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- RONTGENLASER-

Med en gigantisk rentgenlasermaskine - en sakaldt XFEL

- kan forskere nu tage billeder sa hurtigt efter hinanden og med sa hgj oplgsning,
at man kan registrere atomernes bevaegelse i uordnede materialer
som glas eller en strammende veeske.

et forrige arhundrede var
en triumf for reduktionis-
men - en videnskabelig
og filosofisk tilgang,
der forsgger at forklare komplek-
se feenomener ved at bryde dem
ned i fundamentale bestandde-
le: fra makroskopiske objekter til
molekyler, fra molekyler til atomer,
dernaest protoner og neutroner, sa
elektroner, kvarker og maske endda
vibrerende strenge. Samtidig blev
naturens fundamentale kraefter
udtrykt i elektromagnetismen, tyng-
dekraften samt den steerke og sva-
ge vekselvirkning. En straeben, der
afspejlede et gnske om at afslgre
en enkelt elegant lov - en universel
regel, der kan forklare alt.

P& den anden side viste der sig
kompleksitet overalt. Sa snart vi ser
udover det enkelte atom, er virkelige
materialer blevet stadig mere kom-
plicerede i takt med, at vores viden
er gget. Selv i “perfekte” krystal-

ler, hvor atomer gentager sig som
enheds-celler i et ordnet mgnster,
findes der altid defekter og uorden. |
sit bergmte essay i tidsskriftet Scien-
ce “More Is Different” fra 1972 be-
maerkede den amerikanske fysiker
Philip Anderson - ofte betragtet som
den mest indflydelsesrige fysiker
indenfor faststoffysikken i det 20.
arhundrede - at nar mange partikler
samles, opstar nye og uventede fy-
siske love. Disse sakaldt emergente
love er i overensstemmelse med
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den fundamentale fysik, men de kan
ikke udledes direkte fra denne. Su-
perledning er et slaende eksempel:
Den kollektive dans af elektroner
skaber et feenomen, som ingen
enkeltpartikel-lov kan forudsige. An-
derson bemeerkede, at “det dybeste
problem i faststoffysikken i det 21.
arhundrede er problemet med uord-
nede og komplekse systemer.”

Glas og vaesker er
komplekse systemer

Blandt de mange eksempler pa
komplekse stoffer skiller glas og
veaesker sig ud. Atomerne i glas og
veaesker er ikke ordnet som i kry-
staller, men viser i stedet uordnede
mgnstre. | videnskaben refererer




Figuren illustrerer nederst, at tvillingepulser fra XFEL rammer en prgve af et glasmateriale og gar det muligt at optage
en film af, hvordan materialet zendrer sig med atomar oplgsning. Filmen bestar af changerende kornede prikker kaldet
speckle-mgnstre (gverst), som repraesenterer atomernes placering i materialet.

“glas” ikke kun til gennemsigtige

vinduesglas eller smartphone-skeer-
me, men ogsa bredt til mange typer
amorfe, faste stoffer som metalliske
glas, polymerer, chalcogenidglas,

organiske systemer og endda amorf
is (som menes at veere den mest al-
mindelige form for vand i universet).

At beskrive disse uordnede syste-
mer er en skreemmende opgave. |
modsaetning til i krystallinske ma-
terialer findes der ingen strukturel
enhed, som atomer gentager, nar
de udfylder pladsen. Pa et omrade
pa starrelse med en aeggeblom-
me findes der saledes cirka 10%
atomer, der tilsyneladende er
tilfeeldigt arrangeret. For at gare
det endnu veerre, beveeger disse
atomer sig hele tiden. Afheengigt af
temperaturen kan atomer beveege
sig sa langsomt, at deres positioner
naeppe aendrer sig i millioner af ar
ved lave temperaturer; eller de kan
bevaege sig naesten lige sa hurtigt

som lydens hastighed (cirka 200
m/s) ved hgje temperaturer naer
smeltepunktet.

Hvis vi skal forsta sadanne systemer,
ma vi derfor som forskere kunne
male, hvordan atomerne er arrange-
ret i rum og tid pa atomart niveau.

Krav til et “atomkamera”

For at optage en aegte atomfilm har
vi brug for et seerligt kamera med
en useaedvanlig hurtig “lukker”. To
krav er afggrende:

Rumlig oplgsning fin nok til at se de
enkelte atomer.

Eksponeringstider korte nok til

at tage to pa hinanden fglgende
billeder med mindre end 102 se-
kunders mellemrum, s& atomernes
beveegelse fanges i realtid.

Farst skal kameraet kunne “se” ato-
merne - altsad opna en oplgsning
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Detektorerne er sa fglsomme, at de
ogsa opfangede tilfeeldige kosmiske
straler fra rummet under malingerne (de
hvide streger). lllustration: forfatterne.

Illustration: forfatterne.
Reprinted with permis-
sion from The Journal
of Chemical Physics
162, 194201 (2025).
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Illustrationen viser princippet i split-og-forsink-optikken. Optikken splitter en enkelt rgntgenpuls i to pulser. Den

S 7

ene rejser en leengere vej end den anden. Nar de kombineres igen, er en puls forsinket med nogle hundrede

femtosekunder. lllustration: Yanwen Sun

fin nok til at skelne dem. Atomer
er utroligt sma, kun omkring 2
angstrem i diameter (1 angstrem =
10 meter), svarende til omtrent
en halvtredstusindedel af tykkel-
sen af et menneskehar. Takket
veere opdagelsen af rentgenstraler,
har vi et veerktgj, der i princippet
gor det muligt at se atomer.

Rentgenstraler er en seerlig type
lys, som har en bglgeleengde pa
samme skala som atomer - dvs.
som kan males i angstrgm. Det gar
rentgenstraler ideelle til at afslgre
atomstrukturer. Nar rentgenstraler
vekselvirker med stof, skaber de
diffraktionsbilleder i det, fysikere
kalder det reciprokke rum (som i
en slags meerkeligt spejl). Fysikere
som William Lawrence Bragg og
Max von Laue udviklede geniale
matematiske metoder til at over-
seette disse diffraktionsbilleder
tilbage til, hvordan atomerne er
arrangeret i det virkelige rum. Den-
ne tilgang har veeret spektakulaert
succesfuld for krystaller, herunder
lgsningen af DNA's helixstruktur.

For uordnede materialer er opga-
ven imidlertid langt mere komplice-
ret. Aimindelig rgntgendiffraktion
mister faktisk noget information,
fordi rantgenbglgerne ikke er helt

i takt. | ordnede krystaller betyder
dette ikke meget, men i uordnede
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materialer som glas og veaesker bli-
ver det et grundleeggende problem.
For at bevare informationen om
den uordnede struktur har vi brug
for perfekte rgntgenbglger, der er
helt i takt. Forskere kalder dette
“koheerente regntgenstraler”, hvor
bglgerne er i fase med hinanden.
Det betyder, at bglgetoppene og
bglgedalene falder sammen i tid
og rum, og at de svinger med sam-
me frekvens og i samme retning.
Med sadanne rgntgenstraler kan
man opna billeder, der, selvom de
ligner tilfaeldige kornede prikker
(se figuren neeste side), faktisk

er fingeraftryk af atompositioner

i det virkelige rum. Kort sagt er
kohaerente rgntgenstraler den ngg-
leingrediens, der ggr det muligt at
bygge et kamera, der kan afslgre
de skjulte atomarrangementer i
uordnede materialer.

Kunsten at splitte

en rgntgenpuls

Den anden udfordrende opgave

er at fa rantgenstralen til at tage
billeder meget hurtigt. Atomer, der
beveeger sig med lydens hastighed,
lyder maske ikke seerlig hurtigt.
Men nar de kun flytter sig en me-
get kort afstand - nogle fa atomaf-
stande - bliver det ekstremt sveert
at male. Det betyder, at kameraets
lukker som tidligere neevnt skal
veere sa hurtig som 102 sekund.
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Hvis du er vant til at arbejde
med et kamera, sa ved du, at
forudsaetningen for, at man kan
opna et brugbart billede, er, at der
kommer lys nok ind i kameraet.
Med andre ord skal vi for at tage
billeder af atomer have pakket
tilstreekkeligt mange fotoner i en
enkelt pakke - en “rgntgen-puls”
- og lade dem vekselvirke med
materialet. Med en sakaldt XFEL
(der star for X-ray Free Electron
Laser) har en puls en varighed
pa 50 x 105 sekunder, eller 50
femtosekunder.

| princippet kan vi tage et billede
indenfor denne korte tid. Men et
enkelt billede er ikke nok, fordi vi
gnsker at optage en film - altsa sa
vi kan se, hvordan atomer bevaeger
sig fra tidspunkt 1 til tidspunkt 2.
Forskellen mellem de to tidspunk-
ter er mindre end 102 sekunder.
Med andre ord skal vi producere
to rantgenpulser, der folger efter
hinanden med en tidsforsinkelse
pa 1012 sekunder. Hvordan gar
man det?

Forskere har brugt artier pa at ud-
vikle optik til at opna netop dette,
hvilket absolut ikke er trivielt. Ide-
en er at bruge spejle til at splitte
en rgntgenpuls i to tvillingepulser
og lade dem rejse ad to forskel-
lige stier. Den ene rejser en lidt
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leengere vej end den anden, og
det betyder, at denne puls bliver
forsinket i forhold til den anden.
Efter denne rejse bliver tvillinge-
pulserne kombineret igen for at
vekselvirke med materialet - den
ene efter den anden med en lille
tidsforsinkelse imellem. Denne
geniale idé ger det muligt for
forskere ngjagtigt at kontrollere
tidsforskellen mellem ankomsten
af pulserne ved preecist at justere
de stier, de rejser.

| praksis er det dog meget sveert at
opna i laboratoriet. Eksperimenter-
ne kreever nemlig, at tvillingepul-
serne efter opdeling og rekombi-
nation er ngjagtig ens og naesten
perfekt i takt. Sma forskelle kan
fare til stgj, der gar det umuligt at
se meningsfulde signaler.

En aegte atomar film

For nylig har vi demonstreret, at
de to kritiske krav til at optage en
cegte atomar film nu kan opfyldes.
Vores kamera brugte rgntgenlys-
kilden ved XFEL-faciliteten LCLS,
som ligger i Bay Area neer Stanford
University - en gigantisk maskine
med 100 meter lange tunneler til
at accelerere elektroner til neesten
lysets hastighed for at genere-

re naesten perfekt koheerente
tvillingepulser af rentgenstraler,
pakket med et enormt antal fo-
toner. Vi har udviklet en metode

til at overvage preecisionen af
tvillingepulserne samtidig med, at
vi maler atompositioner i uordnede
materialer.

Pa grund af de uordnede strukturer
er signalerne fra atompositionerne
svage. Af denne grund skal de de-
tektorer, der opfanger signalerne,
veere meget fglsomme. De detek-
torer, vi brugte, var s& fglsomme,
at de ogsa opfangede kosmiske
straler - energirige partikler fra
rummet - mens vi malte materia-
lernes atompositioner. Selv med sa
svage signaler kunne vi ved hjeelp
af matematiske metoder udtraekke
atompositionerne i rum og tid.

Vores analyse af mere end en milli-
on billeder viser, at selv i uordnede

Sammenligning af rentgendiffraktion fra almindelige rentgenstraler (venstre) og mere
informativ detektion med kornede prikker fra koheerente rgntgenstraler (hgjre).
lllustration: Yanwen Sun.

strukturer korrelerer atomer stadig
med hinanden lokalt over korte
afstande (nogle fa atomafstande).
Disse lokale atomordener fluktu-
erer mellem hgj og lav i et meget
hurtigt tempo. Vi har saledes set,
hvordan den lokale orden kunne
forsvinde pa mindre end 102
sekund.

Fremtiden er lys

De nuveerende atom-film af uord-
nede strukturer er stadig begreen-
set til blot nogle fa billeder. De er
begreenset af, hvor mange pulse-
tvillinger de nuveerende XFEL-kilder
kan levere hvert sekund. Alligevel
markerer denne praestation et
gennembrud for eksperimentelle
veerktgjer, der beviser, hvordan vi
kan bruge verdens mest kraftfulde
rentgenlasere til at fa et glimt af
atomernes beveegelse.

| gjeblikket findes der ingen om-
fattende teori, der palideligt kan
beskrive eller forudsige, hvordan
atomer udvikler sig i uordnede sy-
stemer. Det er blandt andet derfor,
at naeste generation af rgntgenfa-
ciliteter - sdsom LCLS-II-HE i USA

og European XFEL - er sa speen-
dende. Disse maskiner vil levere
langt flere rantgenpulser, hurtigere
dataindsamling og endnu mere fgl-
somme detektorer. Tilsammen vil
de abne op for det fulde potentiale
af denne teknik og give forskere
mulighed for at fglge atomernes
beveegelse i bade tid og rum med
hidtil uset detaljerigdom.

Nar disse eksperimentelle datasaet
bliver tilgeengelige, vil vi kunne bru-
ge kunstig intelligens til at opdage
skjulte mgnstre i de tilsyneladen-
de kaotiske omarrangementer af
atomer. Nye teoretiske rammer kan
derefter opsta, ligesom Braggs’
krystallografi revolutionerede vores
forstaelse af ordnede krystallinske
materialer for mere end 120 ar
siden.

Sadanne fremskridt vil vaere afga-
rende for at opdage og designe de
avancerede materialer, vi har brug
for i det 21. drhundrede - fra
beeredygtig energilagring og
effektiv computerhardware til nye
leegemidler og genanvendelige
plastmaterialer.
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