a
diffrakcios felvétel elkészitéséhez sziikséges, igy a membranbdol nyert elektronstriiség a
membran sikjara merdleges, atlagos egydimenzids profilnak felel meg. Az elektronsiirliség
profiljanak rekonstrualasandl altaldban két f6 problémaval taldlkozunk: az elsd a jol ismert
fazisprobléma, a masik az, hogy még egy egyszerii szerkezet esetén sem lehet az elektronsiiriiség
szinteket azonositani, azaz nem lehet egyértelmiien a megfeleld kémiai komponensekhez
rendelni. Példaul a hidratalt fehérjék és a lipid fejesoportok esetében jon el ez a probléma,
ugyanis e molekuldk ¢és atomcsoportok elektronsiiriségeinek kiillonbsége kicsi. Tovabbi
nehézség a membranvizsgéalatokndl, hogy a szdrasi képen a lipidmolekuldk szerkezete a
dominans, mikoézben a bioldgiai membranok specialis funkcidit hordozo fehérjék szerkezete
elmosodik. Még azoknal a membranoknal is, amelyeknél csak 25 tomeg % a lipidek ardnya, a
lipidekbdl felépiild kettdsréteg hatdrozza meg dontden a membran szorasi gorbéjét, mert a lokalis
elektronstiriiség-kiilonbségek egy lipid molekula mentén sokkal nagyobbak (a polaris fejcsoport



0.45 elektron/A’ és a lancvégi metilcsoport 0.17 elektron/ A® értékei kozott valtozik), mint a
protein molekuldk pozicidinak varidlasaval 1étrejovo valtozasok.

N. P. Franks és Y. K. Levine [38] a témakorrdl készitett dsszefoglalojukban a mintékat
diffraktogramjaik alapjan, szerkezeti felépitésitknek megfelelden, két csoportba osztottak. Az
els6 csoportba azok a membranok tartoznak, amelyek nagyszamu egységbdl, szabalyos mdodon
¢épiilnek fel. Ezek a redlis membranok preparalt frakcidi, halmazai, amelyekben a membransikok
altalaban makroszkopikus mddon is rendezettek. A masodik csoportba a membranok diszperzidi
¢s a liposzoma (vezikula) rendszerek tartoznak.

A modellmembranok kisszogli rontgenszoras vizsgalatanak legfébb célja a membran
feliiletére merdleges iranyu elektronsiirliség eloszlas meghatarozasa, mely kulcsszerepet jatszik a
réteg fizikai-kémiai tulajdonsagainak, és az idegen molekuldk elhelyezkedésének vizsgalataban.
Az elektronsiiriség eloszlas meghatarozasa a hagyomanyos eljaras [42-47] a kisszogl
szorasgorbe k,=2mh/d szoérasi valtozd értékeknél talalhatd csucsok maximumértéke, vagy a
csucsok alatti 7, teriiletek ardnya alapjan allapitja meg a szorashossz siirlis€g eloszlast
reprezentald Fourier sor egyiitthatoit.



3. A munka célkitiuzése

A liposzoéma rendszerek, mint modellmembranok szerkezeti sajatsagainak megismerése a
membranok biofizikaja, a folyadékkristalyok fizikai kémidja, és az onszervezd rendszerek fizikai
kémigja altal tamasztott alapvetd igény. A jelenleg alkalmazott modszerek, melyek a jelenségek
kvalitativ értelmezésére alkalmasak, visszaigazoltak az alapfeltevéseket. A hangsuly éppen ezért
a szerkezeti sajatsagok kvalitativ értelmezéstdl az Gsszetett kvantitativ értelmezés felé tolodott el.
Az értekezésem f6 célja egy modern igényeket kielégitd modszer kidolgozasa a liposzoma
rendszerek kisszOogli szorasanak értelmezésére, mely az eddigieknél nagyobb mértékben teszi
lehetévé a szerkezeti sajatsagok kvantitativ vizsgalatat.

Az els6 célom a liposzoma rendszerek azon szerkezeti sajatsagainak meghatarozasa,
melyek kisszogli szorasban idedlis mérési koriilmények kozott megjelennek. A liposzoma
rendszerek kisszOgli szorasanak modellezésére a szakirodalomban tobbféle modszer ismert,
azonban e modszerek alapvetd hianyossaga, hogy figyelmen kiviil hagyjak a valodi rendszerek
rétegz0dési hibait. Ezért sziikséges volt egy olyan modell kidolgozasa, mely az addig ismert
modellek elonyds tulajdonsagait a valodi rendszerek rétegzddési hibdinak figyelembe vételével
otvozi.

A masodik célom, hogy a mért kisszogli szoras kiértékelési pontossaganak novelésével
elérjem a modell altal megkivant pontossagot. A kiértékelés pontossagat befolyasold tényezok
vizsgalata alapjan megéllapitottam, hogy a hagyomanyos kiértékelési eljaras pontatlansagaban a
mérési moddszerbdl eredd bizonytalansag mellett 1ényeges szerepet jatszik a mért kisszogi
szoraskép kozéppontjanak meghatirozisa, valamint a radialis 4tlagolas rossz hatékonysaga
miatti korlatozas. Tovabba megallapitottam, hogy a mért kisszogl szoraskép nem eléggé éles,
ezért sziikkséges meghataroznom, ¢és figyelembe vennem a detektor korlatozott
feloldoképességébil eredd torzitd fiiggvényt.

A harmadik célom a dipalmitoil-lecitin/viz liposzéma rendszer gél, hullamos gél, és
folyadékkristalyos féazisainak szerkezetvizsgalata a kisszOgli szords modellje alapjan. A
dipalmitoil-lecitin a bioldgiai membranok gyakori f6 alkotoeleme, ezért a modellmembranok
szerkezetvizsgalatdban kiemelt szerepet jatszik. Emellett a dipalmitoil-lecitin/viz liposzoma
rendszer a szakirodalomban elfogadott viszonyitasi alap, igy a modellbdl kapott eredményeimet
az irodalmi eredményekkel 6sszehasonlitva a mdédszer pontossagat is megallapitom.

10



4. Felhasznalt anyagok és eszkozok,
alkalmazott eljarasok

4.1. Felhasznalt anyagok

A DPPC/viz liposzémarendszer elkészitéséhez hasznalt, szintetikus Gton eldallitott L-o-
dipalmitoil-foszfatidilkolint (DPPC) az Avanti Polar Lipids, Inc. (USA, AL) cégtdl vasaroltam.
Az eloallito altal feltiintetett tisztasag: 99 tomeg%, melyet vékonyréteg kromatografiaval
ellendriztem, és megfeleldnek talaltam.

A DPPC/viz liposzomarendszert DPPC-bdl, viz hozzaadasaval készitettem. A DPPC-bol
szobahOmérsékletli, kétszer desztillalt, ionmentes viz hozzaadasaval 30 tomeg%-os diszperziot
készitettem. A diszperzidt 15 percig 45 °C-on termosztaltam, utdna vibracios keverdvel 20
masodpercig kevertem, majd Gjra 15 percig 45 °C-on termosztaltam, végiil 20 percre 4 °C-ra
hitottem. E hokezeléssel kombinadlt homogenizalast 20-szor ismételtem meg. A kialakult
DPPC/viz liposzomarendszer fehér, viszkézus folyadék, melyet a felhasznalas eldtt lezart
kvarckapillarisokban 4 °C-on taroltam.

4.2. Kisszogu rontgenszoras merése

4.2.1. A mintatarto

A mintdit lmm vastag planparalel mintatartoba toltdttem, mely rozsdamentes acélbol
késziilt. A mintatartdt vizkeringetéssel termosztaltam. A minta termosztalasanak josagat elézetes
vizsgélatokkal, a mintatartdba épitett termoelemmel ellendriztem. Az elézetes vizsgalatok
alapjan a termosztalas £0.2 °C hémérsékletingadozast mutatott. A mintatartd ablaka 0.25 mm
vastag, csekély kisszogli szorast mutato plexiiiveg volt.

4.2.2. A Kisérleti berendezés

A kisszogli rontgenszoras méréseket a Német Szinkrotron (DESY, Hamburg), Hasylab
laboratoriumanak Jusifa mérdalloméasanal végeztem. A mérési elrendezés vazlatat a 8. és 9.
abrakon tlintettem fel.

A Jusifa méréallomas rontgen forrdsa a Doris szinkrotron gytiri (4.5 GeV 100 mA) B1
eltéritd magnese (E.=16.6 keV). A bejovo szinkrotron nyaldb mérete 0.8x3.5 mm FWHM,
fiiggdleges divergencidja 0.11 mrad. A polikromatikus szinkrotron nyalabot a kettés Si(311)
egykristadly monokromdtor = monokromatizalja. A  monokromator altal kivalasztott
energiatartomany relativ félérték-szélessége (AE/E) legfeljebb 2:10™. A nyalab 3 résbél allo
résrendszeren halad keresztiil. Az 1. és 2. rés a nyaldb konvergencidjat biztositja. A 3. rés a
parazita szords kikiiszobolésére szolgal. A nyaldb keresztmetszetét a 2. rés mérete hatdrozza
meg. A rések méretét 0.01 mm pontossaggal lehetett szabalyozni.

A nyalab résrendszert elhagyva, szorodast szenved a mintdn. A szort sugarzas intenzitasat
a detektorral mértem. A detektor kétdimenzios, helyérzékeny, Ar/CO, gazdetektor (tobbhuzalos
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proporcionalis szamlalo) [48]. A detektor aktiv feliilete 190x190 mm?, felbontdsa 256x256
képpont, mely alapjan egy képpont élhossza 0.74 mm-nek adddik. A szoras intenzitdsat egy
256x256-0s beiitésszam matrix formdjaban kaptam meg a detektorbdl. A minta és a detektor
tavolsagat 935-3630 mm kozott 5 fokozatban lehetett bedllitani a tavtartd csdszakaszok
szamanak valtoztatasaval.

Referencia 3. rés Monokromatkus 2. rés Egyknstdly 1 rés
mintédk nyaldb monokrométor

8. dbra. A Jusifa mérdallomas mérési elrendezésének vazlata

9. abra. A Jusifa méroallomas berendezéseinek vazlata.

A nyaldb utjdba épitett monitor szamlalok révén a berendezés a kisszogli szorassal
egyidejlileg a beesd nyalab intenzitasat is méri. A Jusifa méréallomas a minta transzmisszidjanak
mérésére is alkalmas. A transzmissziot a minta és a detektor koz¢ elhelyezett nagy érzékenységii
diédaval lehet megmérni. A kisérleti berendezésben a mérések soran 10” Pa vakuum volt.

4.2.3. Detektor kalibracio

Idealizalt esetben a helyérzékeny detektor képpontjainak mérete és érzékenysége
egyforma, azaz ugyanolyan intenzitasi sugarzas a mérés véletlen hibajan beliill ugyanakkora
beiitésszamot idéz eld. Azonban a gyartasi hibdk, oregedés, és féleg a nagy intenzitast
rontgensugarzas karosité hatdsa miatt valésagban a képpontok érzékenysége nem egyforma. A
képpontok érzékenységét a detektorra bocsatott izotrop sugarzds mellett mért betitésszamok
reciprokaként hatdroztam meg.
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4.2.4. A mérések kivitelezése

A vizsgalandd mintat a mintatartoba toltottem, és legalabb 2 6ra hosszan a vizsgalando
hémérsékleten termosztaltam. A minta kisszogli szérast pontfokuszi (0.7x0.7 mm?’
keresztmetszetii), 8500 eV energidji rontgennyaldb mellett mértem meg.

A méréseket mérési szekvencidkban végeztem el. Egy mérési szekvencidban a minta
szorasa mellett megmértem az lires nyalab szorasat, €s egy referencia minta szorasat, valamint a
minta ¢és a referencia minta transzmisszidjat. A szekvencidban szerepld méréseket a mérési
moddszerbdl ered6 hibak korrigaldsdhoz (4.3.1 alpont) hasznaltam fel.

4.3. A Kkisszogiu rontgenszoras meérések feldolgozasa

A kisszogli szoras, mint mérési médszer mar 6onmagaban hordozza a rendszeres mérési
hibak lehetdségét, hiszen a primer nyalabbal legfeljebb néhany fokos szoget bezard iranyokban
kell a szort sugarzas intenzitasat meghatarozni. A rontgensugarzasnak a mérdéeszkozokkel valo
kolcsonhatasa és a detektalas korlatozott pontossaga tovabb ndveli a mérések feldolgozasakor
figyelembe veendd tényezdk szdmat. Ennek megfeleléen a kisszogli rontgenszoras mérési
eredményeinek feldolgozédsa komplex folyamat, melyben nagy gondot kell forditani arra, hogy a
megfigyelni kivant jelenségnek megfeleld szordsképet a nagy szami egyéb tényez6tdl
elvalaszthassuk.

A kisszogli szoras feldolgozdsdnak célja a minta intenzitds-szorasi vektor vagy
hataskeresztmetszet-szorasi vektor radidlis atlag gorbéjének meghatdrozasa volt. A kisszogl
szordas mérések feldolgozasdahoz a sajat magam altal készitett xmeseva kiértékeld programot
hasznaltam. Az xmeseva C++ programnyelven irt, Linux operdcios rendszeren futd program. A
programban alkalmazott feldolgozasi eljards a Jusifa méréallomason alkalmazott eljarason
alapszik [49]. A dolgozat kereteit szem eldtt tartva, az eredeti feldolgozasi eljarast csak
vazlatosan ismertetem, és sajat modositdsaimra az 5.1.1, és 5.1.2 alpontokban térek ki
részletesen.

4.3.1. A feldolgozas lépései

A feldolgozas sordn a minta és a referencia méréseket kevés kivételtdl eltekintve
egyforman kezeltem. Ezért, ha egy feldolgozasi 1épésben nem emlitem kiilon a referencia
méréseket, az azt jelenti, hogy az adott 1épés ugyanigy vonatkozik a referencia mérésekre is.

Az elsO 1épésben a minta szorasképébdl levontam a detektor sotétaramat. A sotét aram
korrekcid a detektorbol és a kornyezetbdl eredd hattérzaj kisziirését szolgéalja. A Jusifa
mérdallomas arnyékolasa jo, €s a detektor hattérzaja sem szamottevO, ezért a sotét aram
levondsanak hatdsa csak a szélsOségesen kis intenzitasértékek esetében lényeges. A masodik
Iépésben a minta szorasképébdl levontam az iires nyalab szorasképének ¢€s a minta
transzmissziojanak szorzatit. Az iires nyaldb korrekcidé primer nyaldb koézéppontjanak
kornyezetében fellépd parazita szorads kikiiszobolését szolgalja. Az érzékenység korrekcidban a
detektor altal mért beiitések szamat a detektor képpontoknak a kalibralaskor (4.2.3 alpont)
meghatarozott érzékenységi tényezojével osztottam le. Ezutdn meghataroztam a primer nyalab
kozéppontjanak helyét a szérasképen. A Jusifa mérdallomason alkalmazott kdzéppont keresd
eljaras a primer nyalab kozéppontjat a szoraskép sulypontja alapjan, tobblépéses iteracioval
hatarozta meg. A mérdallomdson alkalmazott eljaras pontossagat nem taldltam megfelelonek,
ezért 1) eljarast dolgoztam ki a kozéppont pontosabb meghatarozdsara. Az OSnabszorpcids
korrekcioban a beiitések szdmat egységnyi vastagsdgl, nem abszorbedld mintdra szamitottam
vissza. A térszOog korrekcioban a belitések szamat a képpontok altal befogott térszogekkel
osztottam el, igy a beiitésszamokbol a beiitésszamok aramsiirliségét kaptam meg. A korrekciok
utan kapott aramstiriiségeket radidlisan atlagolva kaptam meg a mért szorasgorbét. A radialis
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atlagolas részletes leirdsa az 5.1.2 alpontban szerepel. Végiil a referencia mérés szorasgorbéjének
adott szakasza alatti teriilet alapjan hataroztam meg a beesd nyaldb abszolut skalan mért
intenzitasat. A minta szorasgdrbéjét a vele azonos koriilmények kozott mért referencia abszolut
intenzitdsaval elosztva kaptam meg a minta abszollt egységre vonatkoztatott szorasgorbé;jét.

4.4. Liposzoma rendszer Kisszogu szorasanak modellje

A liposzémak kisszogli szorasanak modellezése alapvetden két részbdl, a liposzomak
szerkezeti sajatsdgainak modellezésébodl, és a szerkezeti sajatsdgoknak megfeleld szoras
kiszamitasabol all. A kisszogli szoras modellezésének célja a szorasi valtozod-intenzitds
szorasgorbe kiszamitésa.

A szoras modellezésében rugalmas, egyszeres szorasra szoritkoztam. Tekintsiink egy
olyan kisérleti elrendezést, melyben a beesé monokromatikus, sugarzas hullamszam vektora ko,
a minta altal szort sugarzas hulldmszam vektora k;, valamint a szorasi vektor definicio szerint:

k=k, -k,
(1)

A minta altal szort sugarzas amplitaddja (4), €s a minta szérashossz stirtisége (p) kozott
az alabbi 6sszefiiggés all fenn [34]:

A(k) o Ip(x)e’ik"dx
2)

, valamint a szOrt sugarzas intenzitdsa a szort sugarzds amplituddjanak, és komplex
konjugéltjanak szorzata:

3)
A liposzoma rendszereknek kétféle alkotdelemét kiilonboztettem meg a kisszogli szords
szempontjabol: a liposzomakat, és a viz tombfazist. A rendszer szérdsanak kiszdmitdsaban a
minusz folyadék (minus fluid [41]) modellnek megfelelden a liposzomak altal szort sugarzasra
intenzitdsanak leirdsara szoritkoztam, mely a szérdshossz sliriségnek a viz szorashossz
stirliségével valo csokkentésének felel meg. Igy a minusz folyadék modellben a szérashossz
stiriség helyett a szorashossz strtiségnek a folyadék (matrix) szorashossz stirtiségéhez képesti
kontrasztja értendd. A tovabbiakban a liposzomdk szorashossz stirlisége (p) alatt a folyadék
szorashossz stiriiségéhez képesti kontrasztot értem.
A liposzomarendszer altal szort sugarzds intenzitdsat az egyes liposzomak 4ltal szort
sugarzas intenzitasainak (7;), és a liposzomak egymashoz képesti rendezettségét leird struktira
faktor (S(k)) alapjan fejeztem ki az aldbbiak szerint.

Iliposzo'ma'k (k) = S(k) z Il (k)

liposzomak

4
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A liposzomak gombszerd, lipid kettdsrétegekbdl allo képzédmények, ezért kézenfekvd
volt, hogy a liposzoma részecskék szordsat gombszimmetrikus héjszerkezet szorasaval
modellezzem. A liposzémarendszer egy-egy liposzomdjanak megfeleld gombszimmetrikus
héjszerkezet rendezett, ezért a rétegszerkezet altal szort sugdrzas amplitudgjat a (2) egyenlet
alapjan, Fourier transzforméacioval fejeztem ki.

Fk)= [ p ek
)

A rétegszerkezet, azaz egy liposzoma altal szort sugarzas amplitid6jabol, a szort sugarzas
intenzitasa a (3) egyenletbe behelyettesitve adodott:

1,(k) < F, (k)F, (k)
(6)

A tobbszoros indexelés elkeriilése céljabol, a liposzomék jelolésére szolgald / indexet az
alabbiakban elhagyom azon kifejezésekbdl, melyek egy liposzémara, azaz egy héjszerkezetre
vonatkoznak.

Egy rétegszerkezet szérashossz stirliségét a rétegek szorashossz stirliségének 0sszegével
irtam fel:

p(5)=3 . ()
(7)

ahol p,(x) az m. réteg szorashossz strtisége, mely a rétegen kiviil esé x esetén 0. Mivel a Fourier
transzforméacid linedris transzformacio, ezért a rétegszerkezet altal szort sugarzasra az aldbbi
Osszefliggést nyertem:

FO= [ pu ()= 3 ()
®)

ahol a jobb oldali 6sszeg egy-egy tagja a megfelel réteg altal szort sugdrzas amplitidoja

&)= p,, (x)e ™
(€))
A liposzomék jel6léséhez hasonldan, a rétegek m jelolését az aldbbiakban csak azon
kifejezésekben tiintetem fel, amelyek tobb rétegre vonatkoznak.
A liposzoémék szerkezetét gombszimmetrikus rétegszerkezettel irtam le, ezért a rétegek

szorashossz stirlisége csak a rétegszerkezet kdzéppontjatol vett tavolsag (r) fliggvénye p(x)=o(r).
A rétegek szorashossz stirliségét az alabbi egyenletnek megfelelden vettem fel:

0 ha2r—R>d
p(r): a[r;Rj ha 2‘r—R‘ <d

(10)

ahol d a réteg vastagsdga, és R a réteg kozepes sugara, o pedig a réteg tipusara jellemzd
figgvény. Az azonos tipusi rétegek szorashossz siirliségét ugyanazon o fliggvény
felhasznalasaval irtam le. A liposzémarendszer esetében az azonos tipusu rétegek alatt az azonos
folyadékkristalyos fazisban 1év0, azonos hdmérsékletii kettdsrétegek értenddek.
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frjuk fel a réteg tipusara jellemz6 « fiiggvényt n tetszOleges Osszetevd Osszegeként az

alabbiak szerint:
r—R ul r—R
rl=«a =Ya
o)=a " F |- San "

n=0

(11)

A rétegszerkezet egy rétege altal szort amplitidora, a (9) egyenletet a gdmbszimmetrikus
geometrianak megfelelden atalakitva nyertem az alabbi kifejezést:

1(6)= ] o)) g,

kr
(12)
melybe a (11) egyenletet behelyettesitve
r— R) sin(kr) , s (r - RJ sin(kr) ,
Iz drzZa J‘p — |——2r7dr
nPr kr — T d kr
(13)

adodott. A réteg 0sszetevoi altal szort amplitudokat (f,) az alabbi egyenlet szerint definidltam

f,,(k)sjpn(’"_stm(’”)rzdr

d kr
(14)
A definiciot felhasznalva a (13) egyenlet az alabbi alakra hozhato
= Z an fn
i=0
(15)

Tehat a réteg altal szort amplitudo a réteg szorashossz siirliség 0sszetevoi altal szort amplitidok
sulyozott 0sszege.

Térjiink vissza a liposzoma 4ltal szort sugarzas amplitiddjadnak kiszamitasahoz. A (8)
egyenletet a (9) definicidé alapjan felirva a rétegszerkezet, és a réteg altal szort sugarzas
amplituddjara az alabbi 6sszefiiggést kapjuk:

(16)

A szorasgorbe OsszetevOk altal szort sugarzas amplituddja (f,), €s a réteg altal szort sugarzas
amplitiddja kozotti Osszefliggést a (15) egyenletben fejeztem ki. A (15) egyenletet a (16)
egyenlet jobb oldalaba helyettesitve kaptam az

N
Zam nfm n

n=

Mt

3
X

(17)
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melybdl a (6), majd az (4) egyenletekbe visszahelyettesitve kaptam meg a liposzémarendszer
altal szort sugarzas intenzitasat:

*

TOFEGI 3 SURVING] b N3]

liposzoma \ m=1 n=1 m=1 n=1

(18)

Az egyenlet olyan Aaltaldnos esetre érvényes, melyben minden rétegben kiilonbozé o
fliggvényhez tartozé szdérashossz stirliséget vettem fel. Ha a liposzomarendszer homogén, azaz
azonos szerkezetli és hdmérsékletli kettdsrétegekbdl allnak a liposzomak, akkor az o fliggvény
mindegyik liposzoma mindegyik kettdsrétegében azonos, ezért az o fliggvényekben szerepld
egylitthatok is megegyeznek:

al,m,n = an
(19)
¢s kiemelhetdek a (18) egyenletben:
N N .
k)OCS(k)ZZanIaIQ[ Z Z-f}rnnl -f}rnn2( )j
nl=ln2=1 liposzoma m=1
(20)

Az egyenlet jobb oldalan a zarojelben szerepld 0sszeg alapjan definidltam a G,1,,0(k) szOrasgorbe
Osszetevoket:

n1n2 E z Zflmnl flmnz()

liposzoma m=1
21)
A liposzémarendszer altal szort sugarzas intenzitasa a szorasgorbe 0sszetevokkel felirva:
N N .
k) o S(k)z z anlanZGnl,n2 (k)
nl=ln2=1
(22)

A szorasgorbe OsszetevOk az o fliggvénytdl fliggetlenek, és csak a p, Osszetevoktdl fliggenek.
Ezért a kiszamitott szorasgorbe Osszetevokbdl a p, Osszetevok sulyozott dsszegeként leirhatd
tetszbleges szorashossz stiriség kiszamithato.
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5. Eredmeények

5.1. A mért diffrakcios csucsok alakjanak, félérték-
szélességének meghatarozasa

A szimulalt szorasgorbék tulajdonsdgainak vizsgélata alapjan arra a kovetkeztetésre
jutottam, hogy a rétegszerkezet sajatsagainak megallapitasaban kulcsszerepet jatszik a mért
szorasgorbék diffrakcios cslicsainak alakja és félérték-szélessége (5.2.9 és 5.2.10 alpontok).
Ezért megvizsgaltam, hogy milyen mérési modszerbdl, illetve feldolgozasi eljarasbol eredd
hibak lehetnek dontd befolyassal a mért szordsgorbék csucsainak alakjara, és félérték-
szélességére. A vizsgalat soran arra a végkovetkeztetésre jutottam, hogy a feldolgozasi
eljarasban a primer nyalab koézéppontjdnak meghatarozasa, €s a radidlis atlagolas, a mérési
modszerben, pedig a detektor felbontoképessége az a harom tényezd, melyek a csucsok alakjara,
¢s félérték-szeélességére befolyassal vannak.

5.1.1. A primer nyalab kozéppontjanak meghatarozasa

A kétdimenzids szorasképen a diffrakcids rendek diffrakcids gytirtikként jelennek meg. A
gyuriik koncentrikusak, kozéppontjuk a primer nyalab koézéppontjdba esik. A primer nyalab
kozéppontjanak helytelen meghatarozasa esetén a diffrakcios gytirlik excentrikussa vallnak, a
diffrakcios gytlriik egyik oldala kozelebb, mig az ellenkezd oldala tavolabb keriil a helytelen
kozépponttdl. Ennek kovetkeztében a radidlis atlagolaskor a diffrakcios cstcsok kiszélesednek,
elmosodottd valnak (10. abra). A kozéppont meghatarozasakor elkovetett hiba a radialis
atlagolasnadl megkétszerezve jelentkezik, mert a diffrakcios gytirlik pontjainak egy része
kozelebb keriil a kozépponthoz, mig a szemben 1év0 pontok ugyanannyival tavolabb keriilnek.
Ezért a primer nyalab kozéppontjanak meghatarozasanak pontossdga fontos tényezd a
szorasgorbe alakjanak meghatarozasaban.

0

-10 -5 0 5 10
rero [pixel]

10. dbra. A helyes (folytonos), és egy helytelen (pontozott) primer nyalab kézéppont alapjan

kiszamitott radialis atlaggorbe a primer nyalabtol valo tavolsag fliggvényében.
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A primer nyaldb kozéppontjanak lehetd legpontosabb meghatarozasa céljabol sziiletett
meg az xmeseva program kozéppont keresd eljarasa, melyet az aldabbiakban ismertetek. A
kozéppont keresd eljaras a polar abrazolason alapul, melyben a detektor képpontjainak
koordinatait az (x,y) Descartes-féle koordinatdkrdl (7,¢) polar koordinatakra transzformalom, és
az igy kapott polar koordinatakat Descartes-féle koordinata rendszerben abrazolom. A Descartes-
polar koordinata transzformacio:

r=qx"+y°

Q= arctan(y)
x

A detektor kép, és a polar kép abrazolasokat a 11. abran szemléltetem.

(23)
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11. abra. Egy mérés detektor képe, a Descartes-polar koordinata transzformdacio6 elétt (balra) és
utan (jobbra). A polar képen ¢-nek két periodusat abrazoltam a jobb megfigyelés céljabol.

A diffrakcios gylriik polar abrazolasa fiiggdleges egyenes, ha a felvett kozéppont
egybeesik a primer nyalab kdzéppontjaval, de nem egyenes, ha a kozéppontok kiilonbdznek (12.
abra). Ezért a polar kép alapjan egyszeriien ellendrizhetd, hogy egy feltételezett kozéppont
valéban egybeesik-e a primer nyalab valddi kozéppontjaval. Tovabba, ha nem egyeznek a
kozéppontok, akkor a diffrakcios gylirli gorbéjének a fliggdleges tengelytdl legtavolabbi pontja
felé kell eltolni a feltételezett kozéppontot a primer nyaldb kozéppontja felé. Tehat a
kozéppontok egyezése mellett a javitas irdnya is egyszertien megallapithato a polar dbrazolasbol.

Az xmeseva program automatikusan kiszamitja a polar képet a feltételezett primer nyalab
kozéppontbol, igy grafikusan tdmogatja a kdzéppont helyének meghatarozasat, és ellendrzését.
Tovabba a polar kép egy adott pontjara mutatva az xmeseva meghatarozza a pontnak megfeleld
iranyt, és a kozéppontot egy megadott tdvolsdggal eltolja a kiszamitott irdnyba. A kdzéppont
eltolasdnak ismétlésével, valamint az eltolds tavolsdganak csokkentésével a primer nyalab
kdzéppontja nagyon pontosan meghatarozhato.

Az xmeseva kozéppont meghatdrozo eljarasanak a pontossagat a 13. dbra alapjan
szemléltettem.

Tapasztalataim szerint a polar kép segitségével beallitott kdzéppont pontossaga 0.05
képpont, mely hozzavetdlegesen egy nagysagrenddel (10x) jobb, mint a Jusifa méréallomésnal
alkalmazott eljarassal meghatarozott kozépponté. E pontossag mar elegendd a szorasgorbe
csticsok alakjanak és félérték-szélességének pontos meghatarozasahoz.
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A bemutatott, Descartes-polar koordinata transzformacion alapuld kozéppont
meghatarozasi modszer a sajat eredményem.

0 0
180 180
25360 25360
540 540
720 720

r [pixel] r [pixel]

12. abra. Egy mért szoraskép helyes (balra), és helytelen (jobbra) primer nyalab kozéppont
mellett szamitott polar képe. A polar képen ¢-nek két periddusat abrazoltam a jobb megfigyelés
céljabol.

5.1.2. Radialis atlagolas

A szorasképek feldolgozasanak legutolsé 1épése a radidlis atlagoldas, melyben az
egydimenzids intenzitas-szorasi valtozod szorasgorbét szamitom ki a kétdimenzids képbdl. Egy
szorasi valtozora vonatkozo radialis atlag azon képpontokban mért intenzitasok atlaga, melyek a
szorasi valtozo altal meghatarozott szorasi kupba esnek. A kup nyilasszoge a szorasi valtozonak,
¢és a nyaldb hullamhosszanak megfeleld szorasi szog. Mivel a detektor merdleges szorasi kup
tengelyére, azaz a primer nyaldbra, ezért a szorasi kiipnak és a detektornak az 4thatasa egy
korvonal, melynek sugarat a szorési szog és a minta-detektor tavolsdg hatarozza meg. Ezért a
radidlis atlagolds egy adott sugaru, a primer nyalab kozéppontjaval azonos kozepli kdrvonal
mentén végzett atlagolasnak felel meg. Innen ered az atlagolas radialis jelzdje.

A Jusifa méréallomasnal alkalmazott radidlis atlagolo eljaras a szorasi valtozo értékeknek
megfeleld beosztasu korgyuriikre osztja a detektort, és a képpontokban mért intenzitasokat a
képpontok ¢és a korgylrlik metszetébe esd teriiletek alapjan stlyozza. A korgylrik és a
képpontok metszetének meghatarozasa viszonylag nagy szamitasigényl feladat, melynek
futasidejét csak a korgylirik szdmanak korlatozasaval lehetett ésszerti korlatok kozott tartani.
Ezért a Jusifa méréallomasnal alkalmazott radialis atlagold eljarasban csak korlatozott szamu
(legfeljebb 300) szorasi valtozo értékre volt lehetséges a radialis atlagolast elvégezni. Masrészt a
korlatozast azzal is indokoltdk az eljards készit6i, hogy nincs értelme a detektor linearis
felbontasanal (256 képpont) lényegesen nagyobb felbontas mellett kiszamitani a radialis atlagot.

A kiértékelésben a Jusifa méréallomas radidlis atlagolasa helyett az alabbiakban
ismertetett eljarast alkalmaztam. Meghataroztam a detektor azon képpontjainak halmazat (P),
melyeket metszi az adott sugart (R) kor, melynek kozéppontja a primer nyaldb kdzéppontja.
Tovabba meghataroztam a kornek az egyes képpontokba (p) esd ivszogeit (Ag,). Majd az
intenzitas radidlis atlagat a képpontokban mért intenzitdsoknak az ivszogekkel sulyozott
atlagértékként kaptam meg:
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2. 1,A9,
I(R)="%

- YA,

pEP

24)

valamint az intenzitas radialis atlagadnak statisztikai szorasat a képpontok statisztikai szorasa
alapjan szamitottam ki:

(25)

256

30
r [pixel] r [pixel]

13. abra. A felsd sorban egy mérés detektor képe, az als6 sorban pedig a helyes (balra) és egy a
helyes kozépponttol 0.5 képpontra 1évo (felhivom a figyelmet a tort szamu képpontra) helytelen
(jobbra) kozéppont mellett abrazolt polar képek lathatoak.
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A feltevés, hogy nincs értelme a detektor linedris felbontasanal finomabb felbontasnak, az
egydimenzids detektorok esetében kétség kiviil helytalld. Véleményem szerint azonban egy
kétdimenzids detektor esetében a primer nyaldb kozéppontja és a képpontok kozotti tavolsagok
szdma lényegesen nagyobb. A tdvolsagok szamanak e drdmai novekedése lehetdséget teremt a
linearis felbontasnal 1ényegesen finomabb szérasgorbe felbontds megallapitasahoz. A 14. abra
bal oldali grafikonjan 4brazolt szorasgorbe a detektor linearis felbontdsanal 7-szer, mig a jobb
oldali 700-szor finomabb beosztds mellett késziilt. A lineéris felbontasnal 7-szer finomabb
beosztas mellett kiszamitott radidlis 4atlag gorbe egyaltalin nem, a 700-szor finomabb
beosztasnal kiszamitott, pedig csak csekély jelét mutatja azon ¢€les toréseknek (nyilak), melyeket
a tulzottan finom felbontds okoz. A jobb oldali grafikonon 4brazolt sugartartoméany koriilbeliil
egy detektor képpont szélességli

60 55
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40
230 o saf T
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20
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0 53
15 20 25 20.5 20.85 21.2
R [mm] R [mm]

14. dbra. Egy mérés radidlisan atlagolt intenzitasa (/), a primer nyaldb kozéppontjatol vald
tavolsag (r) fiiggvényében. A bal oldali grafikonon a szérdsgorbe attekintd képe lathato, 0.11
mm-es egységl (rombusz jel) felbontds mellett. A jobb oldali grafikonon, a bal oldali dbran
téglalappal és szaggatott vonallal jelolt tartomany nagyitott képe lathatd. A jobb oldali
grafikonon szaggatott vonallal és rombusz jellel abrazoltam a bal oldali gorbe kinagyitott
részletét, valamint folytonos vonallal a bal oldalindl 100-szor finomabb sugarbeosztasnal kapott
szOrasgorbét.

Az altalam alkalmazott radidlis atlagolds radidlis felbontdsa lényegesen jobb, de az
intenzitasértékek statisztikdja kis mértékben rosszabb a Jusifa mérdallomas alkalmazott
eljarasahoz képest. Véleményem szerint mindkét eljardsnak van eldnye, és mindig az adott
feladat ismeretében célszerti az igényeknek jobban megfeleld eljarast kivalasztani. A liposzoémak
kisszogli rontgenszorasa esetében a diffrakcidos csucsok félérték szélességének ¢és alakjanak
pontos meghatarozdsdban az altalam alkalmazott eljards lényeges mindségi javuldst
eredményezett.

Az éltalam alkalmazott eljaras szakirodalomban mar ismert elvek megvalositasa, ezért
nem 0j eredmény. Azonban az eljaras eldnyeinek felismerése, és alkalmazéasa nélkiil nem lehetett
volna a mért kisszogli szorasgorbéket a modell altal megkivant pontossaggal kiértékelni.

5.1.3. A kétdimenzios detektor feloldoképességének meghatarozasa

A kétdimenzios detektort logikailag egy olyan érzékeld muszernek tekinthetjiik, mely két
1épést végez el minden egyes beiités érzékelésekor. El6szor meghatarozza a beiités helyét, aztan
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a beiités helyének megfeleld képpontban ndveli a beiitések szamat. Ebben az alpontban azt
vizsgaltam meg, hogy mennyire jo a detektor feloldoképessége, azaz mennyire pontosan képes a
detektor a beiitések helyét meghatarozni, és hogy ez milyen hatdssal van a mért kisszogi
szorasgorbékre.

A detektor feloldoképességét akkor nevezem jonak, ha a belitések helyének
meghatarozasaban elkovetett hiba nem szdmottevd. Ha azonban a detektor feloldoképessége nem
jo, akkor egy adott pontban keletkezd beiitést nem mindig az adott pontnak megfeleld
képpontban észleli a detektor, és akkor. a detektor altal mért szoraskép elmosodott lesz. Igy ha a
detektor feloldoképessége nem jo, akkor torzul a mért szorasgdrbe csucsainak félérték szélessége
¢s alakja, amit a feldolgozas soran figyelembe kell venni. A Jusifa mérdalloméason hasznalt
kétdimenzids detektor feloldoképességét nem talaltam jonak.

Ebben az alpontban eldszor azt bizonyitom be, hogy a detektor a mért szorasgdrbét
torzitja. A detektor feloldoképességének meghatirozasa céljabdl egyazon mintarodl, kiillonbozo
minta-detektor tavolsdgok mellett készitett szorasgorbéket (15. 4bra) hasonlitottam Ossze. Az
abran lathatd, hogy a szorasgorbék maximumhelye a mértani hasonldsdg torvénye alapjan
valtozik a minta-detektor tavolsag fiiggvényében.

120F

100F
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15. dbra. Az é4brdn ugyanannak a mintanak S5-féle minta-detektor tavolsdg mellett mért
szorasgorbéjét (folytonos) abrazoltam. A fiiggdleges tengelyen a primer nyalab kézéppontjatol
mért tdvolsag (R) szerepel. A vizszintes tengelyrdl a minta-detektor tavolsagot (dist) olvashatjuk
le. A vizszintes tengely kettds, a szorasgoérbék 0 intenzitashoz tartozd alapvonalat a megfeleld
tavolsagnal fliggbleges szaggatott vonalak jeldlik. A vizszintes szaggatott vonalak a
szorasgorbék maximumhelyeit jelolik, a ferde szaggatott vonalak az els6- €és masodrendii
maximumbhelyek talppontjait kotik ossze.

A csucsok alakjanak Osszehasonlitdsa érdekében a  szorasgorbéket olyan
abrazolasmodban is bemutatom (16. dbra), melyben a mértani hasonldsag alapjan kozos skalara
hoztam a szorasgorbéket. Ha a detektor feloldoképessége jo lenne, akkor az dbran alkalmazott
abrazoldsmoédban a geometriai hasonlosdg miatt ugyanannak a szorasgorbének kellene
szerepelnie a minta-detektor tavolsagtol (dist) flggetlenlil. Azonban a szoérasgorbék
kiilonboznek, kdvetkezésképpen a detektor feloldoképessége nem jo.

A detektor rossz feloldoképessége miatt megvaltozik a mért szorasgorbék csucsainak
alakja és félérték-szélessége, ¢és ezt figyelembe kell venni a szorasgorbék kiértékelésében. Az
alpont tovabbi részében a detektor rossz feloldoképességébdl eredd tozuldsat hataroztam meg.

A detektor rossz feloldoképessége miatti torzulast leird (4) fliggvényt egy a detektor
pontparjain értelmezett fiiggvényként hataroztam meg, mely megadja, hogy P; és P, pontok
esetében mekkora annak a valdszinlisége, hogy a P, pontban keletkezett betiitést a detektor a P,
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pontban észleli. Fontosnak tartom, annak a kihangstlyozasat, hogy a & fliiggvény valosziniiségi
suriség fiiggvény. Idedlis esetben a h fliiggvény a Py, P, pontparokra 1, ha P; azonos P,-vel, és
kiilonben 0. Az idealis & mellett mért szorasképet €les szorasképnek neveztem, €s j-vel jeloltem.
Az ¢éles szoraskép a detektortol fiiggetlen, csak a vizsgdlt mintatol, és a dist minta-detektor
tavolsagtol fiigg. A kiilonbozé minta-detektor tavolsagok mellett mért éles szorasképek minta-
detektor tdvolsagok aranyanak megfeleld ardnyu hasonldsaggal egymadsba transzformalhatoak a
mérési elrendezések geometriai hasonlosagabol kifolyolag.

0.05F E < i
0.04F i
0.03}
.
0.02F
0.01} i
J y
. : : : .
0 935 1385 1835 2735 3630
dist [mm]

16. dbra. Az 4bran ugyanannak a mintdnak 5-féle minta-detektor tavolsag mellett mért
szorasgorbéjét (folytonos) abrazoltam. A filiggdleges tengelyen a primer nyaldb kozéppontjatol
mért tavolsdgnak (R), és a minta-detektor tadvolsdgnak a hanyadosa szerepel. A vizszintes
tengelyrél a minta-detektor tavolsagot (dist) olvashatjuk le. A vizszintes tengely kettds, a
szorasgorbék 0 intenzitdshoz tartozd alapvonalat a megfeleld tavolsagnal fliggdleges szaggatott
vonalak jelolik. A vizszintes szaggatott vonalak a szordsgorbék maximumbhelyeit jelolik.

A j(P, dist) éles szoraskép és a h(P1,P,) detektor elkenés alapjan a detektor P, pontjdban
keletkezett, de P; pontjaban észlelt betitésszam varhato érteke:

i(P, P,,dist)= j(P,,dist)i(B,P,)
(26)
A P, pontban a detektor altal érzékelt 6sszes beiitésszam varhato értéke:
i(R, dist)= [ j(P,,dist)h(R, P, )dP,
27)
Tételezziik fel, hogy a detektor elkenése a pontok tdvolsadganak (z), €s nem a pontok helyének a
fliggvénye:
WP, P,)=h(P, - P)=h(z)
(28)
Ekkor a (28) integral az alabbi kifejezéssé egyszertisodik:
i(P,, dist)= I](Pl — z,dist )h(z)dz
(29)
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mely egy konvolucios integral [54].

A szOrasgorbét a szoraskép radialis integraldsaval kaptam meg. A szorasgdrbék esetében
a fentivel azonos gondolatmenet alapjan jartam el. A T(R),R,) szorasgorbe elkenés fliggvény
annak a valdszinliségét adja meg, hogy a primer nyalabtol R, tdvolsagban keletkezett beiitést a
detektor a primer nyaldbtél R; tavolsagban észleli. A V(R,,dist) éles szorasgorbe az éles
szoraskép radialis atlaga, mely az éles szordsképhez hasonldan a vizsgalt mintatol, és a minta-
detektor tavolsagtol (dist) fligg. A primer nyalab kozéppontjatdl szamitott R; tavolsagban az
U(R,, dist) belitésszdm vdrhato értéke:

U(R,,dist)= [V (R, dist)T(R,, R, )dR,
(30)

Tételezziik fel, hogy a H elkenés csak a primer nyalabtol valé R, R, tavolsagok Z kiilonbségétol
fiigg, ekkor az eldbbi egyenletet a Z=|R;-R,| tavolsagkiilonbségekkel felirva az alabbi
konvolucids integralt kaptam:

U(R,,dist)= [V (R, - Z,dist)T(2)dZ
(1)

A konvoluciéo miiveletének roviditésétre a tovabbiakban a szokasos ,,*” miiveleti jelet
hasznaltam:

A(x)* B(x) = IA(x - Z)B(z)a’z
(32)
A konvolucios tétel szerint a konvollicid szorzassa egyszeriisodik a Fourier transzformalt térben
[54]
fourier(A(x)* B(x), x,s) = fourier(4(x), x, s )fourier(B(x), x, s)
invfourier(C(s)D(s ), s, x) = invfourier(C(s ), s, x) * invfourier(D(s), s, x)
(33)

valamint a szorzat tétel szerint a Fourier transzformalt térben végzett konvolucié a valodi térben
elvégzett szorzassa egyszertisddik:

fourier(A(x)B(x), x,s) = fourier(4(x), x, s ) * fourier(B(x), x, s)
invfourier(C(s)* D(s), s, x) = invfourier(C(s), s, x )invfourier(D(s), s, x)
(34)

Igy a konvolucié inverz miivelete, azaz a dekonvolicié a Fourier transzformaltak segitségével az
alabbi formaban irhat6 fel:

_ fourier(A(x)* B(x), x,s)

fourier(A4(x), x, s) fourier(B(x), x, s)

(35)

azaz a valddi térben:

fourier(4(x)* B(x), x,5) ,S, x]

A(x) = invfourier(fourier(4(x), x,s), s, x) = invfourier( fourier(B(x), x.5)

(36)
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A (31) egyenletbdl a konvolucios tétel alkalmazasaval az alabbi Gsszefliggést kaptam a
mért szorasgorbe, az €les szordsgorbe, és a szorasgorbe elkenés kozott:

fourier(U(R,, dist ), R, ,s) = fourier(V (R, ,dist ), R, , s ) fourier(T(R, ), R, , )
(37)

Az egyenlet, és benne szerepld két mennyiség alapjan a harmadik mennyiség algebrai
atalakitasokkal kiszamithat6. A Jusifa méréallomas esetében azonban csak a mért szorasgorbét
ismertem. Ezért a kiilonbozé minta-detektor tavolsagok mellett készilt mérések
Osszehasonlitdsa, és a geometriai hasonlosag elvének segitségével hataroztam meg a detektor
elkenését. A kiilonb6zé minta-detektor tavolsagok mellett mért szorasgorbék egységes kezelése
érdekében bevezettem a minta-detektor tavolsagtol fliggetlen detektorsugar (») mennyiséget:

_ R
 dist
(38)
, valamint a detektorsugarral kifejezett mért €s éles szorasgorbéket:
I(r,dist)=U(r - dist, dist) = U(R, dist)
J(r)=V(r-dist,dist) = V(R, dist)
39)

Ahol I(r, dist) a dist minta-detektor tdvolsagban mért szordsgorbe, €és J(r) az €les szorasgorbe. A
J(r) éles szorasgdrbe a geometriai hasonlosag miatt a minta-detektor tavolsagtol fliggetlen.
A (31) egyenletbe a (39)-ben definidlt mennyiségeket helyettesitve kaptam az

R N_ R o (,(R-Z
](dist,dzstj—J(distj T(R)_jJ( . )T(Z)dR
(40)

Osszefiiggést. Az Osszefliggést az R szerinti integralasrdl » szerinti integralasra transzformalva
kaptam az

I(r,dist) = IJ(F — y)T(y - dist )dist - dy

(41)
egyenletet.

A detektor sugarra () vonatkoztatott detektor elkenést (F(y,dist)) az aldbbiak szerint
definidltam:

F(y,dist)=T(y - dist)- dist
(42)

A definiciot a (41) egyenletbe helyettesitve az alabbi konvolucios dsszefiiggést nyertem:

1(r,dist) = jJ(r — y)F(y,dist)dy = J(r)* F(r,dist)
(43)
Tehat a detektorsugar (r) fliggvényében kifejezett mennyiségekre szintén teljesiil, hogy a mért
szorasgdrbe az éles szorasgorbének, és a detektor elkenésnek a konvollcidja. A detektorsugar
fliggvényében kifejezett éles szorasgorbe fiiggetlen a minta-detektor tdvolsagtol, viszont az

elkenés fiigg attol. A konvoluciods tétel értelmében, a detektorsugarban kifejezett mennyiségekre
teljesiil az alabbi 0sszefiiggés:
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fourier(/(r, dist), r,s) = fourier(J(r), 7, s)fourier(F (r, dist))
(44)

A detektorsugarban kifejezett osszefiiggések alapjan mar 0ssze lehet hasonlitani a kiilonb6zo
minta-detektor tdvolsdgok mellett mért szoérasgdrbéket.

Tételezziik fel, hogy a detektor elkenését sokféle véletlenszeri folyamat kimenetele
hatarozza meg, és e folyamatok ereddje normalis eloszlasti 7(R) elkenést eredményez, melynek
szorasa o. Ekkor az elkenést az alabbiak szerint irhatjuk fel:

dist ridist?
= Flr,dist)=T\r-dist)- dist = exp| ———
( )=1( ) 27 p( 20° J

(45)
Ahol T(R) az adott detektorra altalanosan jellemz6 elkenés, F(r, dist) pedig T(R)-nek egy adott

minta-detektor tavolsag mellett a detektorsugarra vonatkozd leképzése. Egyszeriisitésképpen
vezessiik be az alabbi jelolést:

o
dist)=——
QV( ) dist
(46)
igy a (45) egyenletet az alabbi egyszerii formaban irtam fel:
1 r’
F\r,dist)= —exp| ———
(rdist) 27 (dist) ( 2 (dist)’ j
(47)
Az torzito fiiggvény Fourier transzformaltjai:
s’c?
fourier(T(R), R, s) = exp(— 5 J
(48)
valamint
2 . 2
fourier(F(r,dist),r,s) = dist exp(— Sé/(jm)]
(49)

A feltételezett elkenés Fourier transzformaltjat a (44) egyenletbe irva az éles szordsgorbe
Fourier transzformaltjara az alabbi Osszefiiggést nyertem:

fourier(l (r, a’ist), r, s)
2 . 2
dist exp{— S o\t (dist) ]

fourier(J(r),7,s) =

2
(50)
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Mivel az éles szorasgorbe detektorsugarra vonatkozo kifejezése fliggetlen a minta-detektor
tavolsagtol, ezért a Fourier transzformaltja is fliggetlen attol. Irjuk fel két kiilonbozo dist, és dist,
minta-detektor tavolsag mellett mért szorasgorbével az éles szorasgdrbe Fourier transzformaltjat:

fourier(l (r, dist, ), r, S) 3 fourier(] (r, dist, ), r, S)

2 . 2\ 5 i 5
dist, exp(— S{;(?St‘)J dist, exp(_ ‘W]

fourier(J(r),r,s) =

(1)

Majd ebbdl fejezziik ki a dist, minta-detektor tavolsag mellett mért szorasgoérbe Fourier
transzformaltjat:

. 2
fourier((r, dist, ), r,s) = fourier(I(r, dist, ), , ) fﬁtz exp[— SE (g“ (dist, )’ — ¢ (dist, )’ )j
ist,

(52)

Hajtsuk végre az inverz Fourier transzformaciot az egyenlet mindkét oldalara, hogy megkapjuk a
dist; minta-detektor tdvolsag mellett mért szorasgorbét:

181,

. 2
1(r,dist,) = invfourer(fourier(l (r,dist,),r,s) ZlStz exp(— S? (é’ (dist, ) — ¢ (dist, )’ )j, s, rj

(53)

Az inverz transzformaltakra vonatkozé konvolucids tétel (33) alapjan a fenti (53) egyenletben
szerepld inverz Fourier transzformalt az aldbbiak szerint irhato at:

I(r,dist, ) = invfourer(fourier(I(r, dist, ), r,s),s,r)

. 2
* invfourer[ Z,mz exp(— S? (cf (dist, )’ ¢ (dist, )’ )} s, r}

1St

(54)

Ha dist, > dist, > 0, akkor a masodik tényez6 inverz Fourier transzformaltja az alabbiak szerint
egyszerlsodik:

. 2
invfourer( dist, exp(— % ({ (dist, )’ - ¢ (dist, )’ )j, s, r]

dist,

_ dist, 1 (— - J
~dist, alc(aisn,} —lainY)\ 2Ae(aisn) ~¢laisy )
(35)
Mely a
. . ; 2 1 2 1 1
7(dist,,dist,) = x/é’(a’zstz) — é’(a’zst1 ) =0 dist22 - a’istlz
(56)

helyettesitéssel az alabbi normalis eloszlassé alakithato:
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. 2
invfourer( ZlStz exp(— % ({ (dist, )’ — ¢ (dist, )’ )} s, r}

18t

2
= 1 exp| — . ! —
\2rt(dist,,dist,) 27(dist,,dist,)
(57)
Végiil a (54) egyenletbe a (57) egyenletben kapott, egyszertsitett kifejezést helyettesitve kaptam:

. 2
I(r,dist,) = Zl.StzI(r, dist, ) * ( : p[ 4 JJ

exp| —
ist, ~2rr(dist,,dist,) 2¢(dist,, dist,)’
(38)
Tehat az egyenletben a konvolucid jobb oldalan szerepld kifejezés normalis eloszlas.
Kovetkezésképpen, ha az elkenés normalis eloszlasu, akkor a nagyobb dist; minta-detektor
tavolsagnal mért szorasgoérbébdl a kisebb dist, minta-detektor tavolsagnal mért szorasgorbével
aranyos szorasgorbét kapunk, alkalmas normalis eloszlassal valo konvolacioval.

Azon feltevés, hogy a detektor elkenése normalis eloszlasu, ellendrzése céljabol két
nagyobb minta-detektor tavolsagnal mért szorasgérbének alkalmas normalis eloszlassal vald

crer

21. abran abrazoltam a kapott eredményt.

60

50 n

40

30

I[re]

20

10

0 0
0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.015 0.02 0.025 0.03
r r

17. ébra. Balra: folytonos vonallal a dist=935 mm minta-detektor tavolsagnal mért szoraskép,
szaggatott vonallal ugyanazon minta dis=1835 mm minta-detektor tavolsdgnal mért
szorasképének konvolucidja, 1=2.6 mm szoérasti normalis eloszlassal (1835 mm minta-detektor
tavolsagnal csak két diffrakcids rendet fog be a detektor). Jobbra: folytonos vonallal a dist=935
mm minta-detektor tdvolsagnal mért szoraskép, szaggatott vonallal ugyanazon minta dist=3630
mm minta-detektor tavolsagnal mért szoérasképének konvolucidja, t=6 mm szorasti normalis
eloszlassal (3630 mm minta-detektor tavolsagnal csak egy diffrakcios rendet fog be a detektor).

Mindkét grafikonjan egy nagyobb minta-detektor tdvolsdg mellett mért szorasgorbét, és
egy kisebb minta-detektor tdvolsag mellett mért, majd egy normalis eloszlassal konvolvalt gorbét
mutattam be. A konvolicidoban szerepld normalis eloszlds szoérasat proba-hiba moddszerrel
allapitottam meg, gy hogy a konvoliciéo eredményeképpen kapott gorbe diffrakcios csucsai
illeszkedjenek a nagyobb tdvolsdg mellett mért szordsgorbe csucsaira. A minta-detektor
tavolsagokat Ugy valasztottam meg, hogy a lehetd Ilegkisebb tavolsdg mellett mért
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szorasgorbéket a lehetd legnagyobb tavolsag mellett mért, majd konvolvalt gorbékkel
hasonlithassuk 06ssze. Ezért az abrdzolt gorbék a legszélsdségesebb eseteket képviselik. A
konvolucidval kapott, és mért szorasgorbék illeszkedése jo, ezért elfogadtam a hipotézist, hogy a
detektor elkenése normalis eloszlasu.

meghatarozasa nem csak a szorasgorbék dsszehasonlitasat, hanem a detektor elkenés o értékének
meghatdrozasat is lehetévé teszi, hiszen a minta-detektor tdvolsdgok transzformacidja kapcsan
meghatarozott normalis eloszlasok szorasa a (56) egyenlet o(dist,, disty) értékei. A w(dist,, dist,)
értékekbdl és a (56) egyenletbdl az aldbbiak szerint szdmithatd ki a detektor elkenés normalis
eloszlasanak szorasa:

7(dist,, dist,)
1
dist,”  dist,’

(39)

fgy akar ugyanazon mintarél, kétféle minta-detektor tavolsag mellett mért szorasgorbe alapjan is
meghatdrozhat6 a detektor elkenés normalis eloszldsanak szorasat. A 7 értékeknek a proba-hiba
moddszerrel torténd meghatarozésa szamitdsigényes, mert minden egyes lépésben ki kell
szamitani a kisebb minta-detektor tavolsagon mért szorasgdrbe és a feltételezett r értéknek

Az alabbiakban a detektor normalis eloszlast elkenésének meghatarozasara alkalmas
direkt modszert mutatok be, mely 1ényegesen egyszeriibb és kevésbé szubjektiv, mint a proba-
hiba mddszeren alapuld eljaras. Ez az eljards, a proba-hiba eljarassal ellentétben, csak olyan
szorasgorbék esetében hasznalhato, melyeknél feltehetden az éles szorasgdrbének az adott csticsa
normalis eloszlasu csuccsal jol kozelithetd.

Kozelitsik az ¢les J(r) szordsgorbét a normalis eloszlashoz hasonld cstcsanak
kornyezetében a oy Sz0rast, K(r, ogsies) normalis eloszlassal:

A (r —7 )2
J — _ max
(r) mo_csu’cs exp( 26 ? ]

csucs

(60)

Ennek Fourier transzformaltja:

2 2
fouriel‘(.](r), v, S) =4 exp(— isrmax )exp(_ SG;‘”“}
(61)

A (44) egyenletbe a normalis eloszlasi cstcs (61), valamint a normalis eloszlasti detektor
elkenés (49) Fourier transzformaltjait beirva az alabbi dsszefliggést nyertem:

2 2 2 __2
fourier((r, dist),r,s) = Aexp(—isr,,, )exp[— M;“‘”Jdist exp(— o j

2dist’
KY 2 o . 2 + 0-72
' . csucs diStz
= A-dist -exp(—isr,,, )exp| — 5

(62)
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A kovetkezo 1épésben az Osszefiiggés mindkét oldalat inverz Fourier transzformaltam:

2
O
(7" - rmax )2 O-csu'cs2 + .2
A - dist dist
exXp| —

2 2
27[ O-cm'cvz + o
S dist?
(63)

A kapott egyenlet szerint a mért szorasgdrbe csticsa is normalis eloszlasu. Tehat, hogyha a
detektor elkenése, és az éles szorasgdrbe egy cstcsa is normalis eloszlasu, akkor a mért
szorasgorbe csucsa is normalis eloszlasu, melynek szorasa:

I(r,dist) =

2
. 2 o
Gmért (dlS t) = O-cszics + dlS tz

(64)

fgy tobb minta-detektor tavolsag mellett mért szorasgdrbe normalis eloszlast cstcsainak Giue
szorasa, €s az egyenlet alapjan meghatarozhato az éles szorasgorbe normalis eloszlasu csucsanak
Oesiics» 11letve a detektor normalis eloszlasti elkenésének o szorasa. A mért szorasgorbék
csucsainak szordsa a csucsok félérték-szélessége alapjan egyszerien meghatarozhatd, mert
normdlis eloszlas esetében az FWHM félérték-szélesség és a o széras kozott az alabbi
Osszefiiggés all fenn:

FWHM =2./2In(2)o ~ 2.35480
(65)
Az Osszefliggést a (64) egyenletbe helyettesitve megkaptam az elkenés FWHM félérték-

sz€lessége, az éles szoOrasgorbe FWHM. s csucsdnak félérték-szélessége, valamint a mért
szorasgorbe FWHM,,:(dist) félérték-szélessége kozotti 0sszefliggést:

2
FWHM,, (dist)= \/ FWHM ., + W
A

(66)

Az Osszefiiggést négyzetre emelve, a minta-detektor tavolsag négyzetének reciprokaban linearis
Osszefiliggést kaptam:

FWHM FWHM*

g (dlSt) = FWHMcszicsz + 1 2

dist

meért

(67)

Tehat a kiilonb6z6 minta-detektor tavolsag mellet mért szorasgorbe csucsok félérték-szEélességeit
1 / dist* fiiggvényében dbrazolva egyenest kapunk, melynek meredeksége a detektor elkenésének
FWHM félérték-szélesség négyzete, tengelymetszete pedig az éles cstics FWHM g5 félérték-
sz€lessége négyzete. A minta-detektor tavolsag és a mért szorasgorbe csucsainak félérték-
sz€lessége kozotti Osszefliggés sziikséges; de nem elégséges feltétele annak, hogy az éles
szorasgorbe adott csucsa jol kozelithetd normalis eloszlasu csuccsal. Ezért a mért szorasgorbébol
kapott félérték-szélességek négyzeteinek jo illeszkedése még nem bizonyitja, hogy az éles
szorasgdrbe adott csucsa valdban normalis eloszlassal jol kdzelithetd.

Egy konkrét példan keresztiil mutatom be, hogy az eldbbi modszer hogyan alkalmazhato
a gyakorlatban. A 16. dbran bemutatott 5-féle minta-detektor tdvolsdgnal, ugyanazon mintara
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mért szorasgorbék elsérendii maximumainak félérték-szélesség négyzeteit abrazoltam 1 / dist’
fliggvényében a 18. dbran.

2.5

—
N

2
et LVE-3]

FWHM

0.5

0 0.5 1 1.5
1/ dis [1E-6 / mm”]
18. abra. Kereszttel: az elsérendii maximumok félérték-szélességének négyzetét adbrazoltam, a
minta-detektor tavolsag reciprokdnak négyzete fliggvényében, 935 mm, 1385 mm, 1835 mmm,
2735 mm ¢s 3630 mm minta-detektor tdvolsagok mellett mért szorasgoérbékbdl. Szaggatott

vonallal, a kereszttel jelolt pontokra a legkisebb négyzetek modszerével illesztett egyenest
abrazoltam.

Az abrézolt pontokra a legkisebb négyzetek modszerével illesztett egyenes egyenlete:

1

dist

FWHM ,,.* (dist) = 0.0009452> + (4.13898 mm)’

meért 2

(68)

Az (67) egyenlettel valé analdgia alapjan, az egyenes tengelymetszetébdl €s meredekségébol
hataroztam meg az ¢éles csucs és a detektor elkenés félérték-szélességét. Az egyenes
tengelymetszete 0.0009452%, kovetkezésképpen az elsbrendii, éles csucs félérték-szélessége
FWHM ;c=0.0009452, Az egyenes meredeksége (4.13898 mm)?, igy a detektor elkenésének
felerték szélessége FWHM=4.13898 mm, szérasa o=FWHM / 2.3548=1.75766 mm.

Az alpontban a detektor torzitd fliggvényének meghatarozasara bemutatott eljards uj
eredmény. Az eljaras fontos eldénye, hogy a vizsgalni kivant minta kisszogli szordsa egyszerre
hasznalhato a minta szerkezetvizsgdlatdhoz, és a detektor torzitd fiiggvényének vizsgalatahoz,
ami altal a mérések kihasznaltsaga javul.

5.1.4. Kétdimenzios detektor torzitasanak korrekcioja

Az el6z6 alpontban beldttam, hogy a nagyobb minta-detektor tavolsdgndl mért,
keskenyebb csucsu szorasgorbékbdl konvolucioval megkaphatjuk a kisebb minta-detektor
tavolsagnal mért, szélesebb csucsii szorasgérbék megfeleld szakaszait. Hogyha ebben az
iranyban miikodik a konvolucio, akkor a forditott irdnyban a konvoltcio inverz miveletével,
azaz a dekonvolucioval ki lehet szdmitani a nagyobb minta-detektor tavolsagnal mért
szorasgorbébdl a kisebb minta-detektor tdvolsagnal mért szorasgorbe, vagy akar az éles
szorasgorbe megfeleld szakaszat. Ebben az alpontban az inverz transzformacids eljarast,
valamint a kivitelezés lehetdségeit és akadalyait vizsgaltam meg.
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El6szor egy konkrét példat mutatok be, melyben a legnagyobb minta-detektor tdvolsagnal
mért, azaz a legkeskenyebb csucsii szorasgorbe elsérendil diffrakcids csucsabol kisérlem meg
kiszamitani az éles szorasgorbe elsorendi csticsat. A detektor elkenésére jellemzé fiiggvényt az
el6z6 alpontban megallapitottak szerint normalis eloszlasinak tekintettem. A normalis eloszlas
szorasaként az egyenes illesztéses moddszerrel kapott eredményt hasznaltam fel. A J(r) éles
szorasgorbét, az I(r, dist) dist minta-detektor tavolsag mellett mért szorasgorbe, és az F(r, dist)
detektor elkenés dekonvolucidjaként fejeztem ki, a (44) egyenletbdl:

J (” ) = ianourier( fourier(] (” , dist ), r,s ) S rj

fourier(F (r,dist),r,s)"
(69)

A 19. abran a legnagyobb minta-detektor tavolsagnal mért I(r, dist) szorasgorbét, és
Fourier transzformaltjanak abszolut értékét abrazoltam.
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19. dbra. A bal oldali grafikonon 3630 mm minta-detektor tavolsagnal mért szorasgorbe
elsdrendti diffrakcids csucsdnak kornyezetét, a jobb oldali grafikonon pedig az abbdl FFT
modszerrel szamitott Fourier transzformalt abszolut értékét abrazoltam.

A mért szorasgorbe Fourier transzformalt gorbéjén éles torés van -0.1-nél és 0.1-nél, és e
két ponton kiviil a gorbe lokalis ingadozésai 1ényegesen nagyobbak, mint a két ponton beliil, a
csucs maximumdnak kornyezetében. Ezért a gorbe tipikus zajjal terhelt gdérbe Fourier
transzformaltjara emlékeztet, melyben a zaj a zajmentes gorbe -0.1, 0.1 szakaszon kiviil es6
részét elfedi. A zajt valoszintileg a mérési modszer véletlen hibai okozzék.

A detektor F(r, dist) elkenésérdl feltételeztem, hogy normalis eloszlasu, amint azt mar az
eléz6 alpontban igazoltam. Az elkenés a normalis eloszldsanak szérdsat az el6z6 alpontban,
egyenes illesztésével nyertem, a szoras érteke 0=1.75766 mm A detektor F(r, dist) elkenését, €s
a Fourier transzformaltjanak abszolut értékét a 20. dbran mutatom be.

Az ¢les szorasgorbét a (50) egyenletnek megfelelden, a mért szorasgdérbe Fourier
transzformaltjanak, és a detektor elkenés Fourier transzformaltjanak hényadosabol, inverz
Fourier transzformacidval kaptam meg, A hanyadost és inverz Fourier transzformaltjat a 21.
abran mutatom be.

Az abra bal oldali grafikonjan &brazolt mért szorasgdrbe, €s detektor elkenés Fourier
transzformaltak hanyadosa nagysagrendekkel nagyobb ¢értékeket vesz fel a -0.1, 0.1
intervallumon kiviil, mint az intervallum belsejében. Ezért a hanyados inverz Fourier
transzformaltjaban, azaz az éles szorasgorbében nagysagrendekkel nagyobb sulya lesz a
magasabb frekvenciaknak. Igy az inverz Fourier transzformécié eredményeképpen az ébra jobb
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oldali grafikonjan lathato éles szorasgorbét kaptam. Az adbrazolt éles szorasgorbe matematikailag
helyes, hiszen a detektor elkenésével valé konvolicidé eredményeképpen valoban a mért
szorasgorbét kapnank. Azonban az eredmény a fizikai realitas szempontjabol téves.
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20. abra. A bal oldali grafikonon a detektor F(r, dist) normalis eloszlast elkenését abrazoltam,
o0=1.75766 mm szoras mellett. A jobb oldali grafikonon a detektor elkenése Fourier
transzformaltjanak abszolut értékét abrazoltam.
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21. ébra. A bal oldali grafikonon a mért szorasgorbe Fourier transzformaltjanak, és a detektor
elkenése Fourier transzformaltjanak hanyadosat abrazoltam. Jobb oldali grafikonon a hdnyados
inverz Fourier transzformaltjat, azaz az éles szorasgorbét abrazoltam.

A téves eredményt olyan téves feltételezés okozhatja, melyre a dekonvolicidé miivelete
kiilondsen érzékeny. A detektor elkenése egy valosziniiségi eloszlas fliggvény, melyet a mért
szorasgoOrbe varhatd értéke, és az éles szorasgorbe varhatd értékének a (26) egyenletben rogzitett
Osszefliggésével vezettem be. Azonban a mérési modszerbdl adddod véletlenszeri hibak miatt a
mért szorasgorbe, és annak varhato értéke nem egyenld. Késobb, a levezetés sordn, dnkényesen
feltételeztem, hogy az elvégzendé miiveletekkel Osszefliggésben a varhatd értékek, és a mért
értékek kozotti kiillonbségek elhanyagolhatdak. E feltevés a konvolucié esetében helytalld volt,
s6t az adott detektor elkenéssel valdo konvolucié esetében a mérési moddszerbdl adodo
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véletlenszerli ingadozds mértéke inkabb csokkent a fiiggetlen mérési hibak stlyozott
atlagolasabol kifolydlag. Azonban ugyanazon elkenéssel vald dekonvolicio, szemléletes
magyarazattal ¢lve, mint a konvolucio inverz mivelete felerdsiti a véletlenszerii hibakat. A
dekonvoluci6 eredményében szélsdséges esetben a felerdsitett hibdk domindlnak, teljes
mértékben elfedve az éles szorasgdrbét. A dekonvolucié eredményességén a mérési modszer
véletlen hibainak kisziirésével javithatunk. A mérési modszer véletlen hibainak kisziirése pedig a
mért szorasgdrbe varhato értékének meghatarozasaval ekvivalens.

A szemléletes magyardzaton tul vizsgaljuk meg a mért szorasgdrbének és a detektor
elkenésének a Fourier transzformaltjait, melyeket egyiitt abrazoltam a 22. abran.
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22. abra. Folytonos vonallal a mért szorasgdrbe Fourier transzformaltjat, szaggatott vonallal
pedig a detektor elkenésének a Fourier transzformaltjat abrazoltam. A detektor elkenés
gbrbéjének maximumat alkalmas konstanssal valod szorzéssal a mért szordsgérbe maximumaba
toltam el, az 0sszehasonlitas érdekében.

A mért szérdsgorbe Fourier transzformaltja a -0.1, 0.1 intervallumon kiviil
nagysagrendileg kiillonbozik a detektor elkenésének Fourier transzformaltjatol, ami tovabb erdsiti
a feltételezést, hogy a mért szorasgdrbe Fourier transzformaltjan a -0.1-ben, és 0.1-ben talalhat6
toréspontok, és a -0.1, 0.1 intervallumon kiviil felvett értékek a mérési modszer véletlen hibaibol
ered6 zajra vezethetdk vissza.

A zaj altal dominalt tartomanyban még nagysagrendi pontossaggal sem lehetséges a zaj
altal elfedett értékek becslése. Ezért a zaj altal dominalt tartomanyt 6nkényesen elhanyagoltam,
¢s a csupan a -0.1, 0.1 intervallumot, azaz a kedvezd jel/zaj viszonyokkal rendelkezd tartomanyt
vettiik figyelembe. A -0.1, 0.1 intervallumon kiviil esé tartoméanyok elhanyagolasa a Fourier
transzformalt tartomanyban a frekvenciasziiréssel ekvivalens, ezért a mért szordsgorbe Fourier
transzformaltjanak a -0.1, 0.1 intervallumra es6 részét, illetve az ebbdl szamitott mennyiségeket
frekvenciaszlirtnek nevezziilk a tovabbiakban. A mért szordsgorbe frekvenciasziirt Fourier
transzformaltjanak, €s a detektor elkenés Fourier transzformaltjainak hanyadosat a 23. 4bra bal
oldali grafikonjdn abrazoltam, illetve a teljes frekvenciatartomanyt bemutato, 21. abra bal oldali
grafikonjan téglalappal jeloltem.

A frekvenciaszlirt éles szorasgdrbét a  frekvenciaszlirt mért szorasgorbébol
dekonvolucioval, azaz a mért szorasgorbe frekvenciasziirt Fourier transzformaltjanak, és a
detektor elkenés Fourier transzformaltjanak hdnyadosbdl inverz Fourier transzformacidval
szamitottam ki. A kapott frekvenciasziirt éles szorasgorbét a 23. ébra jobb oldali grafikonjan
abrazoltam. A frekvenciasziirés alkalmazaséaval a fizikai realitds szempontjabol elfogadhato éles
szorasgorbét kaptam. A frekvenciasziirt ¢€les szorasgdrbe csucsanak a félérték-szélessége:
FWHM s frekvenciaszir=0.000587.  Azonban a goérbe alapjdn szamitott félérték-szélesség
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bizonytalansdga igen nagy, mert a félérték-szélesség szempontjabol relevans tartomany
gyakorlatilag 3 pontb6l egymast kovetd pontbol all. Ezért a kapott félérték-szeélességet
gyakorlatilag, csak a valddi félérték-szélesség felsd becsléseként fogadtam el, és az érték
pontossdgat csak a valddi éles szordsgorbével vald Osszehasonlitdsbol hatdrozhatndm meg. Az
abran a frekvenciaszirt éles szorasgorbe mellett szaggatott vonallal abrazoltam az 5.3.1.1.2
alpontban bemutatott modellillesztéssel kapott ¢éles szorasgdrbét, melyet a valodi éles
szorasgorbe jo kozelitéseként fogadtam el. A frekvenciasziirt éles szoradsgorbe kiszamitasa soran
elkdvetett durva becslések ellenére meglepden j6 a frekvenciasziiréssel, valamint a
modellillesztéssel kapott gorbe illeszkedése a csticsmaximumtdl jobbra esd tartomanyban. A
modellillesztéssel kapott gorbe csticsanak félérték-szélessége FWHM .gics modeliitiesz1s=0.000484. A
két 1ényegesen kiillonb6z6 moddszerrel kapott éles szorasgorbe illeszkedése a modszerek
helyességét tdmasztja ald, azonban a frekvenciasziirés kovetkeztében a frekvenciasziirt éles
szorasgorbe felbontasa az értékelhetdség hatarara kertilt.
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23. abra. A bal oldali grafikonon a mért szorasgorbe ¢és detektor elkenés Fourier
transzformaltjainak hanyadosat abrazoltam a -0.1, 0.1 intervallumon. A jobb oldali grafikonon
folytonos vonallal a dekonvolucioval kapott éles szordsgorbe, szaggatott vonallal pedig a
szimulacioval kapott éles szorasgorbét abrazoltam.

A frekvenciasziirt ¢éles szorasgorbe esetében a cstcs alakjdnak pontossdga a
cslicstartomanyra jutd pontok szamatol fiigg. A csucstartomanyra jutd pontok szama alapvetden
a csucstartomany szélességétol, €s a szorasgorbe felbontasatol fiigg. A dekonvolicid a
szorasgorbe felbontasat nem valtoztatja, de a csucs szélességének csokkenésével jar.
Kovetkezésképpen a csucstartomanyra jutdé pontok szama a csucstartomany csokkenésével
aranyosan csokken. A frekvenciasziirés a cslcstartomanyt nem valtoztatja, azonban a
frekvenciatartomany sziikiilésével ardnyos felbontds-romlast okoz az alabbi Osszefiiggésnek
megfelelden:

s Ar=rx

max

(70)

ahol s, az FFT illetve IFFT modszerben szerepld frekvencia tartomény felsé hatara, és Ar a
valddi tartoméany felbontasa. A dekonvolucid, és a frekvenciasziirés egymastol fiiggetleniil fejti
ki hatdsat a szorasgorbe alakjanak pontossagéara, ezért a hatdsok Osszeszorzdédnak a
frekvenciasziirés és a dekonvolicid kombinacidjakor. A bemutatott példaban a frekvenciasziirt
¢les csucs félérték-szeélessége 2.5-ed része a mért csucsnak. A frekvenciaszlirésben a teljes -0.5,
0.5 frekvenciatartomanyt a -0.1, 0.1 tartomanyra, azaz az 5-0dére sziikitettiik le, ezért a
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frekvenciaszlirés utan 5-szor rosszabb felbontast éles szorasgorbét kaptam, mint a mért
szorasgorbe. Mivel pedig a két hatds Osszeszorzdodik, ezért a frekvenciasziirt ¢les szorasgorbe
csucstartomanyaba 12.5-szer kevesebb pont esik, mint a mért szérasgdrbe cstcstartomanyaba,
igy a cstics alakjanak a pontossaga tobb mint egy nagysagrenddel romlott a frekvenciasziiréses és
a dekonvolucidval.

A bemutatott példdban a legnagyobb minta-detektor tavolsagnial mért szordsgorbe
elsorendli cstcsabol indultam ki, és a kapott ¢les szorasgorbe felbontasa a csucs alak
meghatarozhatdsaganak a hatardn volt. Egy adott csucs ¢éles szordsgorbéje fliggetlen a minta-
detektor tavolsagtol, azonban az éles szorasgdrbe felbontasa, mint az eldz6 bekezdésben
belattam, a mért szorasgorbe felbontasaval aranyos. A minta-detektor tavolsag csokkenésével nd
a detektor altal befogott térszog, ezért csokken a mért szorasgorbe felbontasa. Kovetkezésképpen
a kisebb minta-detektor tavolsdgokon mért szorasgdrbékbdl kiindulva csupan a példaban
bemutatott felbontasnal rosszabb felbontast lehet elérni, és az ebbdl kapott éles szorasgorbe
felbontasa mar til durva lenne a cstcs alakjanak pontos meghatarozasahoz. Masrészt, ha az
elsdrendl csucs helyett magasabb rendi csucsbdl indulnank ki, akkor a magasabb rendi csucs
lényegesen kisebb intenzitdsa miatt sokkal erdsebb lenne a zaj hatdsa, ezért kisebb lenne a
frekvenciasziirés utdn megmarad6 intervallum. Kovetkezésképpen a kapott éles szorasgorbe
felbontasa ismét tal durva lenne a cstcs alakjanak meghatdrozasahoz. Mindezek alapjan
megallapitottam, hogy a frekvenciaszlirés és a dekonvolicid kombinacidjabol kapott éles
szorasgorbe nem alkalmas a csucs alakjanak pontos meghatarozasara a szordsgorbe cslicsainak
sz€lessége, és a mérési modszer véletlen hibdja miatt. Sajnos az altalam vizsgalt mintdk éles
szorasgorbéje csucsainak szélessége tipikusan a példaban bemutatott cslcsszélesség
nagysagrendjébe esik, ezért nem érdemes frekvenciasziirés és dekonvolucid kombindcidjat
alkalmazni.

Az alpontban bemutatott eljaras a detektor torzito fliggvényének figyelembe vétele terén
nem vezetett eredményre, azonban a frekvenciasziirés és dekonvolicié kombinaciojabol kapott
¢les szorasgorbe, és a szimulacid eredményeinek egyezése a szimulacioban alkalmazott modell
helyességét tamasztjak ala.

5.2. Gombszimmetrikus héjszerkezetek Kkisszogi rontgen
szorasanak szimulacioja

5.2.1. A szorasgorbe osszetevok

A gombszimmetrikus héjszerkezetek kisszogli rontgen szorasat a 4.4 alfejezetben leirt altalanos
modell, azaz a szordsgorbe OsszetevOk alapjan szimuldltam. A modell konkrét esetekre vald
alkalmazasahoz definidltam a szérdshossz stirtiség eloszlas (11) egyenlet szerinti felbontasanak
Osszetevoit, és a (14) egyenlet alapjan kiszamitottam az Osszetevok altal szort sugéarzas
amplitadojat.

5.2.1.1. A 1épcsofiiggvény szorasgorbe osszetevok

A Iépcsofiiggvény szorasgorbe OsszetevOket a szorashossz siiriiség eloszlasdnak a
l1épesofiiggvényekkel vald leirdsabol kaptam meg. A 1€pcsofiiggvény leirdas egy szorashossz
stiriiség dsszetevoje:

(r—Rj_ 1 halr—R>b,dés |r-R<c,d
Pa ) o Kiilnben
(71)
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ahol b, és ¢, a 1épcso tipusara jellemz6 allandok. A réteg egy harmonikus dsszetevdje altal szort
amplitudot a (71) egyenletnek a (14) egyenletbe valo helyettesitésével kaptam meg:

{sin(kr) —kr cos(kr)}rmc”d
I = 3
kr

r=R+b,d

(72)

melybdl a tovabbiakban a harmonikus szérasgorbe Osszetevoket a 4.4 modellnek megfelelden
kaptam meg.

5.2.1.2. A harmonikus szorasgorbe osszetevok

A harmonikus szorasgorbe OsszetevOket a szorashossz siirliség eloszlasanak a Fourier
sorba fejtésével kaptam meg. A szorashossz stlirtiség dsszetevoket N tagu Fourier sorral felirva a
szorashossz stirliségre az alabbi, (11) egyenlettel analdg kifejezést kaptam:

o0)=o ") San |- S ( ]zb anf* 2mir=R) R>j

ahol a; és b; soregylitthatok csak a réteg tipusatdl, azaz az o fliggvénytdl fiiggenek. Az altalam
vizsgalt liposzomarendszer esetében a kettdsrétegeket szimmetrikusnak tekintettem a réteg
kozepes sugarara, ezért elegendd a réteg kozepes sugardra szimmetrikus OsszetevOkre

szoritkoznom:
[r—Rj (Zﬂn(r—R)j
P, =cos ———7
d d
(74)

A réteg egy harmonikus Osszetevoje altal szort amplitidd a (74) egyenletnek a (14)
egyenletbe val6 helyettesitése, azaz

o el

(73)

(75)

alapjan hatdrozhat6 meg. Az integralast elvégezve az alabbi Gsszefiiggést kaptam a harmonikus
szorasgorbe Osszetevd altal szort sugarzas amplituddjara:

(-1 a* (k) - 2}’ (2/«13 sin(kzdj sin(kR)— kd cos(kzdj cos(kR)j
K(ka) Q)|

(1) a*2((kd ) + (2m) )sin(kszcos(kR)

K(ka) ~(2m)

fl’l:

+

(76)

melybdl a tovabbiakban a harmonikus szorasgorbe Osszetevoket a 4.4 modellnek megfelelden
kaptam meg.
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5.2.1.3. A lépceséfiiggvény felbontas leirasa Fourier sorral

A (71) egyenletben szerepld 1épesofiiggvények mindegyike leirhatdéak egy-egy Fourier
sorral.
2mi(r - R)
pn,lépcsé Zan , cos an ,sin y
(77)

A Fourier sorral felirt 1épcsoéfiiggvényeket a (11) egyenletbe irva az eredd szérashossz
stiriség eloszlas Fourier sorba fejtett alakjat kaptam meg:

Pyl z(z(zﬂn D)o, af 220 mn
B ) BB o0

f=0\n=1 f=1\n=1
(78)
melyben a 1épcsdfiiggvények ereddjének Fourier sor egyiitthatoi:
N
an,Fourier = Z an,lépcséan,f
n=1
N
bn,Fourier = z an,lépcso" bn,f
n=1
(79)

Kovetkezésképpen a 1épcsdfiiggvény leirds helyettesithetd egy Fourier sorral, melynek a, rourier,
b, Fourier, €gylitthatoit a (79) szerint kell megvalasztani.

A lépcsdfiiggvény Fourier sorral vald helyettesitése csak végtelen Fourier sor esetén
pontos. Ezért megvizsgaltam, hogy véges Fourier sor esetén milyen pontatlansag 1ép fel. Az
5.2.3 alpont szerint a Fourier sor n. tagja az n. diffrakcids csiicsnak megfeleld 0sszetevd. Ezért a
véges Fourier sorral vald kozelités a figyelembe vett sortagoknak megfeleld diffrakcios csucsok
kornyezetének leirasara alkalmas.

5.2.1.4. A struktura faktor

A struktura faktor (S(k)) a rendszer részecskéinek kisszogii szorasa kozotti interferencia
tényezd [37]. A liposzoma rendszerekben a rétegszerkezet rétegvastagsaga legfeljebb d=80 A, a
legkisebb liposzomak sugara pedig legalabb R=250 A. A méretek kozotti eltérés tobbszords,
ezért a rétegvastagsagok mérettartomanyaban vizsgalt kisszogli szorasa valoszinileg csak kis
hatasa van a struktara faktornak.

A rendszer struktura faktorat tomény, monodiszperz rendszerekre érvényes hard sphere
potenciallal, a Percus-Yevick kozelités [50,51] segitségével szamitottam ki. Egy tipikus 30 tf%-
os liposzoma rendszerre vonatkozd szédmitasaim szerint az elsé és magasabb rendl csucsok
tartomanyaban a struktira faktor eltérése 1-t6l, a legalabb R=250 A sugarti (egy réteg)
részecskék esetében kevesebb, mint 3 %, a legaldbb 500 A sugarti (5 réteg) részecskék esetében
pedig mar kevesebb, mint 1 %. Ezért a liposzoma rendszer struktura faktorat a modellben 1-nek
vettem.
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5.2.1.5. A szorasgorbe osszetevok kiszamitasa

A liposzoma rendszer szorasgorbe Osszetevoit Monte Carlo szamitassal kaptam meg, a
rendszerben 1év0 liposzomakat reprezentald, gdmbszimmetrikus héjszerkezet sokasagra vald
Osszegzéssel. A rétegszerkezetek belsd sugarai (Ro) Romin €8 Romax KOZ€ es6 egyenletes eloszlasu
véletlen szamok voltak. A héjszerkezet héjai szorosan illeszkedtek egymashoz. A héjak
rétegvastagsagai d varhato értékil, opukmacis Sz0rast, normalis eloszlasu, véletlen szamok voltak.

A rendszerre, azaz a sokasdgra vonatkozo eredd szorasgorbe Osszetevoket (G .2(k)) a
(22) egyenlet alapjan szamitottam ki. Az egyenletben szerepld, harmonikus szérasstiriiség
Osszetevoket (f1...(k)) a (76) egyenletbdl, az adott rétegre vonatkozd d;, . rétegvastagsag, €s
Rimn koOzepes rétegsugdr alapjan szamitottam ki, a meghatarozni kivant k& szoérdsi valtozo
értékekre.

Az harmonikus szoérasgorbe Osszetevoket C++ programnyelven irt sajat készitési
programmal szamitottam ki.

Az ered6 szorasgorbét a szorashossz slirtiség Fourier cosinus soranak egyiitthatéit (a,) a
(22) egyenletbe helyettesitve szamitottam ki. A harmonikus szorasgdrbe dsszetevok a Fourier
cosinus sor egyiitthatoitol fiiggetlenek, ezért a harmonikus szoéradsgorbe Osszetevok
"jrahasznalhatoak" mas Fourier cosinus sorral leirhat6 rétegbeli szordshossz stirtiségre.

5.2.1.6. A Monte Carlo szimulacio pontossaga

A Monte Carlo szimuldci6 eredménye valoszinliségi valtozd, melynek egy-egy
kimenetele a szimulacid soran véletlenszeriien valasztott helyettesitési értékektdl fligg. A modell
szerint elméletileg helyes, meghatdrozand6 eredmény e valdszinliségi valtozd varhatod értéke,
melyet a Monte Carlo mddszer szerint sok esetre vonatkoz6 atlagértékkel becsiiltem. A becslést
csak akkor fogadhattam el pontosnak, ha a becslés véletlen hibdjanak mértéke, azaz a becsiilt
értékek tapasztalati szordsa a megkivant pontossag alatt volt.
héjszerkezetre vonatkozo szamitas. Egy N elemi 1épésbdl alldé szimulacid tapasztalati szorasat
(sy), és atlagat (my) a hagyomanyos moédon, a szimuldcid sokszori ismétlésébdl kapott
eredmények alapjan szamitottam ki. N=1 specialis eset értelemszerlien az elemi 1épésre
vonatkoz6 értékeket takarja. A nagy szamok gyenge torvénye szerint az alabbi Gsszefiiggés all
fenn az N 1épéses szimulacid, €s az elemi 1épés tapasztalati szordsa kozott:

Sy zsl/\/ﬁ
(80)

A szimulacié eredményének relativ pontossdgat, az atlagértékre vonatkoztatott, relativ
tapasztalati szoras (ry) alapjan itéltem meg:

Iy ® SN/‘mN‘
81)

A (80) egyenletet a (81) egyenletbe helyettesitve az aldbbi Osszefliggést kaptam a relativ
tapasztalati szords, és az elemi 1€pés tapasztalati szorasa kozott:

Ty zSl/\/ﬁ/‘mN‘
(82)

A szimulécid soran az elemi Iépések szaméanak nagysagrendi valtozasahoz képest csak kis
mértékben valtozik az elemi 1€pés tapasztalati szorasa (s;), és az atlagérték (my), ezért a
szimulalt szérasgorbe Osszetevok pontatlansdga, azaz relativ tapasztalati szérdsa a szimulacid
1épésszamanak négyzetgyokével ardnyos mértékben csokken:
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Ty o€ l/ JN
(33)
Az Osszefliggés érvényességét egy harmonikus Osszetevd (n=1, d=62.83 A, Ofuktuacis=10 %),

k=0.1 1/A pontjanak kiilonb6zd 1épésszamok mellett kapott relativ tapasztalati szorasai alapjan,
az alabbi tablazatban demonstraltam:

N ra(k) s (k)N N/|my (k)|

10 0.172 0.228

100 0.0627 0.0722
1000 0.0189 0.0228
10000 0.00792 0.00722

A relativ tapasztalati szoras értékek jo nagysagrendi egyezést mutatnak a becsiilt értékekkel.
Kovetkezésképpen elegendden nagy szdmua elemi 1€pés utdn a szimuldcid eredménye a
véletlenszeriien meghatarozott mennyiségek egyes értékeitdl fiiggetlenné valik, és az eredmény
csak a véletlenszerii értékek valdszinliségi eloszlasatol fligg.

A dolgozatban szerepld szimulalt szorasgdrbék pontatlansagat szimulacio 1épésszamanak
szabalyozasaval 1% alatt tartottam. A szimul4dcid minden elemi 1épésében meghataroztam a
szorasgorbe pontjaihoz tartozé atlagértékeket és az addig kiszamitott elemi 1épések tapasztalati
szorasat. Ez alapjan a (82) Osszefiiggés segitségével becslést kaptam a kiszamitott szorasgorbe
Osszetevok pontatlansagra. A szimulaciot 10000 elemi 1épés utan akkor allitottam le, amikor a
kapott szorasgorbe Osszetevok minden pontjanak pontatlansaga mar 1% alatt volt.

Tovabba, analitikus Osszefiiggést taldltam a harmonikus szorasgorbe 0Osszetevok
kiszamitasara, allando rétegvastagsagu rétegszerkezetek esetén (1 melléklet). A Monte Carlo
szamitas eredményét az analitikus Osszefiiggés alapjan kapott eredménnyel Osszehasonlitva
megallapitottam, hogy a kiilonbség a relativ hiban beliil van.

5.2.1.7. A szorasgorbe dsszetevok finomszerkezete

A Monte Carlo szimulacid egy-egy elemi Iépésének az eredménye egy-egy
héjszerkezetre, azaz egy részecskére vonatkozo szorasgorbe Osszetevoket adjak meg. Az elemi
1épésekben kapott szorasgdrbe 0sszetevok oszcillalo finomszerkezetet mutatnak (24. abra). Ezért
sz€lsoséges esetben az elemi 1épésre vonatkozo relativ tapasztalati szoras elérheti a 70 %-ot is.

A szordsgorbe Osszetevok nagy frekvenciaval oszcillald finomszerkezete a sugariranyt
szorashossz stirtiség eloszlas kezdd sugaratdl fiigg. A Monte Carlo szimulacié soran a kezdd
sugarnak az elemi Iépésenként véletlenszerli megvalasztdsa az oszcillacié kiatlagolodasat
okozza, és az elemi Iépésekben kapott gorbék burkoldogdrbéjéhez hasonld eredd gorbéhez vezet.

A nagy frekvencidju oszcillacié megjelenése hasonld a transzlacids szimmetriat mutatd
(pl.: sik rétegszerkezetek) szerkezetek esetére vonatkozo eltoldsi tételhez [54]. Azonban az
analdgia

5.2.2. A szorasgorbét alkoté harmonikus 0sszetevok és kereszttagok

A sz6rasi modell szerint, hogyha a szorashossz-siirtiséget 0sszetevok sulyozott dsszegére
bontottam fel, akkor a szorashossz-stiriségnek megfeleld szorasgérbe is egy sulyozott
Osszegként szamithato ki. A szorasgorbét kiado sulyozott sszeg tagjainak egy része kozvetleniil
egy szorashossz-siirlis€g OsszetevOre szamitott szorasgorbe, masik része pedig két-két
szorashossz-slirliség Osszetevd kozotti interferencidbdl eredd kereszttag. Egy adott szorashossz-
stirliség esetében, a szorasgdrbe Osszegben szerepld tagok stlya attol fligg, hogy milyen tagokra
bontottam fel a szorashossz-stiriiséget.
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24. abra. Az elemi Iépésekben kapott szoérasgorbe Osszetevok (folytonos, pontozott)
finomszerkezetének kidtlagolodasa az eredd szorasgdrbe OsszetevOben (szaggatott). Az dbrazolt
Osszetevok (elsérendii négyzetes tag) 20 rétegii, d=62.83 A allandd rétegvastagsagu héjszerkezet
szorasgorbe Osszetevoi. Az eredd gorbét 10000 Iépéses szimuldcid eredménye, melyben a
sugariranyl szoérashossz stirliség eloszlasanak kezdépontjai 150 és 500 A kozotti egyenletes
eloszlasu véletlen szamok voltak.

A szorashossz-stirliség felbontasok kozott kiemelt szerepe van a Fourier sor felbontasnak,
melyben a szoérashossz-slirliséget harmonikus Osszetevokre bontottam. A harmonikus
Osszetevoknek megfeleld szorasgorbe tagokban egy-egy cstics dominal, és a csucs kornyezetében
felvett értékekhez képest a cstics kornyezetén kiviil felvett értékek gyakorlatilag 0-nak
tekinthetdek. A kereszttagok gorbéin két dominans szakasz talalhatd, e két szakasz annak a két
harmonikus GsszetevOnek a cstcstartomanyaval esik egybe, melyeknek az interferencidjabol az
adott kereszttag. szarmazik. A harmonikus 6sszetevok dominans csucsai nem fedik at egymast,
ezért a harmonikus dsszetevOkhoz tartozd cstcsok kiilonallo csucsokként jelentkeznek minden
sulyozott Osszegben, igy a szorasgorbében is. Egy-egy harmonikus 0Osszetevd cstcsanak
tartomdnydban csak az adott harmonikus 0Osszetevd és az ahhoz kapcsol6dd kereszttagok
alakitjdk ki a szordsgorbét. Tovabba bizonyos feltételek fennallasa esetén a harmonikus
Osszetevok mellett elhanyagolhatoak a kereszttagok, és akkor a szérdsgérbe minden csucsa egy
harmonikus komponensnek feleltethetd meg.

A 25. 4bran két harmonikus 0Osszetevd, €s a kettd kozotti kereszttag szorasgorbéit
mutatom be. Folytonos vonallal és pont-vonallal jeloltiik az alapfrekvencianak illetve az elsd
felharmonikusnak megfeleld harmonikus 6sszetevok szorasgorbéjét, szaggatott vonallal pedig a
kettd kozotti kereszttagot.

A grafikonokon az alapfrekvencia csticsa a £k=0.08-0.12 1/A-6s tartomanyba, az elsd
felharmonikus a k=0.17-0.23 1/A-6s tartoméanyba esik. A kereszttag elhanyagolasa a csticsok
tartomdnyaban legfeljebb +5 %-o0s hibat okoz. A tapasztalataim szerint a kereszttag
elhanyagoldsa miatti hiba +5 %-nal 1ényegesen kisebb nagyobb rétegszamok, vagy nagyobb
rétegvastagsag ingadozéas esetében. Tovabba csokken a hiba nagysdga akkor is, hogyha
egymastol tavolabbi harmonikus Osszetevoket, példaul az alapfrekvencia Osszetevét a masodik
felharmonikussal hasonlitom dssze.

A fentiekbdl azonban még nem kovetkezik, hogy a kereszttagok elhanyagoldsa nincs
lényeges hatassal a szorasgorbére, ugyanis a szorasgérbe stulyozott Osszeg, tehat a kereszttag
elhanyagolasaval okozott hiba is a sulyozasnak megfelelden jelentkezik. Hogyha a; az i-edik, és
a; a j. 0sszetevO sulya a szorashossz-siirliség felbontasban, akkor az ennek megfeleld szorasgorbe
sszetevok sulya ai, illetve ajz, az i-edik és j-edik Osszetevd kozotti kereszttag sulya pedig a; a;.
Ezért ha példaul ;=100 és a,=1, akkor a 2. dsszetevének megfelels szérasgorbe tag stlya a,’=1
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lesz, mig az 1-es €s 2-es Osszetevo kozotti kereszttag stulya 100, kovetkezésképpen a kereszttag
100-szorosan fog szdmitani a 2. Osszetevd mellett, és ekkor mar nem elhanyagolhaté a
kereszttag. Ugyanakkor az 1-es dsszetev stilya a szorasgorbében a,°=10000 lesz, ezért az 1-es
harmonikus Osszetevd csucsanak kornyezetében viszont £5 %-ndl jelentdsen kisebb mértékii a
hiba a kereszttag elhanyagolasaval.
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25. abra. Mindkét grafikonon 10000 darab 10 rétegli részecskékbdl 4allo sokasag eredd
szorasgorbéjét alkotd néhany tagot abrazoltam. Folytonos vonallal dabrazoltam az
alapfrekvencidhoz tartozd6 harmonikus 0Osszetevd szordsgorbéjét, pont-vonallal az els6
felharmonikus szorasgorbéjét, és szaggatott vonallal a két harmonikus Osszetevd kozotti
interferencia kereszttagot. A részecskék belsé sugara 150 A és 500 A kozott valtozott. A bal
oldali grafikon esetében a rétegek vastagsiaga d=62.83 A allandé volt. A jobb oldali grafikon
esetében a rétegek atlagos vastagsaga azonos a bal oldali grafikonéval, a rétegvastagsag
ingadozasa normalis eloszlasl, opukmacis=10 % szorassal.

A bemutatott példa alapjan megallapitottam, hogy a harmonikus 6sszetevok stlyainak
aranyatol is fiigg, hogy a kereszttagok elhanyagolhatdak-e. A kereszttagok elhanyagolasa csak
akkor nem okoz nagy hibat, hogyha a harmonikus 0sszetevok sulyai kiegyensulyozottak, De a
nagyobb sulyu sszetevd esetében mindenképpen elhanyagolhaté a kereszttagok hatésa.

Hogyha a kereszttagokat mégis figyelembe vessziik, akkor a kereszttagok hatasat a
harmonikus 6sszetevOkhoz tartozé csucsok helyének kis mértékii eltolodésa, és a csucsok kozotti
diffrakcios minimumok értékének valtozasa észlelhetd. A kereszttagok gorbéje negativ azon két
harmonikus 0sszetevd csucsai kozott, melyekre a kereszttag vonatkozik, és pozitiv a csucsukon
kiviil. Kévetkezésképpen, ha a kereszttag sulya pozitiv, akkor a kereszttag hatdsara a harmonikus
Osszetevok csucsai egymastol tavolabb ,tolodnak™, ha a kereszttag stlya negativ, akkor a
csucsok egymashoz kozelebb ,.tolédnak™. Tovabba a diffrakcids csucsok kozotti diffrakcios
minimum értéke a kereszttagok nélkiil szamitott minimumhoz képest mélyebb, ha a kereszttag
stlya pozitiv, illetve magasabb, ha a kereszttag stlya negativ. A kereszttag sulya a; a;, ezért a
kereszttag sulya pozitiv, hogyha a szoréasslirliség felbontasban az i. és j. harmonikus dsszetevok
sulya azonos eldjelli, €s negativ, ha a sulyok eldjele kiilonbozd. Kovetkezésképpen a harmonikus
Osszetevok sulyanak egymashoz képesti eldjelére kovetkeztethetink a  harmonikus
Osszetevoknek megfeleld szordsgorbe csucsok maximumhelyének idealistol vald eltérésébol,
illetve a cstcsok kozotti intenzitdsminimum értékétol.

Lényeges kiilonbség van a gdmbszimmetrikus, és a sik rétegszerkezetek vizsgéalatdban a
kereszttagok hatdsa miatt. Sik rétegszerkezetek esetében a harmonikus felbontas kereszttagjai
gyakorlatilag teljesen elhanyagolhatbak. Masrészt viszont a gombszimmetrikus héjszerkezetek
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esetében ¢éppen a kereszttagok alapjan lehet a szorashossz-siiriség sulyok egymashoz
viszonyitott eldjelére kovetkeztetni.

5.2.3. Bragg-egyenlet gombszimmetrikus héjszerkezetekre

A Bragg-egyenlet a beesdé sugarzds hulldmhossza (A1), a szért sugardzas intenzitas
maximumbhelyeihez tartoz6 a szorasi szog (6), és egy rétegszerkezet periodushossza (d) kozotti
Osszefiiggést irja le. A Bragg-egyenletben a szoért sugarzds maximumhelyeihez tartozd szorasi
szOget €és a beesO sugarzds hulldmhosszat a szordsi valtozoval (k) kifejezve az alabbi
Osszefiiggést kaptam:

k..d/Q2z)=n
(84)

ahol n pozitiv egész szam, a maximumhely rendje.

A 26. dbran 10000 darab 3 rétegli részecskébdl allo sokasag szimulalt szorasgdrbéinek
harmonikus 0Osszetevéit abrazoltam. (Egy adott rétegben a harmonikus &sszetevok
alapfrekvencidjanak periddushossza a rétegvastagsag, az N. felharmonikus periddushossza pedig
a rétegvastagsag N+1-ed része.) Az alapfrekvencidnak és az 1-4. felharmonikusoknak megfeleld
szorasgorbéket rendre folytonos vonallal, pontozott vonallal, pont-vonallal, szaggatott vonallal,
¢s ismét folytonos vonallal dbrazoltam. A két grafikon kozotti kiillonbség az, hogy a bal oldali
grafikon esetében a rétegvastagsdg allandd volt, mig a jobb oldali grafikon esetében a
rétegvastagsag normalis eloszlas szerint ingadozott, ahol a normalis eloszlas szordsa Opukmdcis=10
% volt.

A harmonikus 6sszetevok maximumhelyei a Bragg-egyenletnek megfelelden, kmax d / (2
7m) egész szamu tobbszordseire esnek, mégpedig gy, hogy az alapfrekvencidnak megfeleld
harmonikus Osszetevd az elsérendli cstics helyére esik, az N. felharmonikusnak megfeleld
osszetevé pedig az n=N-1-edik rendii cstics helyére. Igy a szamitott szorasgorbék egy-egy
harmonikus Osszetevdje a Bragg-egyenlet egy-egy diffrakcios rendjének feleltethetd meg. A
bemutatott dsszefliggés minden altalam felhasznalt szimulacios eredményre érvényes.

A Bragg-egyenlet alapfeltevése, hogy a rétegszerkezetet sik rétegek alkotjak, nem teljesiil
a gombszimmetrikus héjszerkezetekre, ezért nem egyértelmii, hogy a Bragg-egyenlet valoban
teljesiil-e a szimulécios eredményekre. A Bragg-egyenlet teljesiilését szemléletesen a kdvetkezdk
szerint lehet megmagyarazni. A gdmbhéjakbol allo rétegszerkezetnek vannak olyan pontjai,
melyekben a rétegnormalis irdnya a primer nyaldb iranyaval olyan szdget zar be, mely szdgre
teljesiil a Bragg-egyenlet. E pontoknak van egy olyan kornyezete, melyben a gdmbhéjak
gorbiilete csak elhanyagolhatéan kis eltérést okoz a sik rétegszerkezethez képest. Az eldbbi
kornyezetek altal alkotott részébdl szort sugdarzas interferencidja hozza létre a szoérasgorbe
maximumait, a sik rétegszerkezetre érvényes maximumhelyeken. A kornyezeten kiviil es6
részEbdl szort sugarzas pedig kioltodik.

5.2.4. A részecskék belso sugaranak hatasa a szorasgorbére

Egy gombszimmetrikus héjszerkezet belsd sugardnak megvaltoztatasa kétféle hatast
gyakorolhat egy részecske szorasgorbéjére. Egyrészt a belsd sugar akar kis mértékili valtoztatasa
a gdbmbhéj rétegeken beliili fazisviszonyok megvaltozasaval jar, masrészt a belsé sugar nagyobb
mértékil valtozasa a gombhéj rétegek gorbiiletét valtoztatja meg.

A gdmbhé) rétegeken beliili fazisviszonyok megvaltozasa miatt az egy részecskére
szamitott szoradsgorbék finomszerkezete valtozik meg; e finomszerkezet azonban az eredd
szorasban kiatlagolodik, ezért az eredd szordsgorbére nincs 1ényeges hatassal a belsd sugar kis
mértékill valtozasa.
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A bels6é sugar valtozasa, a rétegek gorbiiletének megvaltozasat idézi eld. A gorbiilet
megvaltozdsa miatt megvaltozik azon kornyezet nagysaga, melyben a gombhéj rétegszerkezet
eltérése a sik rétegszerkezettdl még elhanyagolhat6. Ezért a rétegek gorbiiletének megvaltozasa a
diffrakcios csucsok alakjanak megvaltozasat vonja maga utan.
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26. abra. Harmonikus 0sszetevok szimulalt szorasgorbéi, melyben minden rétegre az adott
rétegvastagsag az alapfrekvencia periddushossza, és a rétegvastagsdg N+1-ed része az M.
felharmonikus peridodushossza. Mindkét grafikonon folytonos vonallal &brazoltam az
alapfrekvenciat és a 4. felharmonikust, pontozott vonallal az 1. felharmonikust, pont-vonallal a 2.
felharmonikust, és szaggatott vonallal a 3. felharmonikust. A grafikonokon 10000 darab 3 rétegti
részecskékbdl allo sokasdg eredd szorasgorbéi szerepelnek. A rétegvastagsag atlagos értéke
d=62.83 A; a bal oldali grafikon esetében a rétegvastagsag allando volt, a jobb oldali grafikon
esetében pedig a rétegvastagsag eloszldsa normalis eloszlasu, az eloszlas szordsa S pukmacis=10 %.

A 27. 4bran folytonos vonallal abrazolt szorasgorbéket 150 A és 500 A kozotti sugar
mellett, a szaggatott vonallal jelolt szorasgorbéket pedig 5150 A és 5500 A kozotti belsé sugar
mellett szamitottam ki. Mindegyik szorasgorbe 10000 darab 20 rétegli részecske szimulalt
szorasgorbéje, a jobb ¢€s bal oldali grafikonok kozotti kiilonbség a rétegvastagsag ingadozasanak
mértéke.

Az abrabol lathatdo, hogy a belsé sugéar valtozasa csak kis bels6 sugar (d-vel
Osszemérhetd) esetén van lényeges hatdssal a szorasgdrbe alakjara. A belsé sugar 5500 A-hoz
képesti, tovabbi novelése mar gyakorlatilag nincs hatassal az eredd szoérasgorbe alakjara. Az
extrém nagy, 6000000 A-s, azaz 0.6 mm-es belsé sugir mellett szimulalt szérasgorbe mar
teljesen egybeesik az 5150 és 5500 A kozotti belsé sugarral szimulalt szordsgdrbével.

A tovébbiakban a belsé sugarnak a szordsgorbére gyakorolt hatdsat a szorasgdrbék
kiértékelésében figyelmen kiviil hagytam. A kiértékelésben dnkényesen a 150 és 500 A kozotti
belsd sugar mellett szimulalt eredményeket hasznaltam fel, az ebbdl eredd hiba azonban
elhanyagolhato a detektor rossz elkenésébdl eredd mérési hibak mellett.

5.2.5. Scherrer-egyenlet gombszimmetrikus héjszerkezetekre

A Scherrer-egyenlet szerint az egykristalyok diffrakcids csticsainak félérték-szélessége
forditottan aradnyos az egykristaly méretével. A Scherrer-egyenlethez hasonld 0Osszefliggést
kaptam  kiilonb6z6 rétegszamu, dllandd rétegvastagsagi részecskék szorasgdrbéinek
Osszehasonlitasabol. A Scherrer-egyenlet, a Bragg-egyenlethez hasonldan sik rétegszerkezetet
tételez fel, ezért nem érvényes gdmbszimmetrikus héjszerkezetek esetében.
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27. abra. Mindkét grafikonon 10000 darab 20 rétegli részecske szimuldlt szorasgorbéjét
4brazoltam az elsérendii diffrakcios cstics tartomanyéaban. Folytonos vonallal jeldltiik a 150 A és
500 A kozotti belsd sugar, szaggatott vonallal az 5150 A és 5500 A kozotti belsd sugar mellett
szamitott szorasgdrbéket. A bal oldali grafikonon szerepld esetében a rétegvastagsig d=62.83 A
allando. A jobb oldali grafikon esetében a rétegvastagsag ingadozdsa normalis eloszlasu, az
eloszlas szorasa opukumacis=10 %, az atlagos vastagsag d=62.83 A.

A 28. 4bra bal oldali grafikonja az elsérendt diffrakcids csucs félérték-szélességének a
fliggését a rétegszamtol vald fliggését mutatja be, allando rétegvastagsag esetében.
Az ébra bal oldali grafikonjan abrazolt egyenes meredeksége: -1, kovetkezésképpen a
tengelyeken abrazolt mennyiségek forditottan ardnyosak egymassal:
M - FWHM |k . = dllando

max

(85)

Ahol M a rétegek szdma a részecskében, FWHM az elsérendli diffrakcios cstcs félérték-
sz€lessége, kyq az elsérendl diffrakcids maximum helye.

Az egyenletben szerepld allandd értékének és az Osszefiiggés helyességének
megallapitdsa érdekében az egyenlet bal oldalat az abra jobb oldali grafikonjan, folytonos
vonallal dbrazoltam. Az egyenlet az dllando=1 helyettesités esetében adja a legjobb kozelitést a
vizsgalt tartomdnyban a jobb oldali grafikon alapjan.

Magasabb rendii diffrakcids csucsokra terjesztetjiik ki az (85), hogyha az egyenlet bal
oldalat a diffrakcio6 rendjével (n) szoroztam meg:

n-M-FWHM k

max :1

(86)

Az egyenlet bal oldalan szerepld mennyiséget a masod- ¢s harmadrendii diffrakcids csticsokra
abrazolt szaggatott vonallal, és pont-vonallal, a 29. abra jobb oldali grafikonjan.

Az abra jobb oldali grafikonjabol lathatd, hogy az (86) egyenlet bal oldalanak
helyettesitési értéke csak £10 %-os hibahataron beliil 4llando, ezért az egyenletbdl a rétegszamra
kapott érték csak nagysagrendi becslésre hasznalhato fel. Tovabba az eltérések szabalyos
tendencidja azt mutatja, hogy a valodi 0sszefliggés az egyenletnél bonyolultabb. Az egyenlet a
gombszimmetrikus héjszerkezetekre vonatkozd, a Scherrer-egyenlettel analog Osszefliggés a
részecskék rétegszama és a diffrakcios csucsok félérték-szélessége kozott, mely allandd
rétegszamu ¢€s rétegvastagsagl részecskesokasag esetében teljesiil.
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28. abra. A bal oldali grafikonon az elsérendi diffrakcids cstcs félérték-szélességének (FWHM)
¢s a cstcsmaximum helyének (k,,) hdnyadosat abrazoltam a rétegszam (M) fliggvényében. A
jobb oldali grafikonon a rétegszam (M), a diffrakcid rendje (n), és a diffrakcios cstcs félérték-
sz€lessége (FWHM) szorzatanak a diffrakcids csiics maximumhelyével (k,.c) képzett hanyadosat
abrazoltam a rétegszam filiggvényében. A félérték-szélességeket ¢€s a diffrakcidés csucsok
maximumhelyeit 10000 darab, adott rétegszdmi részecske szimuldlt szorasgdrbéjébol
szamitottam ki. A rétegek vastagsiga d=62.83 A allandé volt.

A (86) egyenlet atrendezésével rogton adodik, hogy:

FWHM ~k,, /M
(87)

a diffrakcids csucsok félérték-szélessége fiiggetlen a diffrakcios csticsok rendjétdl. Azaz azonos
rétegszamu részecskesokasagok minden diffrakcids csucsanak szélessége azonos.

Az (85), (86), (87) egyenletek csak akkor érvényesek, ha a vizsgalt részecskesokasag
minden részecskéje azonos rétegszamu, valamint ha a rétegvastagsag alland6. Ha a
részecskesokasag kiilonbozd rétegszdmu részecskékbdl all, akkor a képviselt rétegszamokhoz
tartozd szoérasgorbék sulyozott 0sszegeként irhatd fel az eredd szoérdsgorbe. Tovabba egyszeri
belatni, hogy a cslcsok sulyozott 0sszege semmiképpen sem eredményezhet a legkisebb
félérték-szeélességli tagnal kisebb félérték-szélességli Gsszeget. Ezért az (86) egyenlet alapjan
szamitott rétegszam olyan rétegszdmot fog adni, melynél biztosan van nagyobb rétegszamu
részecske is. Ha a rétegek vastagsdga nem allando, akkor a csucsok félérték-szélessége nd az
allando rétegvastagsag mellett szamitott félérték-szélességhez képest (5.2.8 alpont). Ezért az
el6z6 bekezdéshez hasonldan, ebben az esetben is arra a kdvetkeztetésre jutunk, hogy az (86)
egyenlet alapjan szamitott rétegszdm olyan rétegszdm, melynél biztosan van nagyobb
rétegszamu részecske is.

A fenti meggondolas alapjan altaldnos esetre is felirhatd a Scherrer-egyenlettel analog
Osszefiiggeés:

k

M > max,n
" n- FWHM
(88)
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5.2.6. A szorasgorbe lefutasanak vizsgalata

A Bragg-egyenlet alapjan minden diffrakcidés cstcshoz egy harmonikus Osszetevod
rendelhetd. Eddig a harmonikus 0sszetevok szorasgorbéit kiilonallé gorbékként vizsgéltam, és
ezek tulajdonsagainak a rétegszerkezet sajatsagai kozotti Osszefiiggéseket taglaltam. Ebben az
alpontban azt vizsgiljam meg, hogy a harmonikus Osszetevok csticsmaximumainak értékei
hogyan viszonyulnak egymaéshoz, és ebbdl vontam le kovetkeztetéseket a szorasgorbe
nagysagrendi lefutasara.

A maximumok aranyanak vizsgélatdhoz induljunk ki a harmonikus 0Osszetevok egy
részecskében, egy rétegre szamitott szort amplitidoibol. Vizsgaljuk meg a rétegekre szamitott
amplitidoknak (76) a Bragg-egyenletnek megfelel6 maximumhelyeken felvett értékét. A Bragg-
egyenlet szerinti maximumhelyek egybeesnek a szort amplituidé szakadasi pontjaival. A
szakadas els6 faju, és a szakadasi pontokba a (89) egyenlet szerinti értékeket helyettesitve az
amplitudé gorbék folytonossa valnak. Induljunk ki a szakaddsi pontokban behelyettesitett

értékekbol:
? 27R.. . n 27R. .. n
(_ l)n (dj 272-]ekr'izépn Sin ﬂ — i CcOoS ﬂ
i [ 27 j 2 d ) J

d 2(m)’

(89)

A kifejezés nevezdjében szerepld kiilonbség elsd tagja altalaban lényegesen nagyobb, mint a
masodik tag, mert az elsd tagban szorzotényezdként szerepeld 2 1 Ryssp n > 900 A lényegesen
nagyobb, mint a d / 2< 40 A. Ezért a kiilonbség masodik tagjat elhanyagoltam, és az alabbi

Osszefliggést nyertem:
2 27mR,;,
(-1) (gj R0, 0 sin[dkmp
27mn

d ()’
(90)
Ebbe a n=k,,.. d / (2 m) (Bragg-egyenlet) 0sszefiiggést behelyettesitve kaptam:
f 27271 ~ (_ l)n dei)'zép Sin(Rk('izép kmax,n )
! d 2kmax,n
o)

mely nagysagrendileg 1 / kmax,-tel ardnyos. Mivel minden amplitudo tag 1 / kmax,-tel aranyos,
ezért az amplitadd tagok Osszege is 1 / kmax,-tel aranyos. Tovabba az amplitidok négyzetre
emelésébdl és Osszeaddsabol kapott intenzitds és szorasgdrbe csucsmaximum értékeknek 1 /
kmax,nz-tel aranyosnak kell lennie.

Az 1/ kmax,nz—es tendencia bemutatisa céljabol a 29. abran olyan abrdzolasban mutatom
be néhany harmonikus 0Osszetevok szorasgorbéit, melyben az intenzitdsértékeket a szorasi
valtozo négyzetével szoroztam be.

Az 1/ k*-tel ardnyos mennyiségeknek az I k*-es abrazolasban a vizszintes tengellyel
parhuzamos egyenesre kell esniiik. Az &4bra bal oldali grafikonjan abrazolt, 4lland6
rétegvastagsdg esetére szimulalt harmonikus Osszetevok csucsai a vizszintes tengellyel
parhuzamos egyenesre esnek.
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29. abra. Harmonikus sszetevék szorasgdrbéit abrazoltam 7 k* abrazolasban a grafikonokon.
Mindkét grafikonon folytonos vonallal jeloltem az alapfrekvencidt és a 4. felharmonikust,
pontozott vonallal az 1. felharmonikust, szaggatott vonallal a 2. felharmonikust, €¢s pont-vonallal
a 3. felharmonikust. A grafikonokon 10000 darab 3 rétegli részecskékbdl allo sokasdg eredd
szOrasgorbéi szerepelnek. A rétegvastagsag atlagos értéke d=62.83 A; a bal oldali grafikon
esetében a rétegvastagsag allandd volt, a jobb oldali grafikon esetében pedig a rétegvastagsag
eloszlasa normalis eloszlasu, az eloszlas szordsa opuinuacis=10 %.

Az abra jobb oldali grafikonjan ingadozé rétegvastagsag mellett szimulalt harmonikus
OsszetevOk szorasgdrbéit mutattam be. A grafikonon latszik, hogy a maximumértékek nem esnek
a vizszintes tengellyel parhuzamos egyenesre. Ezért, ha nem allando a rétegvastagsag, akkor a
csucsmaximumok nem aranyosak 1 / k. -tel, de csticsok maximumértékei nagysagrendileg
1ényegesen kozelebb keriilnek egyméshoz az I k*-es abrazolasban.

Szimulacids szdmitassorozatot végeztem annak igazoldsara, hogy egyenldk az allando
rétegvastagsdg mellett szamitott szorasgorbe Osszetevék [ k’-es dbrazolasban felvett
maximumértékei. A szamitassorozatban a szorasgorbe osszetevok I k*-es abrazolasban vett
maximumértékeit az alapfrekvenciatol a 8. felharmonikusig bezardlag, az 1-t6l 100-ig terjedd
rétegszam tartomanyban hasonlitottam 0ssze. A szorasgorbe Osszetevok 10000 darab részecskére
vonatkoznak, melyeknek belsé sugara 150 és 500 A kozé esett. Az Osszehasonlitdsban a
felharmonikusokhoz tartozd magasabb rendli diffrakcidés csucsok, és az alapfrekvencidhoz
tartozo elsérendli cstucs maximumértékeinek hanyadosat vizsgaltam. A hényadosok 1-t6l valo
eltérése legalabb egy rétegli részecskék esetében +10 %-on, legaldbb 5 rétegli részecskék
esetében £3 %-on, és legalabb 10 rétegl részecskék esetében mar +2 %-on beliil volt. Ezért, a
gdmbszimmetrikus, allandé rétegvastagsagh rétegszerkezetekre vonatkozd, altalanos tapasztalati
torvényszeriiségként fogadtam el, hogy az azonos rétegszamu rétegszerkezetekre vonatkozo,
egységnyi sulyG harmonikus szorasgdrbe Osszetevfk csticsainak maximumértéke I k*-es
abrazolasban egyenld.

5.2.7. Szorashossz-suriség Fourier rekonstrukcioja allando
rétegvastagsagu rétegszerkezetekre

A szoOrashossz-stirliséget Osszetevok sulyozott Osszegeként fejeztik ki. Ekkor a
szorasgorbe felirhatd a szoérasi modell alapjan szamitott szordsgdrbe Osszetevok sulyozott

Osszegként. A szorasgorbe OsszetevOk egyik része egy-egy szorashossz-siirlis€g 0sszetevohoz,
mig a masik része két-két szorashossz-stirliség dsszetevo kozotti kolcsonhatashoz rendelhetd.
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A szorashossz-siirliség Osszetevokbol és egy adott sulyozasabol kiszamithaté az eredd
szorashossz-stirliség. A szorashossz-siirliség Osszetevok sulyozasa alapjan kiszdmithaté a
szorasgorbe Osszetevok sulyozasa, és a szorasgorbe Osszetevok sulyozott Osszege, azaz az eredd
szorasgorbe. Ezt az eljarast meg lehet forditani, és az eredd szordsgorbébdl vissza lehet
kovetkeztetni a szorasgorbe Osszetevok, illetve a szoérdshossz-striiség 0sszetevok sulyozasara,
mely alapjan rekonstrualni lehet az eredd szorashossz-siiriiséget. Altalaban a rekonstrukcio célja
az eredo szorashossz-stirtiséggel aranyos szorashossz stirliség megallapitasa, melyhez elegendd a
szorashossz-stirliség Osszetevok egymashoz viszonyitott aranyainak megallapitasa.

A szorasgorbe Osszetevok, illetve a szorashossz-siirliség 0Osszetevok sulyozasanak
meghatarozdsa Osszetett probléma, mert a szérasgdrbe Osszetevok sulyai nem fiiggetlenek
egymastol. Masrészt pedig az eredd szorasgorbét a szorasgdrbe meghatarozasanak mérési €s
feldolgozasi hibai terhelik. Altalinos esetben a szorasgorbe Osszetevok — stlyozasanak
meghatarozasa nem linearis optimalizalasi probléma.

Gombszimmetrikus héjszerkezetek esetében lényegesen egyszerlisithetd a probléma, ha a
szorashossz-stiriség Fourier sorba fejtett alakjat, azaz a szorashossz-siiriség harmonikus
Osszetevoit vizsgalom. Az 5.2.2 alpontban bemutattam, hogy harmonikus 6sszetevok esetében a
két-két harmonikus 0sszetevo kolcsonhatasabol adddo kereszttagok elhanyagolasa csak kis hibat
okoz, ha az Osszetevok sulyozdsa azonos nagysagrendbe esik. Ezért elegendd csak az egy-egy
szorashossz-stirliség 0Osszetevohoz tartozd tagokat figyelembe venni, és igy a megmaradt
szorasgorbe Osszetevok stlyai mar egymastol fliggetlenek. Tovabba a szorasi modell alapjan a
szorasgorbe egy harmonikus Osszetevdjének a stlya a szordshossz-siirliség egy harmonikus
Osszetevdje sulyanak a négyzete.

Az 5.2.3 alpont szerint a szorashossz-siriség harmonikus Osszetevéihez tartozod
szorasgorbe Osszetevok hozzarendelhetdek a szérasgdrbe azonos rendi diffrakcids csucsaihoz.
Ha a diffrakcids cstcsok egymastol jol elkiilonithetden jelennek meg, akkor a probléma tovabb
egyszerusithetd, hiszen a szdérdsgorbe egy-egy harmonikus Osszetevdje, €s a hozza tartozd
diffrakcid csucs a szorasgdrbén jol behatarolhatd, és a tobbi dsszetevotdl és diffrakcids csucstol
fliggetleniil kezelhetd.

Az 5.2.6 alpont alapjan az egységnyi sulyokkal szdmitott harmonikus 0Osszetevok
csucsmaximumai az [ k’-es 4abrazolasban egyenl6k. Tovabba a harmonikus szorasgdrbe
OsszetevOok cslicsmaximuma az OsszetevOk sulyozasaval egyenesen aranyos. Ezért, egy adott
stilyozassal szamitott szérasgdrbe I k*-es abrazolasban vett csicsmaximumainak ardnya a
megfeleld harmonikus szérdsgorbe Osszetevok stlyaranyaival egyezik meg. Kovetkezésképpen
az I k*-es 4brazolasban a csicsmaximumok aranya megadja a megfelel harmonikus szorasgdrbe
Osszetevok sulyainak ardnyat. Az 5.2.6 alpontban eredetileg csak egyféle rétegszamu részecskék
esetére bizonyitottam be, hogy az egységnyi stlyt harmonikus 0sszetevOk csucsmaximumai az /
k*-es 4brazolasban egyenlék. Ha a rendszerben tobbféle rétegszamu részecske is jelen van, akkor
a szorasi modell alapjan az eredd szorasgorbe a kiilon-kiilon, egyféle rétegszamu rendszerekre
vonatkozo szorasgorbék sulyozott Osszege lesz. Mivel a sulyozott Osszeg minden tagjaban
azonos a maximumértékek aranya, ezért a sulyozott O0sszegben is megmaradnak a tagokban
érvényes maximumaranyok. Kovetkezésképpen a tobbféle rétegszdmt részecskébdl 4llo
rendszerre is érvényes marad, hogy a harmonikus szérasgorbe OsszetevOk sulyainak aranya
azonos a szorasgorbe I k*-es dbrazolasban vett maximumaranyaival.

A szbérasgorbe harmonikus 0Osszetevdinek sulyai a szorashossz-siirliség Osszetevok
stlyainak négyzete, ezért, a szOrashossz-slirliség Osszetevok sulyainak nagysagat megadjak a
szorasgorbe harmonikus 0Osszetevok sulyainak négyzetgyokei. Azonban szorashossz-slriisé
OsszetevOk sulyainak az eldjelét nem lehet a harmonikus szorasgorbe Osszetevok alapjan
meghatarozni. A szoérashossz-slirtiség O0sszetevok stlyainak az eldjelét az 5.2.2 alpont alapjan a
diffrakcids csucsok maximumhelyének eltolodasa, vagy a diffrakciés minimumok értéke alapjan
lehet kikovetkeztetni, illetve kizarasos alapon lehet a helyes eldjel kombinacidét meghatarozni.
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A p(x) szorashossz-stiriséget a harmonikus Osszetevok, és az Osszetevok a, sulyaranya
alapjan kaptam meg az alabbi egyenletbdl:

Pl =0 3 eof 277 22 o 57

n 1 nal

(92)

A Fourier rekonstrukciot az 5.3.1.1.2 alpontban bemutatott, szimulalt szérasgorbe
alapjan, egy konkrét példan (30. dbra) is bemutatom.
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30. 4bra. Az abran egy optimalizalas eredményeképpen kapott éles szorasgorbét abrazoltam 7 k>
abrazolasban, a bal oldali grafikonon linearis, a jobb oldali grafikonon logaritmikus 7 &* skélan.
A rétegszerkezet rétegvastagsaga d=63.7 A.

A ébra bal oldali grafikonja alapjan, az elsd és 6tddik szorasi rendek (Z) kozott leolvasott
I i?-beli maximumértékek:

n 1 2 3 4 5
max(I ©)| n 2.621 1.272 0.285 0.168 0.105

Az I I*-beli maximumértékek aranyéat a harmonikus szorasgorbe dsszetevok aranyanak jo
becsléseként fogadom el. Tovabba a szdérasi modell alapjan harmonikus szérasgorbe 0sszetevok
aranya a harmonikus szérashossz-siirliség 0sszetevok sulyaranyainak négyzeteivel egyenld. Ezért
a harmonikus szorashossz-siirliség  Osszetevok —sulyaranyainak nagysagat az [ Kk*-beli
maximumeértékek ardnyainak négyzetgyokei adjdk meg. Az elsérendii csucshoz tartozé értéket a
viszonyitas alapjaul véve az alabbi egyenlet alapjan kaptam meg a szorashossz-siirliség
Osszetevd sulyaranyait:

2

a, | max\/k”),
- 2

a, maxi[k }n:l

(93)

A kapott szordshossz-silirliség dsszetevok sulyardnyai:

n 1 2 3 4 5
laz / ai 1 0.70 0.33 0.25 0.20
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A szomszédos szoérdshossz-slirliség OsszetevOok egymashoz viszonyitott eldjeleit a
szomszédos diffrakcios csucsok kozotti a diffrakcids minimumértékek alapjan hataroztam meg.
Az é&bra jobb oldali grafikonjan, a logaritmikus abrdzoldsban jol lathatd, hogy az elsd és
masodik, illetve a negyedik és 6todik rend kozotti minimumértékek 1ényegesen nagyobbak, mint
a masodik ¢és harmadik, illetve harmadik ¢és negyedik rend kozotti értékek. Ebbdl arra
kovetkeztettem, hogy a szdérashossz-stirliség Osszetevok sulyai az elsé és masodik, illetve a
negyedik és 6todik rend kozott valtanak eldjelet. Feltételezve, hogy az elsdrendli maximum
eléjele pozitiv, az alabbi eldjelértékeket kaptam:

n 1 2 3 4 5
610_] el + - - - +

A szoréashossz-stirliség Osszetevok ardnyainak nagysagat és eldjelét kombinalva az alabbi
szorashossz-stirliség 6sszetevo sulyaranyt kaptam:

n 1 2 3 4 5
a,/ a 1 -0.70 -0.33 -0.25 0.20

A harmonikus szorashossz-siiriség Osszetevok, és azok sulyaranyai alapjan
rekonstrudlhat6 a szorashossz-siirtiség, melyet a 31. dbra mutat be.
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31. abra. Az é4bran a szorashossz-stirliségnek a rétegen beliili eloszldsat abrazoltam. A
szorashossz-stiriséget Fourier rekonstrukcidos modszerrel szamitottam ki a 30. abrdn bemutatott
szorasgdrbe alapjan. A folytonos vonallal jeldlt gorbe a Fourier rekonstrukciobdl kapott pontos
gorbe. A kereszt jeloldvel jelolt, €s pontozott vonallal 6sszek6tott pontok pedig a jelfeldolgozas
alapjan megallapitott felbontasnak megfeleld pontokat jelolik.

A kapott szdrashossz-stirliség a vizsgalt mintar6l az Osszetevok fizikai-kémiai
tulajdonsagai alapjan alkotott képnek megfelel.

A harmonikus szoérasgorbe Osszetevok sulyaranyai alapjan ki lehet szdmitani az eredd
szOrasgorbét, és az eredd €s a mért szordsgdrbe Gsszehasonlitasaval is meg lehet gy6zddni a
kapott eredmény helyességérol.

Az eredd szorasgorbe kiszamitasahoz sziikség van a rétegszerkezet rétegszamara, melyet
a csucsok relativ félértek-szélessége, €s az (86) egyenlet alapjan lehet kiszamitani. A szérasgorbe
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csucsainak relativ félérték-sz¢élességeit és relativ félérték-szélességek alapjan kiszamitott
rétegszamokat az alabbi tablazat tartalmazza:

n FWHM, o0 M=1/FWHM;,
1 2.35E-02 43
2 2.45E-02 40
3 2.90E-02 34
4 3.38E-2 30
5 3.91E-2 26

A csucsok relativ félérték-szélességei, és a kapott rétegszamok a kiilonb6zd szorasi
rendekre lényegesen kiilonboznek. A szdrasi rendek kozotti ilyen mértékli eltérés azt
valoszinlsiti, hogy a rétegszerkezet rétegvastagsdga nem allando.

Az mért és az eredd szorasgorbe Osszehasonlitdsdhoz onkényesen az elsérendli csucs
félérték-sz¢élessége alapjan kapott M=43 rétegszamot hasznaltam fel. A megallapitott
szorasgorbe Osszetevld stilyozas alapjan kiszamitott eredd szorasgdrbét a 32. dbran abrazoltam.

0 lii"f...,,.n‘" 2 1, ; ke

2 3 4 5
k-d/(2-m) | k-d/(2-m)

32. abra. Az dbra mindkét grafikonjan folytonos vonallal dbrazoltam az allandé rétegvastagsagra
vonatkozo Fourier rekonstrukcios eljarassal kapott eredd szordsgorbét, és pontozott vonallal a
kiindulasi mért szorasgorbét. Mindkét grafikon 7 &* dbrazolasban szerepelnek a szorasgorbék. A
bal oldali grafikon skalaja linedris, a jobb oldali grafikon skéldja logaritmikus. A rétegszerkezet
rétegvastagsaga d=63.7 A.

A harmonikus szorasgorbe 0sszetevok sulyaranyai alapjan, M=45 rétegli rétegszerkezetre
kiszamitott eredd szorasgorbe elsé- és masodrendli csucsa csak a csucsmaximum kozvetlen
kornyezetében, a magasabb rendli csucsok pedig csak a maximumhelyen pontszeriien
illeszkednek a mért szorasgorbére. A szorasgorbék rossz illeszkedése a mért szordsgorbe
csticsainak félérték-szélességei kozotti nagy kiilonbség miatt varhatd volt. Az eredd szordsgorbe
kiszamitasakor feltételezett rétegszam alkalmas megvalasztasaval ugyan javithato az illeszkedés,
de az 5.2.5 alpontban elfogadott megallapitas szerint nem lehet olyan rétegszamot talalni, hogy
az Osszes csucsra jo legyen az illeszkedés.

Az allandd rétegvastagsagu, gombszimmetrikus héjszerkezetekre vonatkozd Fourier
rekonstrukcios eljaras a lehetd legegyszeriibb eljards, hiszen a szorashossz-siiriséget a mért
szérasgorbe I k*-beli maximumértékeinek leolvasasa alapjan ki lehet szamitani. Az eljaras
tobbféle rétegszamu részecskékbdl allé rendszer esetén is érvényes. Az eljards legnagyobb
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hatranya, hogy csak alland6 rétegvastagsag esetén ad helyes eredményt, ezért alkalmazhatosaga
korlatozott.

5.2.8. A rétegvastagsag ingadozasanak hatasa a szorasgorbére

A rétegvastagsdg ingadozéasanak hatasat allandd és ingadozd rétegvastagsag mellett
szamitott szorasgorbék Osszevetése alapjan végeztiik el. A harmonikus szorasgorbe 0sszetevok
csticsainak maximumértékeit, maximumbhelyeit és félérték-szélességeit hasonlitottam Ossze. A
rétegvastagsag ingadozasanak mértékét a rétegvastagsag, mint valdsziniiségi valtozo szorasaval
jellemezziik.

Allandd6  és  ingadozd  rétegvastagsagok  mellett  szamitott  szorasgorbék
alapfrekvencidjanak és els6é felharmonikusanak megfeleld szorasgdrbe dsszetevoket dbrazoltam a
33. abra bal ¢és jobb oldali grafikonjan.
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33. abra. A grafikonokon 10000 darab 20 rétegli részecskébdl allo sokasdg szordsgorbéjét
abrazoltam [ &> 4brazolasban, balra az elsérendii, jobbra pedig a masodrend{i cstcsmaximum
kornyezetében. Mindkét grafikonon folytonos vonallal jeldltem az allandé rétegvastagsag
mellett, pontozott vonallal a onumacis=5 % rétegvastagsdg ingadozas mellett, és szaggatott
vonallal a Gpukuacis=10 % rétegvastagsag ingadozéas mellett szamitott szorasgorbét.

Az abran bemutatott szOorasgérbe Osszetevok cstcsait Osszehasonlitva lathatd, hogy a
rétegvastagsag ingadozasa megvaltoztatja a csucs alakjat, félérték-szelességét, az egységnyi
sulyu cstics maximumértékét, és a maximumértékek lefutasat.

A szorasgorbe csticsainak maximumhelye a rétegvastagsag ingadozasanak hatdsara a 0-
hoz kozelebb tolodik. A 34. dbran az elsd, és masodrendli csucsok maximumhelyének eltolodasat
figyelhetjiik meg

Az abra bal oldali grafikonja alapjan megallapithato, a rétegvastagsdg ingadozéasanak
hatdsara mind az els6-, mind a masodrendli csucsok maximumhelye eltolédik a 0 felé. Az
eltolodas mértéke nd a rétegvastagsag ingadozas novelésével, és nem fligg a rétegek szamatol. E
torvényszeriiség fennallasat 5 ¢és 100 kozotti rétegszamu rétegszerkezetek elsdrenditdl
kilencedrendi  csticsainak  maximumértékeire ellendriztiik, ezért, mint tapasztalati
torvényszeriiséget fogadtam el a vizsgalt rétegszam ¢€s szorasi rend tartomanyban. Az ébra jobb
oldali grafikonjan a magasabb rendli csticsokbol az elsérendii cstics maximumhelyére a Bragg-
egyenlet alapjan visszaszamolt k.., / n értéket hasonlithatjuk Ossze az elsdrendli csucs
maximumbhelyével, a két értékbdl képzett hanyados alapjan. Ha a magasabb rendli maximum
helye pontosan a Bragg-egyenletnek megfeleld tobbszordse az elsdrendii maximum helyének,
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akkor a hanyados értéke 1, ha a magasabb rendii maximum eltolodasa a 0 felé nagyobb
aranyaiban nagyobb mértékili az elsérendii cstcs eltoloddsanal, akkor a hanyados értéke kisebb,
mint 1, ha kisebb mértékii, akkor nagyobb, mint 1. A grafikonon lathatd, hogy a hanyados értéke
a masod- és a harmadrendii csucsokra kisebb, mint 1, igy a maximumbhely eltolédasa a magasabb
rendll csucsok esetében nagyobb mértékii, mint az elsérendii csucs esetében. A hanyados értéke
0.9 és 1 koz¢é esik, ami azt jelenti, hogy az elsérendii csiics maximumhelye és a Bragg-egyenlet
alapjan szamitott magasabb rendii maximumhelyek akar 10%-kal is eltérhetnek. Elvileg a
maximumok eltolodasanak mértéke alapjan vissza lehetne kovetkeztetni a rétegvastagsag
ingadozasanak a mértékére. Azonban a csucsok maximumhelyére rétegvastagsag ingadozasa
mellett a szorasgorbe kereszttag Osszetevdi is hatdssal vannak, és a kétféle hatds ereddjének a
figyelembe vétele nagymértékben bonyolitja a feladatot.
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34. dbra. A bal oldali grafikon az els6- és masodrendli csiicsok maximumbhelyét abrdzolja a
rétegvastagsag ingadozasanak a fliggvényében. A folytonos vonal az 5, a pontozott vonal a 10, és
a szaggatott vonal a 100 rétegli, 10000 darab részecskébdl allo sokasdg szorasgorbéjére
vonatkozd6 maximumbhelyeket jeloli. A jobb oldali grafikonon a magasabb rendi csticsok
maximumhelyeibdl az elsérendli csucs maximumhelyére visszaszadmolt kyq., / 1 értéknek, és az
elsérendli csucs maximumhelyének a hanyadosat abrazoltam a rétegvastagsag ingadozasanak a
fliggvényében. A maximumhelyek 10000 darab 100 rétegli részecske szoérasgorbéjére
vonatkoznak. Ha a magasabb rendii csucsbol visszaszamolt maximumbhely, és az elsérendi cstics
maximumhelyének hanyadosa 1 kozelében van, akkor a csucsok maximumhelyének eltolodéasa
aranyos.

A szbrasgorbe csticsok maximumhelyének csokkenésébdl a Bragg-egyenlet alapjan arra
kovetkeztettem, hogy a rétegszerkezetnek maximumhely alapjan meghatdrozott atlagos
rétegvastagsaga nagyobb, mint a szerkezeti modellbdl az atlagos rétegvastagsagra kapott érték.
Latszolag az atlagos rétegvastagsagra kapott kétféle érték ellentmondasra vezet. Az ellentmondas
valojaban az, hogy a kétféle atlagértéket nem ugyanazon sulyozas alapjan szamoltam. A
szerkezeti modellbdl kapott atlagos rétegvastagsag az egyes rétegek vastagsaganak egyenletesen
sulyozott 4tlaga. Viszont a vastagabb rétegek mind térfogat, mind anyagmennyiség
szempontjabol nagyobb részt képviselnek, ezért valdsziniileg a szorasgdrbe alapjan szamitott
altagos rétegvastagsdgban is nagyobb sullyal szerepelnek. Kovetkezésképpen a szoérdsgorbe
alapjan kapott nagyobb 4atlagos rétegvastagsdg nem ellentmondasos, hanem éppen a vart
tendencianak megfeleld.

A rétegvastagsag ingadozdsa megvaltoztatja a harmonikus szorasgérbe Osszetevok
csucsanak maximumértékét. A 35. dbran egy tipikus eseten mutatom be a maximumértéknek a
rétegvastagsag ingadozasatol valo fliggését.
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35. 4bra. A bal oldali grafikon szorasgorbe csticsok maximumértékének a rétegvastagsag
ingadozasatol vald fiiggését mutatja be, folytonos vonallal az elsdrendii, pontozott vonallal a
masodrendli, és szaggatott vonallal a harmadrendli csticsra. A szoérasgorbék 10000 darab 20
rétegli részecskébdl allo sokasdgra vonatkoznak. A jobb oldali grafikonon az elsérendi, és a
masodrendli diffrakcios cstics maximumértékeinek hanyadosat abrazoltam a rétegvastagsag
ingadozésanak a fliggvényében. A maximumértékeket folytonos vonallal az 5, pontozott vonallal
a 10, szaggatott vonallal a 20, és pont-vonallal a 40 rétegli, 10000 darab részecskébdl alld
sokasagra szamitott szorasgorbék alapjan hataroztam meg.

Az abra bal oldali grafikonjan latszik, hogy a csicsok maximumértéke a rétegvastagsag
ingadozdsanak novelése hatdsdra monoton csdkken. A csokkenés mértéke a cstcs rendjétdl fiigg,
€s a magasabb rendii csucs esetében a csokkenés mértéke nagyobb. Ezért adott rétegvastagsag
ingadozés mellett a magasabb rendii csiics maximumértéke mindig kisebb az alacsonyabb rendii
maximumértékénél. Az abra jobb oldali grafikonjan az els6- és a madasodrendii csucs
maximumaranyat abrazoltam a rétegvastagsag ingadozasdnak a filiggvényében, kiilonbozo
rétegszamu részecskékre. A maximumértékek aranya a rétegvastagsag ingadozasanak mértéke
mellett a részecskék rétegszamatdl is fligg. Az abran bemutatott esetek tipikus esetek.

A szorasgOrbe csucsainak  félérték-szélessége megvaltozik a  rétegvastagsag
ingadozasanak a hatdsara. A csucsok félérték-sz€élességét célszerli relativ félérték-szélességgel,
azaz a félérték-sz¢élességének ¢és maximumhelyének hdnyadosaval kifejezni, mert a relativ
félérték-szElesség fiiggetlen a skalabeosztastol, és az atlagos rétegvastagsagtol. A relativ
félérték-szeélességnek a rétegvastagsag ingadozasatol valo fiiggését a 36. dbra mutatja be.

Az é4bra bal oldali grafikonjabol lathatdo, hogy a rétegvastagsag ingadozéasanak
novelésével az abrazolt csucsok relativ félérték-szélessége monoton nd, azaz a cslcsok
kiszélesednek. A cstcsok kiszélesedése szemléletesen azzal magyarazhatd, hogy az egyes
rétegek burkologorbéinek a Bragg-egyenlet alapjan szamitott maximumhelyei kiilonbozdek
lesznek a rétegvastagsag ingadozasa miatt, igy a rétegek Gsszegzése az allando rétegvastagsagra
vonatkozo gorbénél kisebb maximumértékii, de szélesebb eredd szorasgorbe cslicsokat
eredményez. A cstcsok relativ félérték-szélessége fligg a csucs rendjétdl. Az abra jobb oldali
grafikonja azt mutatja, hogy a csticsok relativ félérték-szélessége a rétegszerkezet rétegszamatol
is fligg, de a kiilonbség aranyaiban csdkken a fluktuacio novekedésével.

56



FWHM / k

0 10 20 30 40 50 0 10 20 30 40 50
oﬂuktuacfé [%] oﬂuktuacfé [%]

36. dbra. A bal oldali grafikonon szoérasgorbe csucsok relativ félérték-szélességét abrazoltam a
rétegvastagsdg ingadozasdnak a filiggvényében, folytonos vonallal az elsérendli, pontozott
vonallal a masodrendd, és szaggatott vonallal a harmadrendii csicsmaximumra. A relativ
félértek-szeélességek 10000 darab 20 rétegii részecskékbdl 4ll6 sokasdg szamitott szorasgorbéjére
vonatkoznak, d=62.83 A 4tlagos rétegvastagsag mellett. A jobb oldali grafikonon szintén a
relativ félérték-szélességet dbrazoltam. A 10000 darab részecskébdl alld rendszerben a rétegszam
a folytonos vonallal aranyok esetében 5, a pontozott vonallal jelolt aranyok esetében 10, a
szaggatott vonallal jel6lt aranyok esetében 20, és a pont vonallal jeldlt aranyok esetében 40 volt.
Az ardnyok d=62.83 A atlagos rétegvastagsag mellett szamitott szorasgorbékre vonatkoznak.

A relativ félérték-szélességnek a rétegvastagsag ingadozasatdl vald fliggését az aldbbi
tapasztalati 6sszefiiggéssel sikeriilt kdzeliteni:

FWHMrel (O-ﬂuktua'cio' 1, M) =

FWHM (O'_ﬂukzua'cw =0,n,M )+ ¢, (n,M )111(1 +6, (M) piis” (n’M))
(94)

ahol ojukumacis a rétegvastagsag ingadozésa, n a cstcs rendje, M a részecskék rétegszama,
¢és ci1( n, M), ca( n, M), valamint c3( n, M) a szorési rendtdl, €s a rétegszamtol fiiggd allandok. Az
Osszefiiggés érvényességét els0-, masod-, €s harmadrendii cstcsokra, 1 ¢s 100 kozotti
rétegszdmra, és 0 és 50 % kozotti rétegvastagsag ingadozéds értékekre ellendriztiik, és az
Osszefliggést +4 %-os hibahataron beliil pontosnak talaltam.

A rétegvastagsdg ingadozasa Osszetett hatdssal van a szérdsgorbe csucsainak alakjara,
relativ félérték-sz€élességére, maximumhelyére, maximumértékére. A nagyobb rétegvastagsag
ingadozasnal szadmitott szorasgorbék csucsaira nagyobb a relativ félérték-szélesség, kisebb a
maximumértéke, és kisebb a maximumhelye. Osszességében a nagyobb rétegvastagsag
ingadozas hatdsara a csucs szélesebb, és kevésbé €les, ami megfelel a rendezetlenebb szerkezeti
sajatossagokkal rendelkezd rendszer szorasképének. Az ingadozads hatdsanak Osszetettségét
mutatja, hogy a maximumbhelyek csokkenésének mértéke a megfigyelt csucs rendjétdl fligg.
Tovabba az is megallapithatd, hogy a relativ félérték-szélességek ¢és a maximumértékek
novekedésének mértéke a csucs rendjének és a rétegszerkezet rétegszdmanak is fiiggvénye.
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5.2.9. A rétegvastagsag ingadozasanak, és a részecskék rétegszamanak
meghatarozasa a szorasgorbe alapjan, egy adott rétegszamu
részecskékbol allo rendszerre

Az ebben az alpontban bemutatott eljaras segitségével a szorasgorbe csticsainak relativ
félérték-szEélességei alapjan hatarozom meg a rétegvastagsdg ingadozasanak mértékét és a
részecskék rétegszamat, egyféle rétegszamu részecskébdl allo rendszerben. Az el6z6 alpontban
mar belattam, hogy a szorasgdrbe cslcsainak relativ félérték-sz€élessége, szorasi rendje, a
rétegvastagsdg ingadozasanak mértéke, €s a részecskék rétegszama Osszefiigg. Ezért a relativ
félérték-szeélességek alapjan vissza lehet kovetkeztetni a rétegvastagsag ingadozdsara és a
részecskék rétegszamara.

A szérasi rendekhez tartozd relativ félérték-szélességek a szorasgdrbe alapjan
szamithatoak ki. Igy az osszefliggésnek két lekotetlen szabadsagi foka maradt, a rétegvastagsag
ingadozasa ¢és a rétegszam. A rétegvastagsag ingadozasanak, ¢és a rétegszamnak sokféle
kombinacidoja eredményezheti egy-egy szoérasi rend esetében ugyanazt a relativ félérték-
sz¢élességet. Azonban, ha legaldbb két szorasi rend esetében adott a relativ félérték-szélesség,
akkor a rendenként kiilon-kiilon megfeleld relativ félérték-szélességet eredményezd
rétegvastagsag ingadozas €s rétegszam kombinacioknak a metszete elégiti ki azt a feltételt, hogy
a relativ félérték-szélességek egyszerre az Osszes szorasi rend esetében a megadott értéket
vegyék fel. Altalaban két rendhez tartozo relativ félérték-szélesség elegendé ahhoz, hogy a
lehetséges rétegvastagsag ingadozds és rétegszam kombinaciok metszetében mar csak egy
kombinaci6 maradjon. Ketténél tobb szorasi rend ¢€s relativ félérték-szelesség esetében pedig a
metszet lires lesz, a szorasgorbét terheld mérési hibakbodl kifolydlag. Ekkor a legmegfelelobb
rétegvastagsag ingadozas ¢s rétegszdm kombinaciét a legkisebb hibanégyzet modszerével
hatdroztam meg.

Lényegesen egyszeriisodne a megfeleld rétegvastagsag ingadozas, ¢és rétegszam
kombinaci6 meghatdrozasa, ha linearizalni lehetne a relativ félérték-szélességeknek a
rétegvastagsag ingadozasatol €s a rétegszamtol vald fliggését. Az el6z6 alpontban meghatarozott
Osszefliggést azonban nem lehet linearizalni. Ezért az 6sszefliggés hasznalata nem egyszertiisitené
a rétegvastagsag ingadozasanak, és a rétegszamnak a meghatarozasat.

A szamitott szorasgdrbék csucsainak relativ félérték-szélességét, a szordsi rendnek, a
rétegszerkezet rétegszamanak, €s a rétegszerkezet ingadozédsanak a fiiggvényében tartalmazza a
1. mellékletben szerepld tablazat. A tdblazatban az els6tdl 6todik szorasi rendek, 5 és 100 kdzotti
rétegszamok, €s Opukmacis=0 %0, 1.25 %, 2.5 %, 3.75 %, 5 % 10 %, 15%, 20 %, 25%, 30 %, 35 %,
40 %, 45 %, és 50 % rétegvastagsag ingadozas mellett szamitott szorasgdrbék relativ félérték-
sz¢lessége szerepel.

Az rétegvastagsag ingadozéasanak, és a rétegszamnak a meghatarozasat egy konkrét
példan keresztiill mutatom be. Az eljarast az 5.3.1.1.2 alpontban bemutatott, szimulalt
szorasgorbék alapjan, az els0 harom szorasi rendre kiszédmitott relativ félérték-szélességekre
alkalmaztam. A relativ félérték-szélességek varhato értékét (FWHM,.;,), €és hibahatarat
(AFWHM,,; ) az alabbi tablazat tartalmazza:

n FWHM,.,  AFWHM,.;,
1 2.35E-02 1E-06
2 2.45E-02 1E-06
3 2.90E-02 1E-06

Mindharom sz6rasi rendre meghataroztam azoknak a lehetséges rétegvastagsag ingadozas
és rétegszam kombinacidknak a halmazat, melyek az adott szorasi renddel egyezd relativ
félérték-szeélességeket eredményeznek. A kombindciokat a 1. melléklet felhasznéalasaval
hatdroztam meg. Minden rétegszamra linedrisan interpolaltam a rétegvastagsag ingadozasat a
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keresett félérték-szélességhez legkozelebb esd pontok kozott. A kombinacidkat. a 37. dbra
mutatja be.

My,

—

60 &0 100
M

37. 4bra. Az abran adott relativ félérték-szélességekhez tartozd rétegvastagsag-ingadozas
(Opuktuacis), €s rétegszam (M) kombindciokat abrdzoltam. Folytonos vonallal az elsérendd,
FWHM,.;1=2.35E-02 relativ  félérték-szélességli, pontozott vonallal a masodrendd,
FWHM,.;,=2.45E-02 relativ félérték-sz¢lességli, €s szaggatott vonallal a harmadrend,
FWHM,.;3=2.90E-02 relativ félérték-szélességli csticshoz tartoz6é kombindciok halmazat jeloltiik.
A relativ félérték-szélességhez tartozd6 kombinaciokat a 1. melléklet felhasznélasaval,
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Az ébra alapjan megallapithatd, hogy a harom szorasi rendhez tartozé kombinaciok
halmazainak metszete {ires. A legkisebb hibanégyzet modszerével a relativ félérték-
szélességekre a legjobb illeszkedést az M=45 rétegszam, €s Opukmacis=3.75 % rétegvastagsag
ingadozéds mellett kaptam, melyet az dbra abran sziirke szaggatott vonalak metszéspontjaval
jeloltem. A legjobban illeszkedé kombinacidhoz tartozd relativ félérték-szélességeknek a
szorasgorbék alapjan szamitott félérték-szélességektdl vald eltérése a megadott hibahatarokon
beliil van, ezért a legjobban illeszkedd kombinacio6 elfogadhato.

A bemutatott eljards egyik leglényegesebb korlatozo feltétele az, hogy csak egyféle
rétegszamu  részecskékbdl 4alld sokasag esetében alkalmazhato. Tobbféle rétegszamu
részecskékbdl allo rendszer esetén a szOrdsgorbe csticsainak relativ félérték-szélessége, valamint
a rétegszam eloszlasa és a rétegvastagsag ingadozasa kozotti kapcsolat nem egyértelmii, mert
ugyanolyan relativ félérték-szélességli csticsokkal rendelkezd szorasgdrbe akéar tobbféle
rétegszam-eloszlas és rétegvastagsag ingadozas kombindcidjaval is eldallithato.

5.2.10. Szorashossz-siiruség Fourier rekonstrukcioja gombszimmetrikus,
egyféle rétegszamu, ingadozo rétegvastagsagu héjszerkezetekbol allo
rendszerre

Ebben az alpontban egy Fourier rekonstrukcios eljarast irok le, mely, az allando
rétegvastagsadgu rétegszerkezetre vonatkozo, az 5.2.7 alpontban szerepld eljaras terjeszti ki
gdmbszimmetrikus, ingadoz6 rétegvastagsagu, rétegszerkezetekbdl allo rendszerre.

Mindkét rekonstrukcios eljarasban a szorasgdrbe Ik*-beli maximumértékeinek aranyai

alapjan hatdrozom meg a harmonikus szorasgérbe OsszetevOk sulyaranyait, majd abbdl a
harmonikus szoérdshossz-slirliség 0Osszetevok sulyaranyait, és végiil a szoérashossz-siirliség
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Osszetevok sulyaranyai alapjan rekonstrudlom az eredd szorashossz-stiriséget. A két eljaras a
harmonikus szérasgorbe 0sszetevok sulyaranyainak meghatarozasaban kiilonbozik egymastol.

Az allandd rétegvastagsagl rétegszerkezetekre vonatkozo eljarasban a szorasgdrbe Ik’
beli maximumértékeinek ardnya megegyezik a harmonikus szordsgérbe Osszetevok
stlyaranyaival, mert a maximumértékek a sulyozéassal egyenesen aranyosak, és az egységnyi
stily harmonikus szorasgdrbe dsszetevok Ik*-es maximumértékei egyenldk.

Az ingadoz6 rétegvastagsagi rétegszerkezetek esetében a maximumértékek szintén
egyenesen aranyosak a sulyozdssal, de az egységnyi sulyu harmonikus szérasgdrbe 0sszetevok
IK*-beli maximumértékei nem egyenlék, hanem a rétegszerkezet rétegszamatol és a
rétegvastagsag  ingadozasatol fiiggenek. Ha az egységnyi stlyn Osszetevok Ik*-beli
maximumértékeinek az aranyat sikeriil megallapitani, akkor a szorasgorbe Ik*-beli
maximumaranyét a megfelel egységnyi stlyu dsszetevSk Ik*-beli maximumaranyaival elosztva
kiszamithatnank a harmonikus szorasgorbe Osszetevok sulyait, és visszavezetnénk a problémat
az allando6 rétegvastagsagu rétegszerkezetekre vonatkozo esetre.

Az egységnyi sulyd, harmonikus szorasgorbe osszetevék Ik*-beli maximumértékeinek
aranyat a 3. mellékletben szerepld tablazat alapjan hataroztam meg. A tablazat adott rendii csucs
és a rétegvastagsag ingadozas nélkiil szamitott cstcs Jk*-beli maximumértékeinek az ardnyat
tartalmazza. A tablazat 5 és 100 kozotti rétegszamok, €s Opumacis=0 %, 1.25 %, 2.5 %, 3.75 %, 5
% 10 %, 15%, 20 %, 25%, 30 %, 35 %, 40 %, 45 %, és 50 % rétegvastagsag ingadozas mellett
szamitott szorasgoérbék masodiktol 6todik szordsi rendig terjedd, egységnyi stlyt harmonikus
Osszetevlire vonatkozik. Az egységnyi sulyu maximumértékek ardnyainak a tabldzat alapjan
vald meghatarozadsdhoz sziikség van a rétegszdmra ¢és a rétegvastagsag ingadozasara. A
rétegszamot ¢és az ingadozast a szordsgdrbe csucsainak relativ félérték-szélessége alapjan az
5.2.9 alpontban bemutatott eljarassal lehet meghatarozni. Sajnos az emlitett alpontban szerepld
eljaras csak egyféle rétegszamu rétegszerkezetekbdl allo sokasag esetében alkalmazhat6, és ez a
szlik keresztmetszet, ami miatt a rekonstrukcios eljarast is csak egyféle rétegszamu rendszerre
lehet alkalmazni.

A szorasgorbe harmonikus OsszetevOinek stlyardnyait a  szorasgorbe Jk*-beli
maximumaranyai és az egységnyi sulyl OsszetevOk maximumardnyai hdnyadosaként kaptam
meg. Ezutan az eredeti eljarassal megegyezé modon szamitandd ki a szorashossz-siirliség a
szorasgorbe harmonikus 6sszetevoinek sulyardnyai alapjan.

Az eljarast egy konkrét példan mutatom be. A rétegszam ¢és rétegvastagsag ingadozas
meghatarozasara vonatkozd, az 5.2.9 alpontban szerepld szordsgorbére alkalmazom az eljarast,
az emlitett eljarasok részeredményeinek felhasznalasaval.

A kiindulési szérasgorbét az 5.2.7 alpontban, a 30. dbrdn mutattam be, €és a szordsgorbe
Ii*-beli maximumértékeit is ott olvastam le:

n 1 2 3 4 5
max(I )] , 2.621 1.272 0.285 0.168 0.105

A rétegszerkezet M=45 rétegszamat, és Opukmacis=3.75 % rétegvastagsag ingadozasat az
5.2.9 alpont eljarasban szerepld példaban szédmitottam ki. Az egységnyi sulyu, harmonikus
szOrasgorbe osszetevk Ik*-beli maximumardnyait a 3. mellékletben szereplé tablazatbol
olvastam ki, a rétegvastagsag ingadozasa és a rétegszam alapjan:

n 1 2 3 4 5
73.33% 3822% 20.60% 1296%  9.51%

Az allando6 rétegvastagsagu rétegszerkezetekre vonatkozo tablazatban minden rendre 100
% lenne az egységnyi sulyll maximumértékek ardnya, mert az egyégnyi sulyt harmonikus
szérasgorbe  Osszetevok Ik*-beli maximumértéke minden szérasi rendre egyenlé. Mar
Ofukmacis=3.15 %o-0s rétegvastagsag ingadozas esetén is jelentds a maximumaranyok eltérése az
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allando rétegvastagsagu rétegszerkezetekhez képest. A masodik szorasi rendre mar 20 %, a
harmadik rend folott pedig tobb mint 50 % az egységnyi sulyl szordsgdrbe Osszetevok
maximumaranyainak eltérése az allandd rétegvastagsidgra vonatkozd értékekhez képest. A
szorasgdrbe harmonikus Ssszetevéinek stlyaranyait a szorasgorbe Jk*-beli maximumaranyainak
az egységnyi sulyt 0sszetevok sulyaranyaival valo elosztasabol kaptam meg:

n 1 2 3 4 5

- .= 0 -,
(Onuktuicis=3.75 %o, M=45) 3575 3.328 1.383 1.296 1.104
ingadozo rétegvastagsig

e 0
, (fo”"”,‘“c’” 0 %) . 2.621 1.272 0.285 0.168 0.105
allando rétegvastagsag

A szoérashossz-stirliség OsszetevOok sulyaranyat és eldjelét az 5.2.7 alpontban szerepld,
allando6 rétegvastagsagu rétegszerkezetekre vonatkozé eljarassal megegyez6 modon szamitottam
ki a szordsgorbe harmonikus 6sszetevéi alapjan:

n 1 2 3 4 5

a / ai, (Uﬂuktua'cié:?)-75 %a M:45) 1.17 -1.13 -0.73 -0.70 0.65
ingadozo rétegvastagsag ' ' ' ‘ .

a,/ a, (O?luktudcio'zo %) 1 -0.70 -0.33 -0.25 0.20
allando rétegvastagsag ' ' ‘ ‘

A szdrashossz-slirliség GsszetevOk stlyaranyai négyzetgyokdsen aranyosak a szordsgorbe
Osszetevok sulyaranyaival, ezért a szorashossz-siirliség Osszetevok aranyai mar kevésbé
kiilonbozéek, mint a szérasgdrbe OsszetevOk ardnya, de a kiillonbség még igy is lényegesen
meghaladja a mérési pontossagot.

A harmonikus Osszetevok sulyaranyai alapjan rekonstrudlt szorashossz-siirliséget a 38.
abran mutatom be.

_3 L L L L L L L L

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1
d/ 64.64 A

38. dbra. Az 4bran a szorashossz-siirliségnek a rétegen beliili eloszlasat abrazoltam. Folytonos
vonallal az M=45 rétegszam, €s Opukwacis=3.75 % rétegvastagsadg ingadozas mellett, pontozott
vonallal az 4llando rétegvastagsdg mellett Fourier rekonstrukcidoval szamitott szordshossz
stirliség szerepel. A kereszt jeloldvel jelolt, és szaggatott vonallal 6sszekotott pontok a folytonos
vonallal jelolt gorbére a jelfeldolgozas alapjan megallapitott felbontas mellett kapott gorbét
mutatjak.
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Az éallando, illetve az ingadozd rétegvastagsagra a Fourier rekonstrukcios eljarassal
kiszdmitott szorashossz-siirliség gorbék lefutasa hasonld, ¢és globdlis minimum- ¢és
maximumhelyek kozotti eltérés is csekély. Az ingadozd rétegvastagsagra szamitott gorbe
globalis szélsdértékei kétszer nagyobbak, mint az allandd rétegvastagsagra szdmitott értékek.
Altaldban az ingadozé rétegvastagsigra szamitott gorbe szélsGségesebb az allandod
rétegvastagsdgra szamitott gorbével Osszehasonlitva, hiszen a rétegvastagsdg ingadozdsanak
figyelembe vétele noveli a szorashossz-siirliség Osszetevok sulyait. Az ingadozo rétegvastagsag
mellett kapott szordshossz-slirliség nem mond ellent az sszetevok fizikai-kémiai tulajdonsagai
alapjan alkotott képnek.

A szoOréshossz-slirliség helyességének ellendrzése céljabol Osszehasonlitottam a
harmonikus szorasgorbe Osszetevok sulyai alapjan kiszamitott eredd szoérdsgorbét a mért
szorasgorbével. Az ingadozd rétegvastagsdgra vonatkozd Fourier rekonstrukcido sordn maér
meghataroztam az adott szorasgorbe félérték-szeélességére legjobban illeszkedd, M=45
rétegszamot, €s Opurmacis=3.75 %o rétegvastagsag ingadozast. Az eredd szorasgorbét a harmonikus
szorasgorbe Osszetevok sulyainak megfelelden szamitottam ki, és a 39. dbran dbrazoltam.
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39. abra. Az é4bra mindkét grafikonjan folytonos vonallal &brazoltam az ingadozé
rétegvastagsagra vonatkozo6 Fourier rekonstrukcios eljarassal M=45 rétegszam, €s Onurmdcis=3.75
% rétegvastagsag ingadozas mellett kapott eredd szorasgorbét, és pontozott vonallal a kiindulasi
mért szorasgdrbét. Mindkét grafikon I & dbrazolasban szerepelnek a szorasgorbék. A bal oldali
grafikon skaldja linedris, a jobb oldali grafikon skalaja logaritmikus. A rétegszerkezet
rétegvastagsaga d=63.7 A.

A harmonikus szorasgérbe Osszetevok alapjan kiszamitott eredd szorasgdrbe az Osszes
csucsmaximumnak viszonylag széles kornyezetében illeszkedik a mért szorasgorbére. Az abra
jobb oldali grafikonjan, a logaritmikus dbrazolasban lathatd, hogy az eredd szorasgdrbe és a mért
szorasgorbe kozott nagysagrendi eltérés csupan az elsdé €s masodik, valamint a negyedik ¢és
otodik szordsi rendek kozotti tartomanyban van. Az allandod rétegvastagsag mellett kapott
szorasgorbéhez képest lényegesen jobb a rétegvastagsdg ingadozdsanak figyelembe vételével
kapott eredd szorasgorbe.

A rétegvastagsag ingadozasat figyelembe vevo Fourier rekonstrukcios eljaras 1ényegesen
bonyolultabb, mint az 4llando rétegvastagsagra vonatkozé eljaras, mert figyelembe kell venni,
hogy a cstucsok félérték-szélessége €s az egységnyi sulyu szorasgorbe csucsok aranya fligg a
rétegvastagsdg ingadozasanak mértékétdl, és a rétegszerkezet rétegszamatdl. A rétegszerkezet
rétegszamatol valo fiiggés miatt az ingadozo rétegvastagsagra vonatkozo maodszer, ellentétben az
allandoé rétegvastagsagra vonatkozd moddszerrel, csak egyféle rétegszamu részecskékbdl allo
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sokasag esetén alkalmazhat6. A rétegvastagsag ingadozasanak figyelembe vételével mar
viszonylag kis, néhany szézalékos ingadozas esetén is 1ényegesen jobb szorasgorbe illeszkedést,
¢€s pontosabb szoérashossz-strtiség eloszlast kaptam.

5.2.11. Szorashossz-siiriség meghatarozasa optimumkereséssel

A sz6érasgorbék modellezésének a célja azon modellparaméter értékek meghatarozasa,
melyek mellett a szimulalt szordsgorbe, €s a mért szorasgorbe egybeesésének a valoszinilisége a
legnagyobb. Az egybeesés a valoszinlisége akkor a legnagyobb, ha

2
l . —-I_ .
2 _ mért szimulalt
7= 2 (O_

meérésipontok mért

(95)

hiba négyzetdsszeg minimalis, ahol 7,s; a mért szordsgdrbe egy-egy pontja, Op¢: a mérés
véletlen hibajanak szorasa, €s Iimuan @ szimuldlt szorasgorbe megfeleld pontja. Mivel a mért
szorasgorbe pontjai, és a pontokhoz tartozd véletlen hibdk szordsai adottak, ezért a hiba
négyzetdsszeg a szimulalt szordsgorbétdl, azaz kozvetett mdédon a modellparaméterek értékeitdl
fligg. Tehat, a mért szorasgorbével a legnagyobb valdszinliséggel egybeesd szimulalt
szorasgorbe meghatarozasa a y* hiba négyzetdsszeget minimalizald, optimalis modellparaméter
értékek meghatarozasara vezetheté vissza. A y” hiba négyzetdsszeg a modellparamétereknek
nem linearis fliggvénye, ezért a hiba négyzetdsszeg minimalizaldsa egy nemlinedris
optimalizalasi probléma.

A x* hiba négyzetosszeg kiszamitasihoz sziikséges szimulalt szorasgorbét a 4.4
alfejezetben leirtak alapjan kapott harmonikus szérasgdrbe oOsszetevok felhasznalasaval
szamitottam ki. A harmonikus szorasgorbe Osszetevoket az atlagos rétegvastagsag (d), és a
rétegvastagsag ingadozasa ( Gukmacis) modellparaméterek alapjan szamitottam ki, minden a mérés
soran figyelembe vett szorasi rendre (), és minden figyelembe vett rétegszamra (M). Egy adott
rétegszamra vonatkoz6 eredd szordsgdrbét a harmonikus szorasgdrbe OsszetevOkbdl, az (22)
egyenlet, valamint a harmonikus szoérdshossz siiriség suly (a,) modellparaméterek
felhasznaldsaval szamitottam ki. Az eredd szorasgorbét minden figyelembe vett rétegszamra
kiszamitottam, valamint egységnyi térfogati mintara normaltam. Majd az egységnyi térfogatra
normalt, eredd szordsgorbéket a  rétegszdmoknak  megfeleld  térfogattort (V)
modellparaméterekkel stulyozva Osszegeztem. A szimuldlt szérdsgorbét az 0sszegzés
eredményeképpen kaptam meg.

A kiilonb6zo rétegszamu részecskék altal elfoglalt térfogataranyok (V) figyelembe vett
rétegszam esetén egy-egy modellparaméterrel bovitik a modellparaméterek halmazat. Tul nagy
szamu modellparaméter esetén az optimalizald eljaras sebessége nagymértékben csokken. Ezért
csak az 1 és 100 kozotti rétegszdmu részecskéket vettem figyelembe. A 100-ndl nagyobb
rétegszamu részecskék elhanyagoldsa azért nem fog az altalam vizsgalt szorasgorbék esetében
hibat okozni, mert a 100, és az annal 1ényegesen nagyobb rétegszamu részecskék szorasgorbéje a
detektor feloldoképessége mellett mar megkiilonboztethetetlen, igy legfeljebb a 100 rétegii
részecskék részardnydhoz fog hozzidadddni a 100 rétegnél nagyobb rétegszamu részecskék
részaranya is.

A kiilonbozo rétegszamu részecskék térfogati tortjeit (V,) 4 féle médon irtam le. A
termodinamikai leirdsban a térfogati tort

V. o mexp(fm)
(96)

volt. Az exponencidlis leirasmodban a térfogati tortet a
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V. oo exp( ,Bm)

97)
egyenlet alapjan szamitottam ki. A reciprokos leirasmdd szerint a térfogati torteket a
1
V., oo —r
(98)

egyenletbdl nyertem. Az eddig bemutatott leirasmodokban a térfogati tortek helyett a £ értéket
vettem fel modellparaméterként. Végiil a szabad leirdsméddban az 1 és 100 kozotti rétegszdmokra
vonatkozo6 térfogati torteket vettem fel modellparaméterekként. A szabad térfogattort leirasmod a
modellparaméterek szdmanak dramai novekedésével ¢és az optimalizacié drasztikus
lelassulasaval jart, ezért ezt a leirasmodot csak az optimum kozelében alkalmaztam.

A modellezett szorasgorbe kiszamitdsahoz hasznalt szordsgdrbe Osszetevok a
rétegvastagsag ingadozasatol fliggenek, ezért a rétegvastagsag ingadozasanak minden valtozasa
esetén Ujra ki kell szamitani a szordsgorbe dsszetevoket. A szorasgdrbe dsszetevok jraszdmitasa
annyira idéigényes, hogy elfogadhatatlanul lelassitana az optimalizaciot. Ezért eldre kiszamitott
szorasgorbe Osszetevd készleteket hasznéltam fel az optimalizalas gyorsitasa érdekében. Egy-egy
készletben egy adott rétegvastagsagnak, €s rétegvastagsadg ingadozasnak megfeleld szorasgorbe
Osszetevok voltak, az Osszes figyelembe vett szorasi rendre, és rétegszdmra. A kiillonbozo
készletekre, azaz rétegvastagsdg ingadozasokra egyenként optimalizaltam, és globalis
optimumként a legkisebb y* hiba négyzetosszeget eredményezé rétegvastagsag ingadozast
fogadtam el. A Opuksacis=0, 0.625, 1.25, 1.375, ... 10 %, rétegvastagsag ingadozasnak megfeleld
szorasgorbe Gsszetevo készleteket hasznaltam fel az optimalizalashoz.

A szimulalt szérasgdrbe kiszadmitdsdhoz hasznalt szorasi modell olyan idealizalt mérési
koriilményeket feltételez, melyeknek a valodi mérési koriilmények nem tesznek eleget. Az 5.1.3
alpontban megallapitottam, hogy a szorasgdérbék a detektor rossz feloldoképessége miatt
torzulnak. A torzuldst normalis eloszlast fiiggvénnyel vald konvolucioval sikeriilt leirni,
azonban a mért szorasgdrbe a mérés véletlen hib4ja miatt nem korrigalhaté6 dekonvolucioval.
Ezért a valodi mérési koriilményeket csak a szimulalt szorasgorbe megfeleld torzitasaval, azaz
normalis eloszlassal vald konvolucioval lehet figyelembe venni. A konvolicidban szerepld
normalis eloszlas szOorasat (Oyeeror) modellparaméternek tekintem. A konvoliciobol kapott
szorasgorbe mar a valodi mérési koriilményeknek megfeleld.

A szimuldlt szorasgorbe diffrakciés csucsainak maximumhelyei az optimalizacio
folyaman megvaltozhatnak a szoérashossz striiség sulyok értékeinek, illetve eldjeleinek
valtozasabol kifolyolag. Ezért az optimalizacid kezdetén jol illeszkedd szorasi valtozd skalak
illeszkedése az optimalizacid folyaman elromolhat. Az illeszkedés hibdja az optimumtol tavol
nem okoz nagy hibat, azonban az optimum kozelében dontden befolyasolhatja az optimalizacio
kimenetelét. Ezért felvettem az optimalizacié modellparaméterei kozé a szimulalt szorasgorbe
skalajanak O (koszimuiai), €S 1 (ki szimuar) pontjat, és a szimuldlt szorasgdrbét mindig az ennek
megfeleld szorési valtozo skaldra transzformaltam a hiba négyzetosszeg kiszamitasa elott.

A y* hiba négyzetdsszeget minimalizalé modellparaméter értékek meghatarozasara a
MATLAB alkalmazas ,,Isqnonlin” optimum kereso eljarasat hasznaltam. Az ,,Isqnonlin” eljaras
az optimalizdcid6 minden 1épésében automatikusan vélasztja ki a legmegfelelobb moddszert a
Gauss-Newton és a Levenberg-Marquardt optimum keres6 modszerek koziil. Az optimalizalas
akkor ért véget, amikor a y* hiba négyzetdsszeg relativ véaltozasa egy beallitott kiiszobérték ala
csokkent.

A leirt eljarast az 5.3 alfejezetben mutatom be konkrét példan.
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5.3. A DPPC/viz liposzomarendszer szerkezetvizsgalata

A DPPC/viz liposzdma rendszer szerkezetét a kisszogli rontgenszoras mérések
eredményei alapjan vizsgéaltam. A rendszer szerkezeti sajatsagait gombszimmetrikus
héjszerkezetek kisszogli szorasanak szimuldcioja alapjan értelmeztem.

A DPPC(30 tomeg%)/viz liposzéma rendszert a 4.1 alfejezetben leirt modon allitottam
eld. A liposzomarendszer szerkezetét 26, 38, és 46 °C hdmérsékleten, azaz gél, hullimos gél és
folyadékkristalyos fazisban vizsgéaltam.

A DPPC/viz rendszer kisszogli szOrasgorbéit a Jusifa mérdallomason mértem. A minta
kisszogl rontgenszorasat a 4.2 alfejezetben leirtak szerint mértem meg. A mérési eredményeket
az xmeseva programmal dolgoztam fel, a 4.3 alfejezetben leirtaknak megfeleléen. A mért
szorasgorbéket a feldolgozas eredményeként kaptam meg.

A rendszer kisszogli szorasat a 4.4 alfejezetben leirt gobmbszimmetrikus héjszerkezetekre
vonatkoz6 modell alapjan szimuldltam. A kisérleti eredményekre a legnagyobb valoszintiséggel
illeszkedd szimulaciot a szorasgorbék kozotti »° hiba négyzetdsszeg minimalizalasaval
hatdroztam meg az 5.2.11 alpont szerint. A mért és a szimulalt szorasgorbék jo illeszkedése
esetén a modellt a vizsgalt minta szerkezeti sajatsagait jol leiré modellként fogadtam el. A hiba
négyzetdsszeget minimalizald szimuldcidés értékeket pedig a vizsgalt minta szerkezeti
sajatsagaira érvényes értékeknek tekintettem.

A mintdk szerkezetvizsgdlata alapjan nyert informdciot altalanositva, az eredmények
tilkkrében kivanom a mintdk egyes (gél, hullamos gél, folyadékkristalyos) fazisainak fizikai
kémiai sajatsagait értelmezni.

5.3.1. A DPPC/viz rendszer gél fazisanak szerkezetvizsgalata

A DPPC(30 tomeg%)/viz liposzomarendszer gél fazisdnak kisszogli rontgen szorasat 26
°C-os allapotban mértem. E minta a dolgozatom eddigi részében az "allatorvosi 10" szerepét
toltotte be, mert az eddig bemutatott szorasképek €s szorasgorbék legnagyobb része ennek a
mintanak a méréseit mutatta be.

A nyers méréseket a 15. abran mutattam be. A minta kisszogl szorasat 935, 1385, 1835,
2735, 3630 mm minta-detektor tadvolsagon mértem meg. A 3630 mm-es minta-detektor
tavolsagnal a detektor az elsdrendi diffrakcids csucsot, a 935 mm-es tavolsagnal az elsd és
6todik rendek kozotti tartomanyt fogta at.

10
005 006 007 008 009 01 011 012 013 0.14
k[1/A]

40. abra. A DPPC/viz rendszer gél fazisanak 3630 mm minta-detektor tavolsdgnal mért
szorasgorbéje (folytonos), és a mérés hibaja (szaggatott, 10x).
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A héjszerkezet atlagos rétegvastagsagat a 3630 mm-en mért szorasgorbe (40. abra)
alapjan hatdroztam meg. Az elsérendi maximum helye k.. ;=0.098 1/A, és a Bragg egyenlet
(84) alapjan kapott 4tlagos rétegvastagsag d=63.7 A, mely megfelel az irodalmi értéknek [55,
59].
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41. dbra. A DPPC/viz rendszer gél fazisdnak 935 mm minta-detektor tavolsagnal mért
szorasgorbéje (folytonos), és a mérés hibaja (szaggatott, 10x).

Az elektronstliriiség egyiitthatok eldjelviszonyat a 935 mm-en mért szorasgdrbébol
(41.4bra), az 5.2.3 alpont alapjan hatdroztam meg. Az elsérendli egylitthato eldjelét onkényesen
pozitivnak vettem fel. A szorasgorbe diffrakcidés minimumainak tulajdonsagait, és az abbol
levont kdvetkeztetéseket az alabbi tablazatban foglaltam 0ssze:

n \ 1 \ 2 \ 3 \ 4 | 5 |
Minimum tipusa nem ¢les ¢les ¢les nem ¢les
Elgjelvaltas van nincs nincs van

signum(a,) | +1 ‘ -1 ‘ -1 ‘ -1 | +1 |
5.3.1.1.2. Optimumkeresés reciprokos rétegszam-térfogattort fiiggés mellett

Az optimdlis szimuldlt szordsgorbék, és a legrovidebb valamint a leghosszabb minta-
detektor tdvolsdg mellett szorasgorbék illeszkedését a 42. és a 43. abrakon mutattam be. Az
illeszkedés pontos.

Az optimalis eredményeképpen kapott szimulalt, ¢€les szoérdsgorbét a 44. abran
abrazoltam.
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42. dbra. A DPPC/viz rendszer gél fazisanak 3630 mm minta-detektor tavolsdgnal mért
szorasgorbéje az optimalizalt tartomdnyban (folytonos), valamint az optimalis szimulalt
szorasgorbe (szaggatott).

0 _
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43. dbra. A DPPC/viz rendszer gél fazisdnak 935 mm minta-detektor tavolsagnal mért
szorasgorbéje az optimalizalt tartomanyban (folytonos), valamint az optimalis szimulalt
szorasgorbe (szaggatott).

67



10' 1 1 1 1 1
0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5

k[1/A]

44. abra. A DPPC/viz rendszer gél fazisanak szimulalt, éles szorasgorbéje.

Az optimalas eredményeit az aldbbi tdblazatban foglaltam 6ssze:

Hiba négyzetosszeg (1°) 1.76:10°
Atlagos rétegvastagsag (d) 63.7 A
Rétegvastagsag ingadozéasa 2.0 A (3.12 %)

( O_ﬂuktudcio')
Elektronsiirliség egyiitthatd (a;) 0.512
Elektronstirliség egyiitthatd (a,) -0.47
Elektronsiirliség egyiitthatd (a3) -0.283
Elektronsiiriség egyiitthato (a4) -0.254
Elektronsiiriség egyiitthatd (as) 0.223
Rétegszam-térfogattort kitevo (f) -0.817
Detektor elmosodas szordsa 1.5 mm
(O-detektor)

Az elektronsiiriiség egyiitthatokbol a (73) egyenlet alapjan kiszdmitott elektronsiirliség
eloszlast a 45. adbran abrazoltam. A legnagyobb elektronstriiségli régiok a lipid fejcsoportok
régioi, melyeknek helyét az eloszlds maximumai jelolik, a lipid kettdsréteg vastagsagara
jellemzd fej-fej tavolsag dpjn=41.4 A. A masodik legnagyobb elektronsiiriiségli régiok a viz
régiok, melyek a fejcsoportokon kiviil helyezkednek el. A legkisebb elektronstiriségli régio a
lipid molekulak alkil lancainak régioja, mely a fejcsoport régiok kozott talalhatd. Az alkil
lancokat lezard, lényegesen kisebb elektronsiirliségli metil csoportok az alkil lanc régid
kozéppontjaban helyhez kotottek.

Az optimalis rétegszam-térfogattort eloszlast a 46. abran abrazoltam. A rétegszam
térfogat szerinti atlaga: 25.3.

A rétegvastagsagra, illetve a fej-fej tavolsagra kapott értékek jo egyezésben vannak az
irodalmi forrasokkal [45,55,56]. A sajat és az irodalmi értékek egyezése az alkalmazott
modszerek helyességét tdmasztjak ala.

Az irodalmi eredményekhez képest 0j eredmény az -elektronstriiség egylitthatok
elgjelviszonydnak meghatarozasa, a réteg vastagsdgingadozasanak meghatarozasa, valamint a
rétegszam-térfogatszazalék eloszlas, €s a rétegszam térfogati atlaganak meghatarozasa.
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45. dbra. A DPPC/viz rendszer gél fazisanak elektronsiirliség eloszlasa a réteg kdzepes sugaratol
val6 tavolsag fiiggvényében.
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46. dbra. A DPPC/viz rendszer gél féazisdnak rétegszam-térfogatszazalék eloszladsa az
optimumban.

5.3.1.1.3. OptimumKkeresés szabad térfogattort leiras mellett

A szabad térfogattort leirdsmod melletti optimumkeresés esetén a reciprokos térfogat
leirasmadddal nyert optimumbol indultam ki.

A szabad térfogattort leirasmod mellett °=1.65-10° hibanégyzet Gsszeg minimumot
kaptam. A kapott minimumérték csupan 10 %-ban tér el a reciprokos leirasmdd mellett kapott
minimumtdl. Az optimumban felvett modellparaméter értékek csekély mértékben, legfeljebb
1%-ban tértek el a reciprokos leirdsmod esetében felvett értékektdl, ezért a kapott eredmények
abrazolasatol eltekintek. Kivételt képeznek ez aldl a térfogattort értékek, melyek nagymértékben

69



megvaltoztak a szabad leirasmodban. A szabad leirasmod mellett nyert térfogattorteket a 47.
abran abrazoltam.
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47. dbra. Adott rétegszamu (m) részecskék térfogatszazalékos aranya (V) a részecskék altal
elfoglalt osszes térfogathoz viszonyitva, a DPPC/viz rendszer 26 °C-on mért szorasgdrbéjére
illesztett modellparaméterek alapjan.

Arra a kovetkeztetésre jutottam, hogy az optimum keresd eljaras a mar elérte azt az optimumot,
mely utdn a mért szorasgorbék valddi sajatsagai helyett a mérési modszer véletlen hibaibol eredd
eltérések keriilnek el6térbe. Erre utal a y* hiba négyzetosszeg értékének a vartnal kisebb mértéki
csokkenése is. Ezért a reciprokos térfogattort leirasmod mellett kapott optimumot fogadtam el az
optimumkereso eljaras eredményének.

5.3.1.2. ,hagyomanyos” Fourier rekonstrukcio

Az 5.2 alfejezetben az optimumkeresés mellett két masik ,,hagyoményos” Fourier
rekonstrukciés modszert is leirtam: az 5.2.7 alpontban az dallandd rétegvastagsagu
rétegszerkezetekre vonatkoz6 Fourier rekonstrukciot, valamint az 5.2.11 alpontban az ingadoz6
rétegvastagsagl, egyféle rétegszamu rétegszerkezetekre vonatkozo rekonstrukciot. Az ott
szerepld példakban az optimumkeresésbol kapott €les szorasgorbék Fourier rekonstrukciojat
végeztem el, igy az emlitett példdkban kapott eredmények a DPPC/viz rendszer gél fazisara
vonatkoz6 eredmények.

5.3.2. A DPPC/viz rendszer hullamos gél fazisanak szerkezetvizsgalata

5.3.2.1.1. Mérési eredmények

A DPPC(30 tdmeg%)/viz liposzémarendszer hullamos gél fazisdnak kisszogli rontgen
szorasat 38 °C-os allapotban mértem. A nyers méréseket a 48. abran tiintettem fel. A 3630 mm-
es minta-detektor tavolsagnal a detektor az elsdrendl diffrakcids csticsot, a 935 mm-es
tavolsagnal az elsé és o6todik rendek kozotti tartomanyt fogta at. A nagyobb minta-detektor
tavolsagon mért, jobb feloldasu szorasgérbén harom diffrakcids csucs lathatd. A kisebb szorasi
sz6ghdz tartozé csucs a hullamos gél fazis kb. 120 A periédushosszu feliileti hullamaibél adédik.
A nagyobb szorasi szog alatt latszo6 fOmaximum ¢és vall a rétegszerkezet sugarirdnyt
periddusanak (1,0) és (1,1) reflexidi. A kisebb minta-detektor tdvolsadgon mért szorasgérbén az
emlitett csticsok koziil csak a fdmaximum lathat6 a rosszabb feloldas miatt.
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48. dbra. A DPPC/viz rendszer hullamos gél fazisdnak mért szorasgdrbéi a minta-detektor
tavolsag fiiggvényében.

A héjszerkezet atlagos rétegvastagsagat a 3630 mm-en mért szorasgorbe (49. abra)
alapjan hataroztam meg. Az elsérendii maximum helye k,,..1=0.089 1/A, a Bragg egyenlet (84)
alapjan kapott 4tlagos rétegvastagsag d=70.7 A, mely megfelel az irodalmi értékeknek [55, 58].
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49. dbra. A DPPC/viz rendszer hullamos gél fazisanak 3630 mm minta-detektor tdvolsagnal mért
szorasgorbéje (folytonos), és a mérés hibaja (szaggatott, 10x).
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50. dbra. A DPPC/viz rendszer hulldmos gél fazisdnak 935 mm minta-detektor tavolsagnal mért
szorasgorbéje (folytonos), és a mérés hibaja (szaggatott, 10x).

Az elektronsiiriiség egylitthatok eldjelviszonyat a 935 mm-en mért szorasgdrbébol (50.
abra), az 5.2.3 alpont alapjan hataroztam meg. Az elsérendli egyiitthatd eldjelét onkényesen
pozitivnak vettem fel. A szorasgorbe diffrakcids minimumainak tulajdonsagait, és az abbol
levont kdvetkeztetéseket az alabbi tablazatban foglaltam 0ssze:

n \ 1 \ 2 \ 3 \ 4 | 5 |
Minimum tipusa nem ¢les ¢les ¢les nincs

Elgjelvaltas van nincs nincs van

signum(a,) | +1 ‘ -1 ‘ -1 ‘ -1 | +1 |
5.3.2.1.2. Optimumkeresés reciprokos rétegszam-térfogattort fiiggés mellett

Az alkalmazott modell nem alkalmas a rétegek feliilleti mintdzatdnak modellezésére,
kovetkezésképpen az optimumkeresést modszeres hibaként terhelve helytelen optimumot
eredményezne a feliileti mintdzatbol adodo szordsgorbe csucs figyelembe vétele. Ezért az
optimumkeresés soran nem vettem figyelembe a 3630 mm-es minta-detektor tdvolsdgon mért
szorasgorbe 0.092 és 0.110 1/A kozotti, egyértelmiien a feliileti mintazatra jellemzd szakaszat.

Az optimalis szimulalt szorasgorbék, és a kétféle minta-detektor tdvolsag mellett mért
szorasgorbék illeszkedését az 51. és az 52. é4brdkon mutattam be. Az illeszkedés az
optimumkeresés soran figyelmen kiviil hagyott szakasz kivételével pontos.
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51. dbra. A DPPC/viz rendszer hullamos gél fazisanak 3630 mm minta-detektor tdvolsagnal mért
szorasgorbéje az optimalizalt tartomanyban (folytonos), és a tartomanyon kiviil (pontozott),
valamint az optimalis szimulalt szorasgorbe (szaggatott).
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52. abra. A DPPC/viz rendszer hulldmos gél fazisanak 935 mm minta-detektor tdvolsagnal mért
szorasgorbéje az optimalizalt tartomanyban (folytonos), és a tartomanyon kiviil (pontozott),
valamint az optimalis szimulalt szorasgdrbe (szaggatott).
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Az optimalas eredményeit az alabbi tdblazatban foglaltam Ossze:

Hiba négyzetdsszeg (1) 3.34-10°
Atlagos rétegvastagsag (d) 70.7 A
Rétegvastagsag ingadozasa 4.0 A (6.25 %)

(Cftuktudcis)
Elektronstirliség egyiitthatd (a;) 0.443
Elektronstirliség egyiitthatd (a,) -0.479
Elektronsiiriség egyiitthat6 (as3) -0.228
Elektronsiiriség egyiitthatd (a4) -0.143
Elektronsiiriség egyiitthat6 (as) 0.24
Rétegszam-térfogattort kitevo (f) -1.18
Detektor elmosddas szorasa 1.63 mm
(O-detektor)

Az elektronsiirliség egyiitthatokbol a (73) egyenlet alapjan kiszamitott elektronsiiriiség
eloszlast az 53. dbran abrazoltam. A legnagyobb elektronstiriségii régiok a lipid fejesoportok
régioi, melyeknek helyét az eloszlds maximumai jelolik, a lipid kettOsréteg vastagsdgara
jellemzd fej-fej tavolsag dpj=44.5 A. A masodik legnagyobb elektronsiiriiségli régiok a viz
régiok, melyek a fejcsoportokon kiviil helyezkednek el. A legkisebb elektronsiiriségti régid a
lipid molekuldk alkil ldncainak régidja, mely a fejcsoport régiok kozott taldlhatd. Az alkil
lancokat lezard, lényegesen kisebb elektronsiiriségli metil csoportok az alkil lanc régid
kdzéppontjaban helyhez kotottek.
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53. dbra. A DPPC/viz rendszer hullamos gél fazisanak elektronsiiriség eloszlasa a réteg kdzepes
sugaratol valo tavolsag fliggvényében.

Az optimalis rétegszam-térfogattort eloszlast az 54. dbran abrazoltam. A rétegszam
térfogat szerinti atlaga: 14.2.
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54. abra. A DPPC/viz rendszer hullamos gél fazisanak rétegszam-térfogatszazalék eloszlasa az
optimumban.

A rétegvastagsagra, a fej-fej tdvolsagra, és az elektronstiriiség eloszlasra kapott értékek jo
egyezésben vannak az irodalmi értékekkel [14, 19]. A sajat és az irodalmi értékek egyezése az
alkalmazott modszerek helyességét tamasztjak ala.

Az irodalmi eredményekhez képest j eredmény az elektronsiirliség egylitthatok
eléjelviszonyanak meghatarozasa, a réteg vastagsagingadozasanak meghatarozasa, valamint a
rétegszam-térfogatszazalék eloszlas, és a rétegszam térfogati atlagdnak meghatarozasa.

5.3.3. A DPPC/viz liposzomarendszer folyadékkristalyos fazisanak
szerkezetvizsgalata

5.3.3.1.1. Mérési eredmények

A DPPC(30 tomeg%)/viz liposzémarendszer folyadékkristalyos fazisanak kisszogii
rontgen szorasat 46 °C-os allapotban mértem. A nyers méréseket az 55. dbrdn mutatom be. A
3630 mm-es minta-detektor tdvolsagnal a detektor az elsérendii diffrakcids cstcsot, a 935 mm-es
tavolsagnal az els6 és 6tddik rendek kozotti tartomanyt fogta at.

A héjszerkezet atlagos rétegvastagsagat a 3630 mm-en mért szorasgérbe (56. abra)
alapjan hatdroztam meg. Az elsérendi maximum helye k.. ;=0.092 1/A, és a Bragg egyenlet
(84) alapjan kapott 4tlagos rétegvastagsig d=68 A, mely megfelel az irodalmi értéknek [55, 59].
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55. dbra. A DPPC/viz rendszer folyadékkristalyos fazisanak mért szordsgorbéi a minta-detektor
tavolsag fiiggvényében.

10
0.05 0.06 0.07 0.08 0.09 0.1 0.11 0.12 0.13 0.14

k[1/A]

56. abra. A DPPC/viz rendszer folyadékkristalyos fazisanak 3630 mm minta-detektor
tavolsagnal mért szordsgorbéje (folytonos), és a mérés hibaja (szaggatott, 10x).
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57. dbra. A DPPC/viz rendszer folyadékkristalyos fazisanak 935 mm minta-detektor tavolsagnal
mért szorasgdrbéje (folytonos), s a mérés hibdja (szaggatott, 10x).

Az elektronsiiriiség egylitthatok eldjelviszonyat a 935 mm-en mért szorasgdrbébol (57.
abra), az 5.2.3 alpont alapjan hataroztam meg. Az elsérendli egyiitthatd eldjelét onkényesen
pozitivnak vettem fel. A szorasgorbe diffrakcids minimumainak tulajdonsagait, és az abbol
levont kdvetkeztetéseket az alabbi tablazatban foglaltam 0ssze:

n \ 1 \ 2 \ 3 \ 4 | 5 |
Minimum tipusa nem ¢les ¢les nincs ¢les

Elgjelvaltas van nincs van nincs

signum(a,) | +1 ‘ -1 ‘ -1 ‘ +1 | +1 |
5.3.3.1.2. Optimumkeresés reciprokos rétegszam-térfogattort fiiggés mellett

Az optimalis szimulalt szordsgorbék, és a kétféle minta-detektor tdvolsdg mellett
szorasgorbék illeszkedését az 58. és 59. abrakon mutattam be. Az illeszkedés jo, de kevésbé
pontos, mint a gél fazisban, mert a mérések pontossidga rosszabb, és a mintat kevesebb féle
minta-detektor tdvolsag mellett mértem meg.
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58. 4bra. A DPPC/viz rendszer folyadékkristalyos fazisanak 3630 mm minta-detektor
tavolsagnal mért szordsgorbéje az optimalizalt tartomanyban (folytonos), és a tartomanyon kiviil
(pontozott), valamint az optimalis szimulalt szoérasgorbe (szaggatott).
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59. bra. A DPPC/viz rendszer folyadékkristalyos fazisanak 935 mm minta-detektor tdvolsdgnal

mért szordsgorbéje az optimalizalt tartomanyban (folytonos), €s a tartomanyon kiviil (pontozott),
valamint az optimalis szimulalt szorasgdrbe (szaggatott).
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Az optimalas eredményeit az alabbi tdblazatban foglaltam Ossze:

Hiba négyzetdsszeg (1) 1.18-10°
Atlagos rétegvastagsag (d) 68 A
Rétegvastagsag ingadozasa 5.1 A(7.5%)

(Cftuktudcis)
Elektronstirliség egyiitthatd (a;) 0.448
Elektronstirliség egyiitthatd (a,) -0.564
Elektronsiiriség egyiitthat6 (as3) -0.155
Elektronsiiriség egyiitthatd (a4) 0.107
Elektronsiiriség egyiitthat6 (as) 0.122
Rétegszam-térfogattort kitevo (f) -1.20
Detektor elmosddas szorasa 1.5 mm
(O-detektor)

Az elektronsiirliség egyiitthatokbol a (73) egyenlet alapjan kiszamitott elektronsiiriiség
eloszlast a 60. abran abrazoltam. A legnagyobb elektronstriiségii régiok a lipid fejcsoportok
régioi, melyeknek helyét az eloszlas maximumai jelolik. A masodik legnagyobb
elektronsiiriiségli régidk a viz régidk, melyek a fejcsoportokon kiviil helyezkednek el, és az
elézo, illetve kovetkezd réteg viz régioival szomszédosak. A lipid kettdsréteg vastagsagat a
fejcsoportokhoz tartozd6 maximumhelyek tavolsdgaval szokds jellemezni, a maximumhelyek
tavolsaga dy;,=39.4 A. . A legkisebb elektronstiriiségli régié a lipid molekulak alkil lancainak
régidja, mely a fejcsoport régiok kozott taldlhatd. Az alkil lancokat lezard, Iényegesen kisebb
elektronstiriségli metil csoportok minimuma szélesebb, mint a gél fazisok esetében,
kovetkezésképpen a folyadékkristdlyos fazisban a ldncvégi metil csoportok elhelyezkedése
szabalytalanabb, mint a gél fazisokban.

A 60. abran kidomborodik az ingadoz6 rétegvastagsag figyelembevételének fontossaga.
Ugyanis az ingadozo6, és az allando rétegvastagsag mellett kapott optimumok alapjan szamitott
elektronstiriiség eloszlasok 1ényegesen eltértek, és mig az allandd rétegvastagsagra vonatkozd
eloszlas a gél fazisokhoz hasonléan a lancvégi metil csoportok fokozottabb helyhez kotottségét
mutatta, addig az ingadozd rétegvastagsag mellett kapott eloszlasbol a lancvégi metil
csoportoknak a gél fazisokhoz képest kevésbé szabalyos eloszlasara kovetkeztettem.

79



].5 n n n
1 b -
0.5} -
o
= o -
=)
0.5F -
1k -
15 - - - : s ;
40 30 20 -10 0 19.724.4 34
r-R[A]
! . bl | . !
vz | akil Ianc T vz
! lipid kettdsréteg !

60. abra. A DPPC/viz rendszer folyadékkristalyos fazisanak elektronsiirliség eloszlasa a réteg
kozepes sugaratol vald tavolsag fliggvényében, a rétegvastagsdg ingadozasanak figyelembe
vételével (folytonos), és allando rétegvastagsag esetén (pontozott).

Az optimalis rétegszam-térfogattort eloszlast a 61. abran abrazoltam. A rétegszam
térfogat szerinti atlaga: 13.6.
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61.abra. A DPPC/viz rendszer folyadékkristalyos fazisanak rétegszam-térfogatszazalék
eloszldsa az optimumban.

A rétegvastagsagra, illetve a fej-fej tavolsagra kapott értékek jo egyezésben vannak az
irodalmi forradsokkal [19, 47, 59]. Azonban az emlitett forrdsokban taldlhato elektronsiiriiség
eloszlasoknak a lancvégi metil csoportokhoz tartozé minimumhelye keskenyebb az altalam
kapott elektronsiirliség eloszlaséndl, és inkabb a gél fazis eloszlasara, vagy a rétegvastagsag
ingadozéasat figyelmen kiviil hagyo eloszlasra hasonlitanak. Véleményem szerint az altalam
kapott eloszlas pontosabb, és jobban tiikrézi a hullamos gél és folyadékkristalyos fazisok kozotti
fazisatalakulas kdzben az alkil lancokban bekdvetkezett szerkezeti valtozast (5.3.5 alpont).
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Az irodalmi eredményekhez képest ) eredmény az elektronsiriiség egylitthatok
eldjelviszonyanak meghatdrozdsa, a réteg vastagsdgingadozasdnak meghatdrozasa, valamint a
rétegszam-térfogatszazalék eloszlas, és a rétegszam térfogati atlaganak meghatarozasa.

5.3.4. A DPPC/viz rendszer gél és hullamos gél fazisainak
osszehasonlitasa

A gél ¢és hullamos gél fazisok kisszdgli rontgenszorasa alapjan kapott eredményeket az
alabbi tablazatban foglaltam Ossze:

Fazis gél (Lp) hullamos gcl Valtozas
(Pg)
Hoémérséklet [°C] 26 38
Atlagos rétegvastagsag (d) [A] 63.7 70.7 +11 %
Rétegvastagsag ingadozésa (Ofkmacis) [A] 2.0 4.0 +100 %
Lipid fej-fej tivolsag (des) [A] 41.4 44.5 +7.6 %
Rétegszam térfogat szerinti atlaga 253 14.2 -43.9 %

A rétegek atlagos rétegvastagsaga €s a rétegvastagsag ingadozasa jelentds mértékben kiilonbozik
a két fazisban. A fej-fej tavolsag valtozasa eltér a rétegvastagsag valtozasatol, igy az atlagos
valtozas a viz régio ellentétes irdnyu valtozasaval kompenzéalodhat. Mivel a viz régio a réteg
vastagsaganak kevesebb, mint 1/3-at teszi ki, ezért a viz régié vastagsdganak valtozasa
lényegesen nagyobb mértékli. Kovetkezésképpen a hulldmos gél fazisban a viz régid vastagsaga
lényegesen nagyobb mértékben fog néni, mint a réteg vastagsaga.

A rétegek szerkezetét a fazisok egymdsra normalt elektronsiiriiség eloszlasa alapjan
hasonlitottam 0Ossze (62. abra). A normalt eloszlasok eltérése a lipid kettdsréteg régidban
elenyész0, a viz régidban szamottevd. Fontosnak tartom kiemelni, hogy a gél, és a hullamos gél
fazisok mért szoérasgorbéje mind a csucsok alakjat, mind pedig a csucsmaximumok aranyat
tekintve 1ényegesen kiilonbozd, ezért az elektronsiiriiség eloszlasok ilyen mértékli egybeesése
nem magatol értet6dd. Az elektron stirtiség eloszlasok normalt abrazoldsanak egybeesése alapjan
egyértelmiien megallapithatd, hogy a kétféle fazisban a kettdsréteg régiok szerkezete hasonlo. A
réteg kozéppontjaban taldlhatdo ¢éles minimumhely jelzi, hogy az alkil lancok kisebb
elektronstirliségli lancvégi metil csoportjai egy jol behatarolt régidban koncentralodtak,
kovetkezésképpen a lancok megengedett konformécidinak szama viszonylag alacsony. A réteg
két oldalan talalhato viz régiok vastagsaga eltérd, a vastagsag a hullamos gél fazisban mintegy
20-50 %-kal nagyobb, mint a gél fazisban. A kettdsrétegek kozotti viz régid, ami nem csupan
oldoszer, hanem a réteg valddi szerkezeti része, a kettOsrétegek kozotti kdlesonhatas optimalis
tavolsagnak megfeleld vastagsagl, ezért vastagsaga a kettOsrétegek kozotti 0Osszetartd
kolcsonhatas erdsségére utal. A viz régid vastagsaga a hulldmos gél fazisban lényegesen megnd
a g¢él fazishoz képest, amibdl arra kovetkeztettem, hogy a hullamos gél fazisban a kettosrétegek
kozotti Osszetartd erd gyengiilt.

A rétegek kozotti Osszetartd kolcsonhatds erdsségét a 63. abran bemutatott rétegszam-
térfogatszdzalék eloszlas alapjan is dsszehasonlitottam. Az hullamos gél fazis térfogatardnyai a
gél fazishoz képest a kisebb rétegszamok fel¢ tolodott el. A kisebb rétegszamok felé¢ vald
eltolodasbol a kettdsrétegek kozotti Gsszetartd kolesonhatds gyengiilésére kovetkeztetek.

Az irodalomban részletesen jellemzik az eldéatmenetet [26, 61]. Kiemelik a lipid
molekuldk alkil lancai alkotta alrdcs megvaltozasat, mely a gél fazisban hibrid, a hulldmos gél
fazisban hexagonalis. Az elektronstiriiség eloszlas feloldasa nem eléggé finom ahhoz, hogy az
alracsban bekovetkezett kis mértéki torzulas kozvetleniil észlelhetd lenne, azonban tetten érhetd
a racstavolsagok miatti moltérfogat valtozasa, mert a lipid fej-fej tdvolsdg a hulldmos gél
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fazisban 7.6 %-kal novekedett. A sajat és az irodalmi eredmények Osszefiiggése a modell és a
szimuléacios eredmények helyességét igazolja.

1.5

(rR)/d,

62. abra. A DPPC/viz rendszer gél (folytonos) és hullimos gél (pontozott) fazisainak normalt
elektronstirliség eloszldsa a réteg kozepes sugaratdl vald tavolsdgarany fiiggvényében. Az
Osszehasonlitds érdekében a kozepes sugartol vald tavolsagot a lipid fej-fej tavolsagra, az
elektronstiriiséget pedig az értékkészletre normaltam.
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63. dbra. A DPPC/viz rendszer gél (folytonos) ¢és hullamos gél (pontozott) fazisainak
térfogatszazalékos eloszlasa a rétegszam fliggvényében.

Az irodalmi eredményekhez képest 0j eredmény, az elektronstirliség eloszldsok normalt
abrazolasban tapasztalt atfedése, a rétegvastagsdg ingadozasanak ndvekedése, valamint a
rétegszam-térfogattort eloszlas ¢és a rétegszdm térfogati atlaganak eltoloddsa. A kétféle fazis
kisszogli rontgenszoras gorbéje, és elektronstiriiség gorbéje abszolut egységekben abrazolva
Iényeges kiilonbségeket mutatnak, azonban a normalt dbrazolason tapasztalt atfedés ramutat a
lipid kettdsrétegek szerkezeti hasonlosagara. A rétegvastagsdg ingadozdsanak 100%-os
novekedése, a viz régidé vastagsagdnak 20-50 %-os ndvekedése, valamint a rétegszam-
térfogattort eloszlas, és a rétegszam térfogati atlaganak eltolddasa a kisebb rétegszamok
iranyaba, a vartnal lényegesen nagyobb mértékii a hulldmos gél fazisban. A nagy mértéki
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valtozasokat a hullamos gél fazis feliileti gytirédésének kialakuldsaval magyaraztam az alabbiak
szerint. A feliileti mintdzat kialakuldsa kovetkeztében tObbszordsére ndtt a kettOsrétegeket
elvalaszto viz régid vastagsaganak ingadozasa, ami az alkalmazott modell keretein beliil eloszlott
a teljes rétegre vonatkozo ingadozasban. Igy a rétegvastagsig ingadozasanak novekedése
tulnyomo6 részben a viz régidé ingadozasanak novekedésébdl szarmazott Tovabba a feliileti
mintazat kialakuldsa megakadalyozta a rétegek kozotti kdlecsonhatas szempontjabol optimalis
tavolsag kialakulasat, igy 1ényegesen gyengiilt a rétegek kozotti 6sszetartd erd, és ezért eltolodott
a rétegszdm-térfogatszazalék eloszlas és a rétegszam térfogati atlaga a kisebb rétegszamok felé.

5.3.5. A DPPC/viz rendszer hullamos gél és folyadékkristalyos fazisainak
osszehasonlitasa

A hullamos gél és folyadékkristalyos fazisok kisszogli rontgenszorasa alapjan kapott
eredményeket az aldbbi tablazatban foglaltam 0ssze:

. hullamos gél folyadék- e
Fazis (Py) Kkristalyos (L) Viéltozas
Homérséklet [°C] 38 46
Atlagos rétegvastagsag (d) [A] 70.7 68.0 -3.8%
Rétegvastagsag ingadozasa (Gyukmacis) [A] 4.0 5.1 +28.2 %
Lipid fej-fej tivolsag (dps) [A] 44.5 39.4 -11.4 %
Rétegszam térfogat szerinti atlaga 14.2 13.6 -4.0 %

A rétegek atlagos rétegvastagsaga kis mértékben valtozik, a rétegvastagsag ingadozasa jelentds
mértékben kiilonbozik a két fazisban. Az eléatmenetben megfigyeltekhez hasonléan a fej-fej
tavolsag valtozasa lényegesen eltér a réteg vastagsaganak valtozasatol, és ezt a viz régio
vastagsaganak ellentétes iranyu valtozésa kompenzalja.

A rétegek szerkezetét a fazisok elektronsiiriiség eloszldsa alapjan hasonlitottam 6ssze (64.
abra). A lipid kettdsréteg régioban még e durva felbontasaban is nagy az eloszlasok eltérése. A
kisebb elektronstirtiségli lancvégi metil csoportokhoz tartozdé minimumhely a folyadékkristalyos
fazis eloszlasdban kiszélesedett, a lancvégi metil csoport kevésbé helyhez kotott.
Kovetkezésképpen nagy mértékben nott az alkil lanc atlagos hosszanak ingadozasa, és csokkent
az alkil régid rendezettsége. Az alkil régi6 4atlagos elektronstliriisége csokkent a
folyadékkristalyos fazisban, amibdl arra kovetkeztetek, hogy nétt az alkil lancok moltérfogata.
Egyidejlileg azonban csokkent az alkil régid vastagsaga, ami csak akkor lehetséges, ha az alkil
lancok lateralis kiterjedése nott. A viz régiok vastagsaga a folyadékkristalyos fazisban mintegy
10-20 %-kal nagyobb, mint a hullamos gél fazisban, kdvetkezésképpen a kettdsrétegek kozotti
Osszetartd erd gyengiilt.

A rétegek kozotti Osszetartd kolcsonhatds erdsségét a 65. dbran bemutatott rétegszam-
térfogatszazalék eloszlas alapjan is 6sszehasonlitottam. A folyadékkristalyos fazis eloszlasa kis
mértékben a kisebb rétegszamok felé tolodott el, amibdl a kettdsrétegek kozotti dsszetartd erd kis
mértekll csokkenésére kovetkeztettem.
teljesen 0sszhangban vannak irodalmi [61, 62], és sajat ismereteimmel. A foéatmenet soran az
alkil lancok kozotti kolesonhatas drasztikus mértékben lecsokken, mely Osszefligg az alkil
lancok alkotta alracs felbomlasaval, amit a szakirodalom taldléan "lancolvadasnak" nevez. Az
alrdcs felbomldsa kovetkeztében a merev és nyujtott lanckonformdcié mellett szélesebb és
rovidebb konformacidk is megengedettek. Ezért né az alkil lanc molaris térfogata, a lanchossz
ingadozdsa, a lancok lateralis kiterjedése, és csokken atlagos ldnchossz, és az alkil lanc régid
vastagsdga. A sajat eredményeim, és az irodalmi eredmények Osszefliggése az alkalmazott
modell és a szimuldcios eredmények helyességét timasztjak ala.
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64. dbra. A DPPC/viz rendszer hullamos gél (folytonos) ¢és folyadékkristalyos (pontozott)
fazisainak elektronsiirliség eloszlasa a réteg kozepes sugaratol valo tavolsag fliggvényében
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65. dbra. A DPPC/viz rendszer hullamos gél (folytonos) ¢és folyadékkristalyos (pontozott)
fazisainak térfogatszazalékos eloszlasa a rétegszam fiiggvényében.

Az irodalmi eredményekhez képest 1) eredmény a fazisok rétegvastagsag ingadozasaban,
valamint a rétegszam-térfogattort eloszlasaban megfigyelt valtozéas. A rétegvastagsag ingadozas
nagy mértékli ndvekedése 0sszhangban van azzal, hogy a folyadékkristalyos fazisban az alkil
lanc régid vastagsdganak ingadozdsa nagyobb a lancok alracsanak felbomldsa miatt. A
rétegvastagsdg ingadozas ndvekedése, és a 10-20 %-kal vastagabb viz régid alapjan a
folyadékkristalyos fazisban a vartnal kisebb mértékii a rétegszdm-térfogattort eloszlas, valamint
a rétegszam térfogati atlaganak eltolodasa a kisebb rétegszamok iranyaba. Véleményem szerint
kedvezett a hulldmos gél fazis feliileti mintazatdnak megsziinése a rétegek kozotti Osszetartd
kolcsonhatds szempontjabdl optimalis tavolsag kialakuldsdnak, ami nagy mértékben
ellensulyozta a rétegvastagsag ingadozasanak, és a viz régid vastagsaganak novekedését.
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6. Osszefoglalas

Ph.D. tevékenységem alatt a DPPC/viz rendszeren, a Hamburgi Szinkrotronnal felvett
kisszogli szorasi gorbék feldolgozéasaval, a szorasi eredmények interpretdldsahoz sziikséges
modellszamitasok elvégzésével valamint a mérési ¢€és modellszamitasi eredmények
Osszehasonlitdsaval kapcsolatos eredményeket értem el.

A célkitlizésnek megfeleloen munkamat harom f0 fejezetre tagoltam: az elsében a
Hamburgi Szinkrotron allomas kisszogli berendezésén nyert adatok feldolgozasaval és
értelmezésével, a masodikban a gombszimmetrikus modell tovabbfejlesztésével, a harmadikban
pedig a redlis rendszerek mérési adatainak konkrét kiszamitasaval és a modellszdmitdsok
eredményeinek dsszevetésével foglalkozom

A munka els6 fazisdban szembesiiltem avval a ténnyel, hogy a Hamburgi Szinkrotron, a
palyazatot elnyert felhasznalok szamara fenntartott laboratériumaban felallitott, Jusifa
elnevezésli  kisszogli szordsok mérésére alkalmas berendezésének eredményei eredeti
formdjukban nem voltak megfeleléek. Ez alatt azt értem, hogy a kétdimenzios detektoron
megjelend szorasi képek "¢életlenek" voltak. A vizsgalt rendszer periodikus és makroszkopikusan
nem orientalt szerkezetének megfeleld szorasi képek diffrakcidos gytirtii, a minta-detektor
tavolsagéanak fiiggvényében kiilonbozd mértékben voltak elmosodottak. E megfigyelés volt az
alapja annak a munkafazisnak, amelynek sordn a Jusifa berendezés paramétereinek hatdsat
vizsgaltam, ami végsd soron a detektor torzitdsi fliggvényének azonositasahoz vezetett. Az evvel
kapcsolatos eredmények teszik lehetévé a nyomnyi mennyiségben jelenlévd szennyezddések
szerkezetre gyakorolt hatdsanak, anomalis kisszogli szorassal torténd tanulméanyozasat. Az elért
eredmények altalanos érvényliek, igy masfajta, makroszkopikusan nem orientalt rétegszerkezet
kisszdgli szorasi képének feldolgozésanal is felhaszndlhatdak.

Munkam masodik részében, a mérési adatoktol fiiggetleniil gombszimmetrikus
rendszerek (mint amilyenek a liposzomaék is) kisszogli szorasanak modellezését végeztem el.
Osszefiiggéseket talaltam a szorasi képek jellemzd paraméterei (a csticsok intenzitdsaranyai, a
csucsok félérték szélessége) és a modellezett szerkezeti paraméterek (a szerkezet belsé sugara, a
rétegek szama, a rétegek vastagsaganak ingadozéasa, az elektronsiirliség profil) kozott, majd
modszert dolgoztam ki a szerkezeti paraméterek meghatarozasara.

A munka harmadik részében a DPPC/viz rendszer Jusifa berendezésen mért kisszogi
szorasi képének feldolgozasat az elsé részben kapott eredmények alkalmazdsaval tudtam
elvégezni, majd a valddi rendszer szerkezeti paramétereit a masodik részben kidolgozott modell
segitségével szimuldlni, a rendszer kétféle gél, és a folyadékkristalyos allapotaira vonatkozoan.
A hérom éallapothoz tartozé elektronstirliség eloszldsok karakterei és azok kiilonbségei a
rétegszerkezet szempontjabol alatamasztjak ezen allapotok, valamint ezen allapotok kozotti
fazisatmenetek fobb jellemzdit, és megerdsitik a modell helyességét.
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7. Tézispontok

D)

2)

3)

4)

5)

6)

7)

8)

A dolgozatban ismertetett eredményeimet az alabbi tézispontokban foglaltam 6ssze:

Centroszimmetrikus, kétdimenzios kisszogl szorasi képek kozéppontjanak meghatarozasara
egy Descartes—polar koordinatatranszformécion alapulé modszert dolgoztam ki. A mddszer
segitségével meghatarozott kozéppont pontossaga tobbszorose a hamburgi szinkrotron (Desy,
Hasylab) Jusifa méréallomasan telepitett kiértékeld program 4altal szamitott adatok
pontossaganak. [III, IV, X]

Pontos szamitdsi modszert vezettem be a centroszimmetrikus szorasi képek radialis
atlagoldsara. A modszer alapjan a kisszogli szorasi gorbék felbontdsat tobbszordsére
javitottam, az eddig hasznalatos szamitasi eljards (Desy, Hasylab, Jusifa) felbontasahoz
képest. [II1, IV, X]

Modszert dolgoztam ki a kétdimenzids helyérzékeny detektorok torzitdsi fiiggvényének
meghatarozasara. A méréseknél hasznalt detektor (Desy, Hasylab, Jusifa) feloldoképességét
egy referencia minta (dipalmitoil-lecitin/viz liposzéma rendszer) kisszogli szorasat alapul
véve hataroztam meg. [X]

A rendszer rétegzOodési hibainak figyelembe vételével modelleztem a gombszimmetrikus
héjszerkezetek kisszogli rontgenszorasat. A modellben a szérashossz stirliség radidlis irdnyt
eloszlasat Fourier sor tagokként valamint 1épcséfiiggvényekként reprezentaltam. A valodi
rendszerek rétegzddési hibdinak figyelembe vétele céljabol a radidlis irdnyu eloszlas kezdd
pontjat valamint a héjszerkezetek rétegeinek vastagsagat valdszinliségi valtozoként kezeltem.
[L, IT, IV-IX, XI]

Megallapitottam, hogy a gombszimmetrikus héjszerkezetek kisszogl diffrakcids csticsainak
maximumaranyai a héjak vastagsaganak ingadozasatol fiiggenek. Az ingadozas mértékének
novekedése a magasabb rendii csticsok maximumaranyat csokkenti. [VII, XI]

Osszefiiggést allapitottam meg a kisszogili diffrakcids csticsok kozotti minimumértékek
nagysagrendje ¢és a szorashossz slirliséget reprezentdld szomszédos Fourier tagok
eldjelviszonyai kozott. [XI]

Tapasztalati Osszefiiggést allapitottam meg a kisszogli diffrakcidos csucsok félérték
szélessége, a  gombszimmetrikus  héjszerkezet rétegeinek szdma valamint a
rétegvastagsaganak ingadozdsa kozott. A tapasztalati Osszefiiggés allandd rétegvastagsag
esetén a nagyszogl szordsnal jol ismert Scherrer egyenletet adja vissza. [VII, XI]

Rekonstrukcids  eljardst dolgoztam ki gdmbszimmetrikus héjszerkezetek atlagos
rétegvastagsaganak, a rétegvastagsdg ingadozasanak, a szorashossz siirliség eloszlasanak
valamint a rétegszam-térfogattort eloszldsdnak meghatdrozasara. Szimuldcidés eredmények
alapjan értelmeztem a dipalmitoil-lecitin/viz multilamellaris liposzoma rendszer gél,
hullamos és folyadékkristalyos allapotainak eltérd sajatsagait. [XI]
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10. Jelolések

10.1. Detektor kép

A detektor kép egy kétdimenzios abrazolasmod, melyen a kétdimenzios detektor minden
képpontja az azonos koordinatdju abrazolt képpontnak felel meg, és a képpontokhoz tartozéd
intenzitasértékek nagysagat a képpont szinével jelolom. A képpontok szinét a 66. abran
bemutatott linearis, illetve logaritmikus szinskaldk alapjan rendeltem hozza az
intenzitasértékekhez. A szinskéaldk 0 % pontja az dbrazolt minimalis, a 100 % pontja pedig az
abrazolt maximalis értéknek felel meg, a minimum és a maximum kozotti értékek linedris
megfeleltetés alapjan illeszkednek a skalaértékekre. A minimumnal kisebb, és a maximumnal
nagyobb értékeket fehér szinnel jeldltem.

100 100
90
80
70
60
50
40
30
20
10

0

1[%]
1[%]

66. abra. A detektor kép abrazolas szinskalai. A bal oldali grafikonon lineéris, a jobb oldali
grafikonon logaritmikus dbrazolas esetére.
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11. Mellékletek jegyzéke

1. Analitikus 6sszefiiggés az allando rétegvastagsagu, gombszimmetrikus héjszerkezetek
harmonikus szérdsgorbe 0sszetevdire

2. A szimulalt szorasgorbék csticsainak relativ félérték-szélessége

A szimulalt szérasgorbe csticsok 1 k*-es maximumértékének aranya
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