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Motto:
,A tudomany [és] a technologia [...] nem
old meg minden problemat. De tudomany
es technologia nélkil semmiféle problemat

nem lehet megoldani.”
(Teller Ede)



Az elOoadas vaza

o Példak fotoszintézisbol: a bioldgiai ismeretek
er0s technika-fliggése; a fizika ,nyitasa’ az élo
anyag kutatasa iranyaban

e A technika allasa, nyitott kérdések

o XFEL és ELI ALPS — alkalmazasi lehet6ségek



Miert fotoszintézis?
Molekularis mechanismusok— Globalis hatasok

September 1994

6H,0 + 6CO, + hv-> C4H;,04 + 60,

Fotoszintezis: az élet energetikai alapja, O 2 dus legkor
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e +7.9 per year Atmospheric CO,

750 @360 ppm)
(+ 3.2 per year)

Global
Carbon 90
Cycle

L 1.7 Net flux
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Stock = Billion metric tons
Flow = Billion metric tons per year



1970-es kép: egy atlag amerikai csalad az egy év alatt felhasznalt
olajmennyiséggel. Mostanra a fogyasztas 40%-kal magasabb.



A ‘Vostok Ice Core’

az elmult 420 000 év rekordja
2008
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Nagyon hosszu idéallandok

A CO, koncentracid, a homérséklet és a tengerszint még
sokaig emelkedik a kibocsajtas csokkentése utan is!

Feltételezett CO,
kibocsajtasi csucs
kozeljovében

Egyensuly eléréséhez

sziikséges ido

Intergovernmental Panel on Climate Change

Tengerszint-novekedés a
jég olvadasa miatt: par
ezer év

Felmelegedés/hé6tagulas
miatt tengerszint-
novekedés: szaztol ezer év

Hémérséklet-
stabilizalodas: par szaz év

CO, mennyiség
stabilizalédasa: 100-300 év

CO, kibocsajtas



Photon Reaction
center

Pigment
molecules



2 NADP®

2 NADPH + H®

4 Excitons

4 Excitons
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Block diagram of photosynthesis

Photophysics
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Fotoszintezis - 1968
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Szinkrotron-sugarzas — szerkezeti biologia
(+ spektroszkopia + molekularis bioldgia +
bioinformatika + biokémia + élettan, ...)
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Light harvesting complexes and reaction

center In purple bacterial membranes
100 nm

c

University of 1llin bana-Champaign

Model AFM image of the native membrane

Cogdell’s structure Hunter and coworkers, Nature, 2004
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Overall structure of
PSII dimer from T.
vulcanus at a
resolution of 1.9 A.

Y Umena et al.
Nature 000, 1-6
(2011)
doi:10.1038/nature0
9913

nature
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211 spectra have a dominating negative band which 1s
due to photobleaching and stimulated emission. The
pumi pulses initially populate the excited singlet state
of chl b near 655 nim. This bleaching decavs
simmultanecusly  with increase of the bleaching
arcund &70 nm &79 nm reflecting energy transfer
from Chl b toe different .pools® of chl a. The bleaching
at 679 nm decawvs on a ps- and a non-resolwvabkle ns-
timescale. The fast ps-decaw at &7 nm is very likelws
due to singlet-singlet-annihilati on processes caused by
the high pump pulse intensity of = 101% photons pulse-!
cm™ . The positive compeonents are due te excited state
absorption.
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PSII reakciocentrum és a vizbontd (OEC) enzim

szerkezete/elrendez6dése (a tavolsagok A-ben)
bicarbonate

a3 54 Cyt B555
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Nobel dijak a fotoszintézis teriletén

Richard Martin Wilstatter (1915, Chemistry): Chlorophyll purification

Hans Fischer (1930, Chemistry): Chlorophyll chemistry

Paul Karrer (1937, Chemistry): Carotenoid structure

Richard Kuhn (1938, Chemistry): carotenoids; vitamins

Melvin Calvin (1961, Chemistry): CO, assimilation in photosynthesis — using C14
Robert Burns Woodward (1965, Chemistry): Total synthesis of chlorophyll

Peter Mitchell (1978, Chemistry): photophosphorylation: chemi-osmotic theory

Hartmut Michel; Robert Huber; and Johannes Deisenhofer (1988, Chemistry): X-ray
structure of bacterial reaction center.

Rudolph Marcus (1992, Chemistry): Electron transfer theory

Paul D. Boyer and John E. Walker (1997, Chemistry): Enzymatic mechanism of ATP
synthesis; X-ray structure of the ATP synthase

Ahmed Zewail (1999) femtochemistry, femtobiology
?? O, evolution?
??7? Efficient artificial photosynthesis?



Megoldando problémak

* A molekularis/fizikai mechanizmusok pontos
megertése: a gerjesztési energia vandorlasa és a
reakciocentrumok mukodése, vizbontas: oxigén és
hidrogén, toltésmozgasok megértése, regulacios
folyamatok fizikai alapjai, mesterséges
fotoszintézis

e (Makro)Szerkezetek részletes feltarasa: a
molekularis szerkezetek sugarzasi karosodasa;
mikrokristalyok ?, in vivo szerkezetek?

o Szerkezeti dinamika (bioldgia, intelligens anyagok)



X-ray Lasers

Visions and Possibilities
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- FOLD INCREASE IN PEAK BRILLIANCE




Any sample placed in a focused FEL beam will turn into
plasma at some point

Lysozyme

SHORT PULSE 3x10%2 photons at 12 keV in 100 nm focus

<«

LONG PULSE

&
<

Neutze, R., Wouts, R., van der Spoel, D., Weckert, E. Hajdu, J. (2000) Nature 406, 752-757




Imaging single particles (molecules, nanocrystals, etc.)

3. Nanoscale manipulation

Biomolecule/particle injection

2. X-ray Laser Development

X-ray laser pulse

One pulse, one measurement

4. Data collection

Noisy diffraction
patterns

Combine many measurements

Data frames Combined data set Reconstruction

5. Data processing, phasing & reconstruction

Neutze, R., Wouts, R., van der Spoel, D., Weckert, E . Hajdu, J. (2000) Nature 406, 752-757



1. FEMTOSECOND NANOCRYSTALLOGRAPHY

10,000 x 10,000 x 10,000 CRYSTAL 5X 5 x5 NANOCRYSTAL

Loy

So

LYSOZYME

From: Neutze, R., Wouts, R., van der Spoel, D., Weckert, E.
Hajdu, J. (2000) Nature 406, 752-757




CRYSTALS ARE FLOWING IN A FOCUSED WATER JET

In 5 days: 6 MILLION SHOTS (on 6 million nanocrysta Is) and half
of them good shots




PHOTOSYSTEM 1 STRUCTURE from nanocrystals at the LCLS

PETRA FROMME ASU Nature, 2011




2. SINGLE PARTICLES

THE GIANT MIMIVIRUS in the OPTICAL MICROSCOPE

Too big for EM, and cannot be crystallised beacause of its hair
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Based on aerodynamic focusing:
W.K. Murphy and G.W. Sears, “Production of Particulate Beams” J. Appl. Phys. 35, 1986—-1987 (1964).

ADIABATIC COOLING
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Lehetoségek az ELT ALPS-nél

Faigel Gyula, MTA SZFKI 2011

ELT és ELT ALPS projekt rovid ismertetés
'.I Osszehasonlitds mds forrdsokkal
Kutatdsi és gyakorlati alkalmazdsi lehetdségek

Osszefoglalds, tanulsdgok




ELI vs XFEL

Az XFEL-ek nagy energiakon

Kis foton-energiakon (1-50 eV —
~um - 20 nm) nagyobb
intenzitast adhat mint az XFEL

Pumpa-proba tipusu mérések
esetén, a két nyalab egymassal
meghatarozott fazisviszonyban
lesz

keV (10 keV, vagy nagyobb

energia - < ~1A) sokkal tobb
fotont fognak adni(10-1000
tobbet, energiatdl fliggden)

Nem lehet 0ssze-szinkronizalni
a pumpa és proba lézert, mert
ez két kulon lézer, az egyik
hagyomanyos a masik maga az
XFEL)



Two-Color Pump-Probe Studies

FEL /\ Opt. laser
Atoms |
B I\/Ioleculj <

XUV, < 6nm , > 200 eV UV / Visible, 400 - 800nm
<100 fs, 5- 50 uJ <100fs, >1md
50-100 um - linear regime 50 um - non-linear regime

M. Meyer, Orsay
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ELI ALPS kutatasi teriletek

« A.Kotési elektronok viselkedésének tanulmanyozdsa
(MID FDE SCS)

« B. Torzs elektronok viselkedésének tanulmdnyozdsa
(MID FDE SCS)

C. Atomi és kisebb méretskalaju 4D leképzések
. (SPB FDE SQS)
« D. Relativisztikus kolcsénhatdsok vizsgdlata (HED)

« E. Kompakt fényes fotonforrdsok lehetséges
bioldgial, orvosi és ipari alkalmazdsai (SPB FDE SCS)




ELI ALPS kutatasi teriletek

A. Kotési elektronok vuselkedesenek
tanulmanyozasa T AT

attomdsodperces feliletfizika
orbitdlis siriiség Sexifenilben

atto- femto- kémia, a reakcioképesség optikai
szabdlyozdsa

- attomdsodperces plazmonika, fényhullam
elektronika




ELI ALPS kutatasi teriletek

Torzs elektronok viselkedésének
tanulmadnyozdsa

- Izomerdcid idébeli lefolyasdnak vizsgaguyes

- A fotoszétesés dinamikdjdnak vizsgdldta

- Iddfelbontdsos fotoelektron diffrakcid és
holografia |




ELI ALPS kutatasi teriletek

Atomi és kisebb méretskalaju 4D
leképzések
Nemlinedris optika és a refraktiv index eredete,

Elektromdgneses tér nano-szerkezetekben és
metaanyagokban vald terjedése,

Toltés atrendezddés fényérzékeny molekuldkban,

A kémiai kotések felszakaddsdnak kovetése

- Egyedi részecskék leképzése tobbirdnyd szimultan
megvildgitdssal




ELI ALPS kutatasi teriletek

Egyedi molekuldk atomi szintl szerkezetének meghatarozasa
Mérjiink olyan rovid idé alatt, mig az atomok még nem mozdulnak el!

T4 lizozin fehérje

Pulse

t=—2fs t=2fs t=bfs t=10fs t=—20ts

R. Neutze et al. Nature 406 752 (2000)

Kisérleti hattér: rontgen szabadelektron lézerek
(Timpulzus z'loofsl )V"l'&)




ELI ALPS kutatasi teriletek

Egyedi molekuldk atomi szintli szerkezetének meghatarozasa, mérés

Rontgenforrds

A mérés sordn
a minta tonkremegy!

http://Icls.slac.stanford.edu




ELI ALPS kutatasi teriletek

Egyedi molekuldk atomi szintli szerkezetének meghatarozasa, mérés

Rontgenforrds

A mérés sordn
a minta tonkremegy!

http://Icls.slac.stanford.edu




ELI ALPS Alkalmazasi teriletek

E. Kompakt fényes fotonforrdsok lehetséges bioldgiai
alkalmazdsai

Biolégiai rendszerek (sejtek, sejtalkoték) miikodés kozbeni, nanométer
skdlaju leképzése: sejtek életfunkcidi, sejtfalon valé transzport, sejt-
sejt kommunikdcid stb.

concave ML
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plane ML .

Teljes ter( leképzésre alkalmas HHG multiréteg
monokromatorral elldtott zénalemez mikroszkdp (felbontds 150
nm). Az elsé méréseket szdritott alga mintdkon végezték.




The origin of the psi-type CD

LHCII microcrystals — structural hierarchy; spectroscopy of

highly organized molecular macroassemblies
B

CD (mdeg)

680
1 1 1 1 1 1

400 450 500 550 600 650 700 750
Wavelength (nm)

Miloslavine etal. Photosvnt. Res.2011.Garal: Biophvs Technique



Light-induced (thermo-optically induced) reversible
reorganizations in the long-range chiral order of lamellar
(microcrystallyne) aggregates of LHCII
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PSII reakciocentrum és a vizbontd (OEC) enzim

szerkezete/elrendez6dése (a tavolsagok A-ben)
bicarbonate

a3 54 Cyt B555

& N ~ Yo
D1H180 D2H189



Charge transfer complex in LHCII -
role in photoprotection

Side view of LHCII mon

Stromal view of LHCII trimer
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Three strongly interacting chlorophylls — al, a2 and a7 (in red) — form the
lowest-energy site in LHCII and might be involved in the formation of a
guenching CT state.

[ ambrev et al. BBA 2011



SOLAR: 178,000 TW

Renewable, CO ,-free
energy sources ...




Charge transfer complex —
mesterséges fotoszintézis

C. Lambert, Univ.
Wirzburg




Charge transfer in diamond-based biohybrid systems
for energy harvesting applications




Kovetkeztetések

e Az ELI — mint egy rendkivil fejlett mérési
technika — Uj (ma még talan pontosan nem is
ismert) lehet6ségeket nyit a bioldgiaban és a
biomimetikus intelligens vagy hibrid
rendszerek kutatasaban

e Gyakorlati alkalmazasi teruletek: fotoszintézis,
biologiai és mesterséges szolaris energia
konverzio; fotobiologia; egyedi molekula
szerkezetek — gyogyszertervezeés, intelligens
anyagok tervezése stb.



Mottd/2:
ELI (probably) has the solutions
— find the problems!



