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Mit Laserpuls auf das einzelne Molekiil

Physikern am MPQ gelingt es, die innere Dynamik einzelner Molekiile mit
Femtosekundenpulsen im UV-Bereich zu aufzulésen..

GroBRe Lasersysteme liefern heute ultrakurze und hochintensive Lichtpul-
se, die es im Prinzip erlauben, Materie und ihre Dynamik auf atomaren
Skalen abzubilden, bis hin zu einzelnen Viren oder Molekiilen. Aber bisher
war es nicht moglich, solche Pulse zielgenau einem einzelnen Molekiil zu
tiberlagern. Die Gruppe von Prof. Tobias Schatz (Max-Planck-Institut fiir
Quantenoptik in Garching und Universitidt Freiburg) hat nun einen Aus-
weg aus diesem Dilemma gefunden. Die Physiker speichern die einzelnen
Molekiile mit der bewahrten lonenfallentechnik und beschiefen sie dann
mit hochintensiven Femtosekunden-Pulsen, die ihnen das Labor fiir Atto-
sekundenphysik am MPQ zur Verfugung stellt (Nature Physics, AOP, 5.
Februar 2012, DOI 10.1038/NPHYS2214). Mit den Lichtpulsen im UV-
Bereich, die sie derzeit verwenden, konnen sie die innere Schwingungs-
dynamik eines einzelnen Magnesiumhydrid-Molekiils, das aus zwei Ato-
men besteht, auflosen. ,,Wir konnen uns aber vorstellen, dass unsere Me-
thode einmal das Standardverfahren wird, um groRe Biomolekiile mit
Réntgenpulsen zu untersuchen®, erklart Tobias Schatz.

Fir die Untersuchung der Struktur von biologischen Molekilen, z.B. von Prote-
inen, gibt es bislang keine befriedigende Methode. Das gangige Verfahren ba-
siert auf der Streuung von Roéntgenstrahlen an Kristallen und scheitert daran,
dass sich die Molekile nur schwer oder gar nicht in die kristalline Form eines
Festkorpers bringen lassen. Fur die Abbildung einzelner oder weniger Moleklle
reichte bislang die Intensitat der zur Verfugung stehenden Lichtquellen nicht
aus. Denn bis die Molekiile die hierfiir erforderliche Zahl von rund 10" Photo-
nen aufgesammelt haben, ist ausreichend Zeit vergangen, um sie infolge der
dabei erhaltenen Strahlenschaden zu zerstdren. Uberdies machen es lange
Expositionsdauern unmdglich, die hohe Zeitauflésung zu erreichen, die not-
wendig ist, um kurzlebige Zwischenprodukte oder schnelle Strukturverande-
rungen zu analysieren.

Die neue Generation von Rdntgen-Femtosekunden-Lasern verspricht, diese
Hurden zu Uberwinden. Denn sie liefert Lichtpulse, die mit einer Dauer von we-
nigen Femtosekunden (1 Femtosekunde ist ein Millionstel von einer Milliards-
telsekunde, 10 "'° sec) kurz genug sind, um die Molekiile durch Photonenstreu-
ung abzubilden, bevor Strahlenschaden ,sichtbar” werden kénnen. AuRerdem
kann der Strahldurchmesser auf die GroRe eines Molekiils, etwa ein Zehntel
Mikrometer, fokussiert werden. Doch wie schafft man es, ein Molekil so genau
zu positionieren, dass man den Laserpuls dann zielgenau Uberlagern kann?

Far die kontrollierte Speicherung einzelner elektrischer geladener Atome, d.h.
lonen, hat sich seit vielen Jahrzenten die so genannte lonenfalle bewahrt. Da-
bei handelt es sich im Prinzip um ein evakuiertes Gefal3, in dem vier Elektroden
so schnell (mit Radiofrequenzen, d.h. ca. 107 Hertz) zwischen Plus und Minus
hin und her geschaltet werden, dass sie einzelne, auf extrem tiefe Temperatu-
ren geklhlte lonen im Zentrum der Falle halten. ,Schwebend® und gut isoliert
von ihrer Umgebung kdnnen die Teilchen mehrere Stunden dberleben. Fullt
man in die Falle mehrere lonen, dann bilden sich aufgrund ihrer wechselseiti-
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gen AbstolRung geordnete Strukturen aus. Obwohl der Begriff ,kristalline Struktur gerechtfer-
tig ist, sind die Abstande rund 100 000 Mal gréRer als in Festkérperkristallen, wodurch sich
einzelne Gitterplatze leicht auflésen lassen.

Auf Molekdle ist diese Methode nicht so ohne weiteres anzuwenden, da sie sich mit den ent-
sprechenden Methoden nicht direkt abkiihlen lassen. Die Garchinger Physiker haben nun ein
einzelnes Molekul in einen bereits vorhandenen lonenkristall eingebettet. In ihrem Experi-
ment schalten sie dazu zwei lonenfallen hintereinander. In der ersten Falle werden unter
Einstrahlung von Licht aus Magnesiumdampf und Wasserstoff in einer photochemischen
Reaktion Molekilionen erzeugt, die aus je einem Magnesium und einem Wasserstoffatom
bestehen (MgH®, bzw. Magnesiumhydrid). Diese zweiatomigen Molekiile werden in eine
zweite lonenfalle Gberflihrt, in der sich bereits atomare Magnesiumionen in einem gegensei-
tigen Abstand von 10 Mikrometern zu einem Gitter angeordnet haben. Unter dem Einfluss
der kalten Atome kommt auch das einzelne Molekullion nahezu zum Stillstand und ersetzt
eines der atomaren lonen im Kristallgitter. Wahrend sich jedoch die atomaren lonen durch
Fluoreszenzlicht zu erkennen geben, bleibt der Gitterplatz mit dem Molekil dunkel. Die Posi-
tion des Molekils kann jetzt durch Interpolation aus der Position seiner beiden leuchtenden
Nachbarn auf weniger als ein Mikrometer genau abgeleitet werden.

Damit sind die Voraussetzungen dafiir geschaffen, das Teilchen zielgenau und mit nahezu
hundertprozentiger Wahrscheinlichkeit mit Femtosekunden-Laserpulsen zu treffen. Dabei
wird das Molekll, das sich zunachst im Vibrationsgrundzustand befindet, mit einem ersten
Puls in einen Zustand angeregt, bei dem die beiden Atome mit einer Periode von 30 Femto-
sekunden gegeneinander schwingen. Ein zweiter Puls testet wenig spater, in welcher Phase
des Schwingungszyklus sich das Molekil gerade befindet. Am Umkehrpunkt, also nach 15
Femtosekunden, ist der Abstand zwischen den beiden Atomen am grofiten. Trifft der Abfra-
ge-Puls genau zu diesem Zeitpunkt auf das Molekiil, dann ist die Wahrscheinlichkeit dafr,
dass die Bindung zwischen den zwei Atomen zerbricht, am groéRten. Infolgedessen ver-
schwindet der dunkle Fleck im lonenkristall (siehe Abb.).
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Abb.: (links) ,Kristall* aus fluoreszierenden lonen. Der mit dem Molekiil besetzte Gitterplatz (weilSer
Kreis) bleibt dunkel. (rechts) Die Zerfallswahrscheinlichkeit ist deutlich mit einer Periode 30 Femtose-
kunden moduliert. (Foto und Grafik: MPQ)

.In unserem Experiment kdnnten wir die Molekule im Takt der Laserpulse zur Verfligung stel-
len, d.h. rund 100 in der Sekunde®, erklart Tobias Schatz. ,Auf diese Weise kommt immer
Nachschub fiir das bereits bestrahlte und letztendlich zerstorte Molekul. Indem wir bei den
verschiedenen Molekilen die Verzégerungszeiten zwischen Anrege- und Abfrage-Puls vari-
ieren, kdnnen wir die Schwingungsdynamik des zweiatomigen Molekuls auflésen. Dies ist
nur moglich, weil die Pulse mit einer Dauer von wenigen Femtosekunden wesentlich kiirzer
als die Schwingung des Moleklils sind.*

Bei den hier beschriebenen Experimenten wurde Laserpulse im UV-Bereich verwendet, um
die Machbarkeit der Methode zu demonstrieren. Mit Réntgenpulsen liefe sie sich auch auf
Biomolekile anwenden, die in der Natur haufig in geladener Form vorkommen und die mit
standardisierten Verfahren erzeugt werden kénnen. Die hohe Intensitat und die kurze Dauer



der Rontgen-Laserpulse sollten es dann erlauben, nitzliche Informationen tber die Struktur
des einzelnen Molekiils zu erhalten, bevor es aufgrund der Strahlen geschadigt ist. Das Ex-
periment kdnnte der Schlussel werden, um in Zukunft einzelne komplex aufgebaute Molekile
mit der erforderlichen Genauigkeit und Effizienz zu untersuchen. Olivia Meyer-Streng
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