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1. Bevezetés

Napjainkban a méréstechnika és a nanotechnolégia fejlédésének koszonhe-
téen folyamatosan jelennek meg az 1j mddszerek, 0j eszk6zok és 0j kisérletek,
melyekkel egyre mélyebben ismerhetjiikk meg kérnyezetiinket és a benne lezaj-
16 folyamatokat. Legtobb esetben a f6 szerepet az elektromdagneses tér és az
anyag kolcsonhatéasa jatssza, melynek vizsgélatahoz a méretek csokkenése és
a mérés pontossaga miatt kvantum-klasszikus modellekre van sziikség.

A kiemelked6en magas érzékenységgel rendelkez6 feliileti plazmon rezo-
nancia (SPR — ,Surface Plasmon Resonance”) elven miikodé bioszenzorok —
melyek képesek megjelolés nélkiil (,label free”) a molekuldk detektdldsdra — az
elmult évtizedben jelentésen elterjedtek. Miikddésiik elve bar klasszikus elekt-
romagneses térelmélettel modellezhetd, az anyag paramétereinek meghataro-
zésdhoz kvantum mechanikai modellekre van sziikség. A stimulalt emisszids
mikroszkép (SEM — ,Stimulated Emission Microscopy”) — mely kifejleszté-
sénél kifejezetten a megjelolés nélkiili molekula detektalds volt a cél — a két,
kiilonb6zé hullAmhosszi, impulzusiizemii lézer megvilagitas segitségével képes
képalkoto diagnosztikara. A mikroszkop modellezésénél a tér klasszikusnak te-
kinthetd, a kélcsonhatas viszont kvantum mechanikai elvek felhasznélasaval
irhaté fel.

Az 4j tudomédnyos eredményeim egyméashoz ugyan kapcsolédnak de az

eredmények harom elkiilonithet6 fejezetbe csoportosithato:

1. feliileti plazmon rezonancia szenzorok,
2. stimulalt emissziés mikroszkép,

3. komplex hullamfiiggvények haromdimenziés abrazolasa.

1.1. Feliileti plazmon rezonancia szenzor

A feliileti plazmon rezonancia elven miikodd szenzor a nagy érzékenysége
miatt emelkedik ki a bioszenzorok koziil, mely akar par molekula jelenlétét
is képes kimutatni [6], [7]. A szenzor érzékenységét keskeny frekvenciatarto-

ménybeli rezonancia hatarozza meg, ezért fontos, hogy pontosan meg tudjuk



becsiilni a szenzor viselkedését, és ezaltal meg tudjuk hatarozni a szenzor op-
timdalis paramétereit [8], [9]. Tovabbi elénye a médszernek ami miatt gyakran
hasznaljak, hogy a molekuldkat megjelolés nélkiil képes detektalni, igy nincs

sziikség példaul fluoreszcens molekulak alkalmazasara.

A nehézséget az okozza, hogy minden egyes molekula érzékeléséhez a szen-
zor paramétereit Ujra kell tervezni. A Kretschmann elrendezésii bioszenzor
esetén példaul figyelembe kell venni a megfelel$ prizma torésmutatdjat, a ger-
jesztés hullamhosszat, a fémréteg megfelel6 anyaganak kivilasztasat és vastag-
sagat. Minden molekulaspecifikus szenzor mas és mas tartomanyban miikodik

optimalisan, ezért tisztan kisérleti iton koltséges és nehéz megalkotni.

1.2. Stimulalt emissziés mikroszkop

Napjaikban a biolégiai folyamatok megfigyeléséhez leggyakrabban konfo-
kélis mikroszképot (,,Confocal Microscope”), vagy annak a toviabbfejlesztett
valtozatait hasznéljék. A legtobb esetben fluoreszcens molekulét kétnek a vizs-
galand6 molekuldhoz és igy csak kozvetett képet kapunk az altalunk vizsgalni
kivant molekula jelenlétérdl. Gyakran a fluoreszcens molekula akar egy nagy-
sagrenddel is nagyobb, mint a vizsgdlni kivant molekula, igy csak becsléseink
lehetnek arrél, milyen hatassal van ra.

A stimuldlt emissziés mikroszkép lehet az egyik megoldds, mely képes a
jelolésmentes (,label-free”), nem fluoreszkalé molekuldk kozvetlen megfigye-
lésére, ezért miikodésének kvantitativ megismerése napjaink fontos feladata
[10], [11]. A fluoreszcens mikroszképok miikodését szemléltetd négy allapoti
modellek nem megfelel6en irjédk le az itt lezajlé folyamatokat mert ebben az
estben pont a vibraciés folyamatok dinamikaja — azaz a vibréaciés allapotokhoz
tartozo atmenetek valdszintiségei — domindl és nem a staciondrius allapotok
betoltottsége. Tovabba az impulzusiizemi piko- és femtoszekundumos lézeres
gerjesztés miatt az impulzus a frekvenciatartomanyban kiszélesedik igy tobb
lehetséges dtmenetet is figyelembe kell venni a modellezés soran.



1.3. Komplex hullamfiiggvények haromdimenzios
abrazolasa

A szamitastechnolégia fejlédésének koszonhetéen egyre nagyobb és bonyo-
lultabb ab initio molekula szimuldcidkat végezhetiink, igy egyre fontosabb a
szimuldcids eredmények hatékony megjelenitése [12], [13]. A szdmszeriisitett
eredmények értelmezését gyakran megkonnyiti az adatok térbeli aAbrazolasa. A
napjainkban elterjedt sztereoszkopikus megjeleniték 1j lehet6ségeket nytijta-
nak ahhoz, hogy a valésagot a lehetd legpontosabban reprezentdljuk. A hatal-
mas adatmennyiségek miatt fontos lehet egy olyan eszkoz a keziinkben, mely
segitségével a lehetd leghatékonyabban tudjuk a szamunkra fontos informa-
ciékat megjeleniteni. A sztereoszkopikus megjelenitk elterjedésével elétérbe
keriilt az a probléma, mely szerint nincs olyan dbrazolasi médszer, mely ha-
tékonyan kihasznalnd az 1j lehetoségeket.

A kvantumkémiai programokban leggyakrabban hasznalt molekulapédlyak
felilletének (,molecular isosurface”) — azaz egy adott megtaldlasi valszinti-
séghez tartozé feliileteknek — az abrazolasa bar latvanyos, de nem kapunk
pontos képet példaul egy molekula elektronpalyajahoz tartozé megtaldlasi
valdszinliség térbeli eloszldsrél. A  hagymahéj” megjelenitésnél [14] a prob-
lémat az okozza, hogy atlatszé testek esetében minimalis térérzet alakul ki
az emberben. Problémat jelent tovabba az is, ha nem csak a valdsziniiségeket
szeretnénk abrazolni, hanem egyéb tulajdonsdgokat is. A volumetrikus meg-
jelenités (,,volume rendering”) hatranya, hogy szintén attetszéséggel dolgozik,
igy ez esetben sem alakul ki kelloképpen a térérzet. A térérzet szamszeri-
en nem definidlhatd, meghatarozasa csak szubjektiv modon valésithaté meg.
A meglévd mbdszereket sztereoszkopikus megjelenitén hasonlitottam Gssze,
majd ez alapjan valasztottam ki az altalam legjobbnak {télt megvalésitast —

a pontfelhot.



2. Modszerek

A elektroméagneses tér és anyag kolcsonhatdsanak vizsgalatara a tisztan
kvantumos modellek a tér dimenziészdmanak exponencialis névekedése miatt
nem hasznalhatéak, a klasszikus modellek pedig pontatlanok ezért a kettd
Otvozetére, a kvantum-klasszikus médszerekre van sziikség. Munkam soran a
kés6bbiekben bemutatott példdkon az anyagot kvantum elméletek (Hartree-
Fock vagy Denstity Functional Theory) felhasznéldsaval, az elektromégneses
teret klasszikus térelmélet segitségével, a koztiik fellép6 kolesonhatasokat pe-
dig kvantum-klasszikus egyenletekkel felhasznaldsaval modelleztem.

Mivel a fentiekben ismertetett problémék vizsgalatara jelenleg nincs meg-
felel6 modellezé kornyezet, ezért tobb kiillonallé programot kellett hasznalnom
a munkam sordn. A molekuldk tulajdonsigait meghatdrozé (elektronkonfigu-
réaciok, vibracids dllapotok, frekvenciafliggd kolesonhatdsok) paraméterek sza-
mitdsdhoz ab initio molekula modellezd programokat (GAMESS, NWChem),
a klasszikus elektromégnes térproblémak szamitasdhoz pedig a CST Microwa-
ve Studio frekvencia tartoméanybeli véges elem szimuldtorat hasznaltam. Az
igy kapott numerikus szdmitasokat felhasznalva Matlab koérnyezetben alkot-
tam meg a kvantum-klasszikus modelleket, és végeztem el a sziikséges szami-
tdsokat. A haromdimenziés megjelenitéshez a VTK formatumot és a Paraview

programot hasznaltam.
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2.1. dbra — A feladatok szimuldciéihoz més-mas szoftver alkalmaztam, végiil

a részeredmények Osszegzését Matlab kérnyezetben valésitottam meg.



3. Az j tudomanyos eredmények osszefoglalasa

1. Téziscsoport

A Kretschmann tipust szenzor egy optikai, egy fém és egy molekularis
rétegbdl épiil fel. Adott elrendezés esetén az optikan keresztiil egy lézerfénnyel
megvilagitjuk a fémréteget, és az arrdl vald visszaverddést mérjiik kiilonbo6z6
beesési szogek esetén.

Megfelel6 hulldmhosszi, beesési szogli és p-polarizaltsagu fény esetén
kialakul a plazmon rezonancia — ami a fémréteg elektronjainak evanescens
hulldmterjedését eredményezi —, melynek hatasara csokken a reflexié. A plaz-
mon rezonancia mértéke fiigg az optika anyagatél, a fény hullamhosszatol,
illetve beesési szogétdl, a fém anyagatol, illetve vastagsagatol, végil pedig a

molekuléris réteg idébeli alakulasatol.

1.1 Ab initio molekula szimulacié felhasznalasaval szamszerii
becslést adtam a Kretschmann elrendezésii feliileti plazmon rezo-
nancia elven miik6d6 bioszenzor specifikacidjara, gaz, illetve hig ol-
datok esetében. Az altalam kidolgozott mddszer lehetévé teszi, a
klasszikus elektromagneses tér szimulaciéjanak felhasznalasaval a
bioszenzor fémrétegének és gerjesztésnek megfelel6 tervezését, és
paraméterezését a jobb mérési eredmény elérése érdekében.

A szerz6 kapcsolédd publikdcidja: [1][3]

Az altalam kidolgozott mddszer lényege, hogy a molekuléris réteg komp-
lex dielektrikumos allandéjanak megbecslésére ab initio molekula dinamika
szimuléciot alkalmazok, és azt felhaszndlva a szenzor viselkedését klasszikus
elektromagneses térként szimuldlom. A frekvenciafiigg6 dielektrikumos allan-
dot két {6 tényezd, egyrészrdl a molekulak abszorpcios képessége — mely soran
a molekula gerjesztett allapotba keriil, és az elnyelt energiat mas hullam-
hosszon és részben infravoros tartomanyban sugarozza vissza — mésrészrol az
elektronszerkezetek polarizalhatésdga hatdrozza meg.

Az abszorpciés spektrum szimulaldsaval kivalasztottam egy olyan frekven-
cia tartomanyt, melyben elhanyagolhatok az dtmenetekhez tartozé valészini-
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3.1. Abra — Az elektromos térerdsség alakuldsa a bioszenzor keresztmetszetén.

ségek, igy tisztan valés dielektrikumos alland6ét kapunk. A frekvenciafiiggé
polarizalhatésig szamitasahoz id6fiiggd Density Functional Theory-t haszndl-
tam.

Elkeriilve a molekuldk koézotti kolesonhatasok szerepének feler6sodését
csak hig allapotil kozegeket modelleztem, melyek esetén elsé kozelitésben
feltehet6, hogy a térben a molekuldk egyenletesen oszlanak el, ezért a po-
larizalhatésag értéke az egyes irdnyokban szamitott értékek atlaga, azaz:
(a) = 1/3(ags + ayy + ). Bar a szuszceptibilitds — ismerve az egységnyi
térfogatra es6 molekuldk szaméat (V) — konnyen meghatarozhaté a x = Na
képlet alapjan, folyadékok esetén a dipdlus-dipdlus kolesonhatasok felerdso-
dése miatt egy bévitett modellt hasznaltam:

Na(w
Xw) =12 (47r/§§)]3/'a(w)’
mely segitségével a linearis dielektromos fiiggvény az aldbbi forméban irhaté
fel:

(3.1)

ew)=1+4mx = 1 J_r Ei:?g;ngig (3.2)

Az ily médon kapott dielektromos allandé értékei 632 [nm]-en a viz esetén

eviz = 1.750, illetve az etanol esetén egpanol = 1.841. A fémréteg leirdsihoz
Drude modellt (e5 = 10, w, = 13.8 - 10" [Hz], v = 1.075 - 10'* [Hz]) hasz-
naltam, mely az altalam vizsgdlt fém (arany) esetén megfeleld pontossigot
biztosit az optikai tartoméanyon beliil.

Az igy kapott dielektrikumos allanddok felhasznaldsaval elvégeztem a

e sz
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3.2. dbra — Az abrakon a reflektalt hulldm intenzitasat figyelhetjiik meg a
beesési sz0g fiiggvényében kiilonbo6zo fémréteg vastagsagok esetén. Jol lathato,

hogy az optimélis fémréteg vastagsidgot & 50 [nm] kornyékén kaphatjuk.

ency Domain Simulator”) médszert alkalmaztam. Mivel a gerjesztés és a fém-
réteg feliilletének normajara merélegesen nincs hullamterjedés, ezért a tér ki-
terjedése ebben az iranyban mindossze egy elemi cella, mig més iranyokba a
hullamhossz 10-szerese, igy 1ényegesen sikeriilt felgyorsitani a szimulaciokat.
Végiil a bioszenzor — rogzitett hullimhossz (632 [nm]) és optika torés-
mutatd (eprism = 2.28) mellett — fémréteg vastagsiganak optimalizalasét
végeztem el, mellyel megkapjuk a gerjesztés idedlis beesési szogét is. Igy a

szenzor teljes viselkedését sikeriilt modelleznem.

1.2 Ko6zelit6, de a gyors tervezést lehet6vé tevé aramkori modellt

alkottam a Kretschmann elrendezésii bioszenzor miikodésére.

Kiindulva a Kretschmann elrendezésii bioszenzor elektromégneses térprob-
lémajdnak analitikus megolddsabdl, egy dramkori (tdvvezeték) modellt alkot-
tam meg, mely esetében a hirom dielektromos réteg megfeleltethetd tavveze-
ték szakaszokkal. Az egyes rétegekhez tartozé komplex impedancidk értékét
az aldbbiakként hataroztam meg:

Zo=-t z =t A 7, =2 2 (3.3)

o BT ea R e /e R

ahol kg = \/egsin € és 0 a gerjesztés beesési szoge.
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3.3. abra — A Kretschmann elrendezésli bioszenzor helyettesité aramkori

(tédvvezeték) modellje.
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3.4. dbra — Az abrén a tavvezeték modell és a CST-vel végzett numerikus
szimulécié eredményeinek osszehasonlitasat figyelhetjik meg, két kiillonb6z6
molekuldris réteg (viz, etanol) esetén. Az x tengelyen a beesési szog az y

tengelyen a reflexié mértéke lathato.



Mivel a gerjesztés monokromatikus fénnyel torténik — azaz frekvencija a
szimuléci6 ideje alatt konstans —, a reflexiot mérve modellezhetjiik a bioszen-

zor miikodését: 051
Do1 + Dige™
r=-2--= (3.4)
1+ F()lrlge_zjﬂl
ahol g = 78\/ €1 — €0 sin? @ a terjedési egyiitthatd, oy és 1o pedig az egyes

tavvezeték szakaszok hatardn fellépé reflexios tényezok.

A helyettesité aramkori modell eredményét és a numerikusan kiszamitott
értékeket Osszevetve latszik, hogy a modell megfeleléen leirja a szenzor kiilon-
4ll6 részeit, és pontos becslést ad a szenzor viselkedésére. A végeselem modszer

altalanosabb, ezért lassabb, mint az altalam megalkotott modell.

2. Téziscsoport

A SEM miikodésének alapotlete — melynek felépitése a 3.5 sematikus ab-
ran lathaté — hogy fokuszalt lézerimpulzussal gerjesztjiikk a mintat, és egy
késleltetett, méasodik 1ézerimpulzussal stimulalt emissziot idéziink eld.

A mikroszkép miikodése két részre bonthaté. Egyrészrol a fékuszpontban

1évé molekuldak abszorpcidéjat koévetGen a termikus kornyezet hatasara —

Photodiode
| E— 3

A % Vibrational relaxation

Cl 2 I
|| T\ s S
v 2
—— P = E 5
(&= Te-al 3 g I b wo3
© ] =
% o g
wo1 w23 = 8 E
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M'nn-mmml relaxation
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3.5. dbra — A stimulacidés emisszios mikroszkédp felépitésének és mitkodésének

sematikus dbraja.
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mely a vibraciés relaxaciok és a spontdn emisszio eléidézéséért felelés — a
gerjesztett allapotok betoltottsége fokozatosan csokken és magéara hagyva,
foton kisugarzasa mellett alacsonyabb energiaszintre ugrik. A fluoreszcencia
mikroszkdp elvekkel ellentétben itt fényerdsitést (,light amplification”) alkal-
mazunk, azaz nem a spontan emisszi6 altal kisugarzott, hanem a gerjesztett
molekuldk stimulalt emisszidval kényszeritett, megnovekedett fotonszamu

fotonnyalabjainak intenzitasat mérjik.

2.1 Eljarast adtam a stimuldlt emissziés mikroszkép (,,Stimu-
lated Emission Microscope”) miikddésének kvantitativ becslésére
kvantum-klasszikus modellek, valamint ab initio molekula szimulal-

ciék felhasznalasaval.

A szerzd kapcesolddé publikacidja: [2][4]

c sz

modellt alkalmaztam, mely esetén a fényt, mint klasszikus elektromagneses te-
ret, az anyagot pedig, mint kvantum mechanikai rendszert modelleztem [15]—
[20]. A termikus kornyezet hatdsit (spontdn emisszid, vibrécids relaxdciok),
illetve az allapotok betoltottségének idobeli dinamikajat a Liouville-von Neu-
mann egyenletekkel hataroztam meg. Bar a gerjesztés térfogataban kevés mo-
lekula van jelen — igy nem tételezhetiink fel molekulasokasiagot —, de mivel
méréseket sokszor végezziik el és az eredményt ezek atlaga képzi, a stirliség-
métrix formalizmusa alkalmazhato.

A kvantum mechanikai modellben a Born-Oppenheimer kozelitést felhasz-
nalva az alap- és gerjesztett allapotot, illetve a vibraciés médusokhoz tartozo,
jO kozelitéssel harmonikus oszcillatorokként modellezhetd fliggvényrendszert
vettem figyelembe. Els6 kozelitésben a vibraciés médusok kozotti koleson-
hatasokat elhanyagolhatjuk. A gerjesztéshez hasznalt elektromagneses tér a
nagy fotonszam miatt klasszikusan modellezhetd, és a koélesonhatas, mivel
annak hulldimhossza 1ényegesen nagyobb, mint a molekula mérete, ezaltal di-
polus kolesonhatésként (H;,: = — d - E) modellezhetjiik (,electric dipole app-
roximation”). A kolcsonhatdsok mindegyike gyenge kolesonhatds, azaz a zért

rendszer sajat allapotait nem valtoztatja.
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Numerikusan egy tetszéleges molekuldra a ,,master” egyenlet a vibracios
modusok illetve azok allapotainak nagy szdma miatt megoldhatatlan, viszont,
kihasznalhatjuk, hogy a gerjesztésekhez hasznalt impulzusok szélessége meg-
felelésen nagy (nagyobb mint 100 fs) — azaz a sdvszélessége keskeny — és, hogy
a vibraciés médusok fiiggetlenek, igy a szimuldciés allapottér jelentGsen le-
csOkkenthet6 csak a folyamatban domindns allapotdtmenetekre. A molekula
lehetséges allapotatmeneteinek meghatarozasa egy idealizalt modellt haszndl-
tam. A felhasznalt modell egyszeriiségének ellenére magéban foglalja a ger-
jesztési és emisszids folyamatokat és jé elsérendii kozelitése az abszorpcids és
emisszios spektrumok kozelitésének.

A mikroszkép viselkedésének tekintetében amennyiben a gerjesztések kii-
16nb6z6 vibraciés modusok allapotatmeneteit indukélja a vibraciés relaxaciok
fliggetleniil mennek végbe és a spontan emissziéo mértéke lesz a meghatérozo.
A lehetséges allapotatmenetek koziil a kiilonosen az az eset érdekes, amikor
a két gerjesztés ugyanazon a vibracios médushoz tartozoé allapotatmenetekkel
hat kolcson, azaz

We = Wy + Wy, Ws = Wg — Wy. (3.5)

A fentieknek megfeleléen felirhatjuk a teljes rendszer Hamilton operatorat:
H(t) = Hsys + Henv + Hsys—env + He(t) + Hs (t), (36)

ahol Hyys a zart rendszernek, He,,,, a kdrnyezetnek (,,thermal bath”), Heys—eno
a kornyezet és a molekula kolcsonhatdsédnak, He(t) a gerjesztés hatdsdnak és
végiil Hs(t) a stimuldlt emisszié hatdsdnak Hamilton operdtora. Tovdbbé a
fenti operatorok az alabbi formaban irhatéak fel:

1
Hyys = ihwaoz + hew, aj} G (3.7)

ahol az elektronidtmenethez az w, = (E. — E;)/h frekvencia, valamint a o,
Pauli operétor, tovibbé a vibraciés médusokhoz w, frekvencia, valamint a)
és a,, a kredciés- és annihilaciés operatorok tartoznak. Feltételezve, hogy az
egy-foton gerjesztések hatasara az dllapotatmeneteket mind az elektron, mind
a vibraciés médusok esetén figyelembe vessziik és felhasznalva a dipélus ko-

zelitést a kolcsonhatas operatorokat az alabbi formaban hatdarozhatjuk meg:

H,(t) = —d-Ee(t) = —dij S Ee(t), (3.8)
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H,(t) = —d-Ey(t) = —dy; S E.(0), (3.9)

S= (o4 +o_)-(al +a,), (3.10)

ahol o4 és o_ az elektronatmenetekhez tartozé Pauli operdtor, d;; az i és
j allapotok kozotti dtmenetekhez tartozé dipdlus momentumok (,,transition
dipole moment”). Az E; és F. a gerjesztésekhez tartozé klasszikus elektro-

maégneses tér, mely az aldbbi formédban irhaté fel:

- ) 1 ) )
Eq(t) = Re[As(t) By se ™79 = As(t)iEo,s(e—-W + edwst), (3.11)
N ) 1 ) .

E.(t) = Re[A.(t)Eg e 79 = Ae(t)iEo,e(e*Mt + eIwety, (3.12)

ahol Ey s és Ey . sz impulzusok maximalis téreréssége, A, és A, az impulzu-

sokat leiré burkolégorbe, melyek rendre:
(t—t9.s)? (t—tg.)?
—4In2——% —41ln2 =0k
Aty =e L A =e T (3.13)
ahol g 5 és tg . az impulzusok késleltetése, 7, és 7. az impulzusok intenzita-
sainak feléhez tartoz6 szélességei (,FWHM - Full Width at Half Maximum”).

A Rabi frekvencidk bevezetésével, melyek az alabbi formaban hatérozhat-

juk meg:
dl Eo s dz EO e
Qije = Jh , Qs = Jh , (3.14)
a kolcsonhatéds operdtora az alabbi formaban irhaté fel:
1. ,
He(t) = —hQ4j e S Ae(t)i(e_]”‘ft + edwet), (3.15)
1
Hy(t) = hQUSSA()2( Tgwst  giwsty, (3.16)

Figyelembe véve a kornyezet hatasat, egy vibracios médust feltételezve, a
rendszer ,master” egyenletét az alabbi formaban alkothatjuk meg:
d i

—p = ——[Hgys + He(t) + He(2),
P = =3 oy + He(t) + Hy(0),
1 1
+T <a+po_ —30-0+p = 2pa_a+)

1 1
+ ko (14 ni™) (avpa - 5%%/} — 5P av>

1 1
+ Kpn{th) (alpav — §avazp — 2pava}:) : (3.17)
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3.6. dbra — A stimuldlt emissziés mikroszkép modell (A,

Stimulated emission intensity

Intensity

o
©

0.6
0.4
0.2
0
640 660 680 700
Wavelength [nm]
(b)
15
—y=1/0.80
—y=1/0.90
1 —y=1/1.00
——y=1/1.10
—y=1/1.20
0.5
0
-0.5 0 0.5 1 15
Time delay of stimulated emission signal [ps]
(d)
= 623 [nm],

Ay = 1126 [nm], v = 1, K, = 5, A\ = 590 [nm], Ay = 660 [nm], Q., Qs = 12,
Te, Ts = 0.2 [ps]) id6beli dinamikéja. Az (a) dbran az intenzitdsok a (b) dbran a

gerjesztés frekvencidjanak fliggvényében lathaté a stimulalt emisszié mértéke.

A (c) és (d) dbrén a két relaxacios egyttthatd hatdsai figyelheté meg.

mely magédban foglalja a spontan emisszi6 hatésat, illetve a vibraciés modusok

gerjesztését és emisszidjat, melyek a vibracids relaxaciot hatarozzak meg.

A modell idébeli futtatdsanak eredménye, hogy az els6 lézerimpulzus ha-

tasara a molekulak gerjesztett allapotba keriilnek, majd folyamatos vibracios

relaxacié és spontan emisszié mellett a masodik lézerimpulzus hatéséra sti-

mulalt emisszié kivaltdsaval visszatérnek az alapallapotba.
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Megfigyelhetd a gerjesztések intenzitdsainak szorzataval eleinte jo kozeli-
téssel linedrisan novekszik a stimulalt emisszié mértéke. Az id6beli dinamikat
leginkabb a relaxdcids tényezdk (k, v) és a gerjesztés paraméterei hatdrozzak
meg. Megfigyelhet8, hogy a vibrdcids relaxécié (k) novekedésével a gerjesz-
tett allapotban gyorsan végbemegy a relaxacié és igy a stimuldlt emisszid
alakuldsanal az impulzus késleltetés fiiggvényében a lassabb spontan emisszié
domindl. A spontdn emisszids tényezd () névekedése a stimuldlt emisszi6
intenzitasanak csokkenéséhez vezet.

A megalkotott modell a publikéalt eredményeknek megfeleléen hatarozza
meg a mikroszkop viselkedését, viszont a paraméterek pontos meghataroza-
sahoz tovabbi mérésekre van sziikség. A gerjesztések kozotti késleltetés fligg-
vényében a stimulalt emisszié mértéke az adott molekulara specifikusan —
pontosabban a gerjesztett allapot adott mdédusanak vibracios illetve spontan
emisszio egyiitthatdjara — jellemz6, mely lehetdséget nytjthat, hogy a stimu-
1alt emissziés mikroszkop elvét molekuldk megkiilonboztetésére is felhaszndl-

hassuk.

3. Téziscsoport

A hdromdimenzids &brazolds esetén a korabbi moddszerek bamulatos
abréazolast tesznek lehetové, am megjelenitéskor a sztereoszkopikus technikak

esetén az attetszéség miatt kevésbé alakul ki a térérzet.

3.1 Megalkottam egy 1j moddszert, mely meglévé technikak
(»point cloud”, ,,domain coloring”) kombinaldsival lehet&vé teszi
a komplex haromdimenziés hullamfiiggvények hatékony megjeleni-
tését sztereoszkopikus rendszereken.

A szerzd kapcesolédé publikacidja: [5]

Adott egy komplex hulldmfiiggvény, mely leirja a rendszer (példaul egy
foton, elektron, vagy molekula) viselkedését. A teljes rendszer dltalunk ki-
valasztott részét (példdul molekuldk esetén egy elektron konfigurdciot) egy

egyenletes térkozii racs struktiran szamitom ki.
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Imaginary part

(a) (b)

3.7. dbra — Az (a) 4dbrin egy hullimcsomag metszeti képe lathats, a (b)

abran pedig a hozza tartozé szintérkép.

A megtaldlasi valosziniiségének megfeleléen generdlom a megjelenitendd
pontokat. Az eljards soran sajat algoritmust hasznéltam fel, mely lokalisan
az atlapolodo térrészekbe general haromszog eloszlas szerint pontokat, majd
interpolacioval szamitja ki a hozzajuk tartozo fiiggvényértékeket, végiil egy
kivalasztott eljaras segitségével megszinezi a pontokat.

Mivel a pontok stiriisége aranyos a megtalalasi valészintiséggel, igy a szi-
nezés felhasznédlaséval egyéb tulajdonsidgok (példdul a fazisinformdcio) is ha-
tékonyan megjelenithetOk egyazon dbran. A mai modern grafikus kartyakkal
lehetOségiink van valés idében sziirni, térrészeket levagni. Ezen felil az j mod-
szer kihaszndlja a sztereoszkopikus 3D megjelenitési technikdk altal nytjtott

elényoket.
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(a) (b)

(c) (d)

3.8. dbra — Megjelenitési technikdk dsszehasonlitdsa. Az (a) d4bra a pontfelhd,
a (b) a volumetrikus, a (c) az egyenfeliilet és végiil a (d) a ,hagymahéj”

megjelenitését mutatja.
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4. Alkalmazasi teriiletek

A feliileti plazmon rezonancia elven miik6d6 bioszenzorok széleskorii elter-
jedésével gyors és pontos orvosdiagnosztikai vizsgalatok valtak elvégezhetové.
A szamitégépek segitségével ezek tervezése hatékonyabbd tehetd, igy egyre
tobb molekulaspecifikus szenzor jelenhet meg, mely tovabb névelheti a felii-
leti plazmon rezonancia elven miik6dé bioszenzorok orvosi diagnosztikdban
betoltott szerepét.

Megmutattam, hogy klasszikus elektromagneses térelmélettel és modern
numerikus szimulaciék segitségével a feliileti plazmon rezonancia szenzorok
miikddésének elve magyarazhato, illetve paraméterek optimalizalds céljabol
felhasznalhaték. A modellek tovabbi finomitéasaval lehetOség nyilik ezen szen-
zorok szamitogép altal tdAmogatott tervezésére, mely jelentésen megkonnyiti a
kisérletek gyors és pontos kivitelezhet&ségét.

A stimuldlt emisszios mikroszképnal fellépd alapjelenségek megértése utan
lehet6ség nyilik olyan bioldgiailag relevans problémak vizsgéalatara is, melyek
az eddigi eszkozokkel nem voltak megoldhatéak. Lehetéség nyilhat példaul
hatalmas fluoreszcens molekuldk hozzaadéasa nélkiil — akar endoszkép felhasz-
nélasaval — .in vivo” mérések végzésére, valamint a keresett molekulak ara-
nyanak és id6beli valtozasdnak vizsgalatara [11], tovabba kozelebb juthatunk
ahhoz, hogy kozvetleniil figyelhessiik meg a bioldgiai folyamatokat. Eppen
ezért a stimuldlt emisszids mikroszkép lehetéségeinek és hatarainak megérté-
se, valamint miikodésének kvantitativ megismerése napjaink fontos feladata.

A haromdimenziés megjelenités jelentés gyakorlati haszonnal rendelkezik.
Napjainkban hatalmas adatmennyiség feldolgozasara vagyunk képesek, ezért
lehet fontos egy olyan eszkoz a keziinkben, mely segitségével a lehetd legha-

tékonyabban tudjuk a szamunkra fontos informaciékat megjeleniteni.
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5. Koszonetnyilvanitas

- - Azt is mondhatnam, hogy amit akartam, az soha nem sikerilt.
Ellenben sikerilt anndl sokkal jobb valami, amire nem is gondol-

”»

tam.

(Szabé Arpad matematikatorténész)

Els6sorban szeretnék koszonetet mondani témavezetémnek, Dr. Csurgay
Arpddnak a szakmai vezetésemért és a felejthetetlen beszélgetésekért, melyek
hihetetleniil sok segitséget és erét adtak a munkdmhoz.

Ko6szoném Dr. Roska Tamdsnak, és Dr. Szolgay Péternek a PPKE-ITK
Doktori Iskolajanak korabbi és jelenlegi vezet6jének a tandacsait, batoritasat
és rendiiletlen lelkesitését a multidiszciplinaris szemléletméd elsajatitasaban.
Tovabba halas vagyok a Kar Tanulmanyi illetve Gazdasagi Osztalyanak és Dé-
kéni Hivatalanak a hattérben elvégzett rengeteg munkért, melyek mindvégig
biztositottak a munkdmhoz sziikséges feltételeket.

Ko6szonom doktorandusz tarsaimnak — Juhasz Imrének, Treplan Gergely-
nek, Rak Addmnak, Kovics Andrednak, Tisza Dévidnak, Vizi Péternek, Ké-
rasz Zoltannak, Fiiredi Laszlonak és Pilissy Taméasnak — az elmult évek sordn
a szakmai beszélgetéseket és a baratsdgban eltoltott idot.

Végiil, de nem utolsé sorban kdszonoém sziilleimnek tamogatisukat és ki-
tartasukat, illetve kiilon koszonettel tartozom Bihary Doéranak, hogy végig

batoritott és mellettem allt.
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