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Uvod

d/piomski rad isprtuje stanje molekularnog kristals u

stucaju kada on sadrzi primese. feo slo je poznato primesa i/akansya

///' bfio kak/o naruserye s/me-trrje dovodf do po/ave cfopt/nsk/h Stanja u

octnosu na stsnja /deslne structure. Ova dopunska - statya su po prarilv

lokalizo/ana / to oko meste narusenja simetrije.

•Sobzirom da teor/jskj snai/za slrukture sa naruseno/n simetr/jor

sadrzi u sebi </eoma kornpl/Aovane racune, koji se najcesde. mogu doisesti

do kraja samo upotrebortf racunara, orde c'e bit' raztnatran slvcsj Jedno

molekutirnog kr/stala ss Jednom primesom.



GLava I

EKSITONI U IDEMNQM KRISTALU

li Pojam Frenkelovoc/ eksrtona

T2, Zakon disperzije za eks/tone



It. Pojam Frenkelovog eksitona

-teorlju optickih pobudenja u kristatima da if su Frenkel / Pa-

jerls. Tip opt/ck/h pobudenja koji se jai/t/a u moie-kularnim kr/ststima na-

z/va se. Frenketor eksiton 3 ponekad /' fa/Conors ft/ eks/ton. Ostm orih eksi-

tona u poluprofodnic/ms postoje eks/toni l/an/fe - Mota. Qsnorna razlika.

/zmectcf ot/3 di/3 t/pa ete/tona ssstoji se u tome stoked eksrfongFrenke-

la par electron-supfjinci /ndukov^n upadnom st/etloscu ostsje. u S3 mom

molekutu, /<o/i Je pogo<£en ki/3ntom st/etlost/, dok Aod eks/tona fen/je -

-/Vote kt/snt safest/ /zb3cu/e efefttron u proi/odnu zonu ali tako daje.

on i^zsn KulonotssX/'/T) sfisms prtt/lacenja sa supyfnomr fcqjs sestt/orjia

u popunjenoj zon/. Sve dok Je siLs Kutonorsfcocf pr/clscenja dofolfnojaka

da drzi r/3 okupu etektron i $up(.//f)tj kao etefttro neutrstnf kompfeks -

- Motor eks/ton a polvprofodn/'fru /ie tece. struja. Us bi &e dob/{3 struja.

treba ne^/'/n spobssrij/m pct/em ras/</r?uti i/ezu /zmecCu etektrons / £v"

ptjine i tada, kada se r<3zor<ad.i Motor eksiton u polvproi/odn/ku poci-

nje da ' tece. struja.

OfJ/ rad b/'c'e posisecen pitanjims teorije. Frenftetowh eks/tona i

zato cemo u ctaL/em izlaganfU /'zfoz/ti dfft&tinye. teorrju ot//h elements-

rri/h ekscitacys.

Kao stoje i/ec .nappmenuto. Frenketori eks/toni se po/artfu/u u

mofekutarntm kristztima. (jfai'n/ predstafn/c/ molekutarn/h kristala su

3nt/-seen, naf^si/n^ beriz.o£ u ci/rstorrt s^snfu i piemeniti gasori tskooto-

u ci/rstom stanju.

Osnovna karsktert'st/ka owb Ar/stsfe Je. ote j-<y /m motekudja-

Szrofzerj/' ottpof.}, c&i Je stooa gfei/ni tip /ntergkci/e Szmecfti

Ar/st3{a tkz. dipot- d/'poIns etektr/crtsi interskc//<3. Potesid-

JdL dipoi-dipo(ne iirterakcit* /zmetfu mote*via /ma



gtfeje e - naefektr/sanje elektrons; n,rn~ rektori Krrstsine resetke.,

3 tyj r^ - i/ektorr dt'pote motekuts na mestu rf i ffi u kr/stalnoj re -

/etc/.

$ ret Cost moze. da ekscrf/ra molekul na di/a. na.c/'na :

do promene. stanjg efektrona u motekulu i da dot/ede do

promene. stan/a anvtrasnj/'h wbrzcija u molekulu. EksJtonf koji nzstaiu

usledpromene sfenjs. unutras/7j'h molekuLzm'/h wbrgcija nsz/i/sju se i//'dro

ni f ore cfat/e. necemo anzl/zrrati.

Prema. tome, precfmet na.s/'h istr£z)t/3njd b/ce. eks/toni koji nzstaju

usfed promene. st&nis etektronskoo pcds/stema u mofefcutffrnom kr/sfefu.' <j <j i
c "oa/77 nast<sn3k eXs/tona /<so /totett/i/sie. kr/stisffte. ekscitacne moze.

'to predsfewt/' /?£ sfedec/ nsc'rn : Pre offsett/31/3njc

^ • / • ^ • -^"^se u osr?ot//7o/r> stan/u z/. u stsn/u na/rrze.j c/ j j

d& kvgnt st^et^ost/ na Jednom mofekatt/ u kr/sfelnoj resetci

prsi/ede jedan od e£ek trons /z osnoi/noq u neko pobcf&eno sterye.. Posto

su motekvti u kr/'ststu pot/ez3./7>, ostsfi /notekud reaooi/ace. na,i * j

pobucfen/e. /ednoqs. od rtf/h, tj. zboq /'zmene m&trtcn'th etemensts//
^J V/ v C/ "*^

kcije. u OS/7DV/7O/7} i pobucfertom stsnju eksc/t/'rsce. se. /' ne*f steotffdf sno-

LekuL Eksc/tscijs se sa. ryega prenos/ na njegDrog sused3 ttd.
r~) / / j.rosce /zresnog i/remena _ veO'ki broj wotekuta u kr/'st£(.u ce b/ti

ekscit/ran. Ova/ tatas pobucterya. cm' se /zi'or nataz./ samo u Jednom

Lekutu naz/ra se. Frenketoi' e£$/ton. £/st/3 /'strazrvanja b/ce. vsmere

na JsAt/uc'isQ n& c/'ste. eksttone, /-renketa •£/. /?<? one. eksttone. koji

us/fed promene sferijs efektrvna. u /nd/'^/'dusfn/m

motek(j(a.rnoo kn'stata moze se preolstaw't/ u

obOku :

nffi



gcfe je H* - ham/Itonijan teotovanog molekula , a WjJ, -operator ct/pol -

-d/polne fnterskc/ie.

Ako se. ogranicfmo samo na ov&j stucaj onda ham/Iton ijan moleku-

larnqg kr/stala u odnosu na proces optf'c'k/h pobt/ctti/snia ryegoiftg efettro-

nskog pods/sterna mozemo da posmatramo kao hamiltoni/An sa dt/ocest/cnim

fermionskim irtterakcysima.. (J reprezentaciji drugs krant/zacye. orakais hamrlto-

ri//'3/7 ima obi/A -.

gde n, m ~ oznacarsju cvoroi/e. krisfefne resetke,

vt/zju Stupove kysntnih brojet/a ko/i karakterfsu stanje efekfronafy^ su

energij& etektrona u stenju A, 3 W+jfi fa,?^,?^,?^] su mztr/cni efe/nentr

operatora djpoi- drpolne inters key e po ^t/qjsti^erf/rr) stanj/'m3 efektrona u

fzotoi/anom motekvfu. Operator/ G.^^ /' Q-nx. krejr3.ju; oofrtosno a/tfhi{/raL-

ju etektron na ct/oru n u stanju /7. Ako sa #n oznac/'mo fra.mil to—

nijan mo(ek(/£a. na. fnesfv n j onda n/<?JOY svc/sti/enr problem mozemo

napisati

osnot/v Ofoj t// of/mo cfe s(/
(o*s</ funkc/Je //j Sfojstisene funkc/Je, ham/lton/jsns fzotoisanoq mofekuta.

r>i element /r)tera,kcye cf^a_ /nofekv/a s$ razn/m

«**'

gcfe U& j Ctf£ preds"t<3f(j£ja efemenfe zaprewtne pros fora ko/i zauzi

msju motekvfr n3 mes&ms n fm . T^^isne /f//7/:c//'e / JakO brzo

Ju J£ ra-stojanjerr) ps ss integral (Z 4.5-J maze. s/jya-Tf/'-f/' bez

p ogres ke Aso /rr£eyr<3£ po beskonzcnoj xspremfni .

Osnot/no stanjs mote/: a 1st czr?ac/ce/r?o /nofe&som nufa (oj. £a bf



uprost'ti srfuacyu predpostawcemo da monohromatska srettost, ko/3

na *r/$tat moze & pobutfye efeAtrone u samo Jednom ^tanju,koje.

cemo ctara&er/'sat/ /'ndeteom f. Tads na st/akom motetutu etektroni /ma/ a

na raspotaganjiJ samo oh/a s^snjs. To su -start/a s<3 fno/eAsotf) nula (O, osno-

fno stan/ej / Jeo/no pobvoteno stsnje -s^ /ndeksom f. Zbog Paufyewg princi -

pa sasrim Je ocigledno ofs uz gornju /orecfpostsisku na sfakorri mote/tufa

tnog.u da se realizo/u samo steofeca trantno-fnefan/cka stanjs .-

........... T4.6.

Posto raof/mo u aprok&imac/j/ najbtiz/h suseda etektrons-ki

ttor?t/3J7 (X /• 3.J za Jedrfod/menz/onc/ strukturu //na obltk :

rtazms-tra.ti ham/rton/jsn (T /. G.j f-ao efektronski hamition/jan

ni/e zgodno nf S3 rr>3tei7}3.-t-icfie. tr.c/.-e gleoti/ta f £ ni sa f/z/cAe tacfre. gfe-

d/stajjer f/z/'c/:/ pcs/rfstranc , e/'Sfton nrj'e po&vcfen e(ek£ron t/ec Atent pobu-

ctery'a rrrofekt/fe fcr/stsfe. Zboj -togz se u/vesto Ferm/ operators Otff t/vocfe.

now opera-tori Pj /'oji se. nazit'sju Pzuti oper3-£ori f def/n/su na.

Frz/cki sm/'sso noco Ufeofen/ri oper^tora Je cc/Qledsn. Prema gornjoj de-

f/nici/i operator P* op/suje proces a /;crr?e Je. nesfeo Jeofen efektron (/

osnoi/nom stanju, 3 stror/o s~e c/ pobuoferrom stanju f. Prema tome opera-

tor Ptf kre/ra. kfant pobuote/ya sa energy off jErff ~£f?o • Operator ffy opi-

su/e prcces u Aome. Je. iscezao electron a jsobuoter?o/r> stsnju f 5 stt/or/o

se u osno</nom s-fsnju 0. Premst. tome operator Ptf unista^a(snihilfraj

kvant pobucfenja s<3 energy om cfi£~C£0 . Sokzirom ns def/n/cf/v Psali cpe-

r&tora. (£ f- 3-J lake se f/'ef/' da. su onf identic^/ ravrri nc/lf v podprosfor



f 2 /• £/ .Tzfo znacf da ova/ pcctprostor ne moze (/ft'cati na f/z/cfre.

Si$tematpaga te*t/u£wemo f'z dafff/i razmatrsrya.. tf podprostorv (it p.) Pat/If

operator/ n/'su raw nvfi / stoje Jos ^zrn/e.> cfetyucf r?s funkcrie /'z ovoj poct-

prostora. or?/ tfs/u ftrnkc/jc. /z ifry pcotprostora paje zbog toga f'

pcdprostora (X /. e) opravcfarro. fefroo'e. Je. oc/qfecfno & a

fa>rr?6/not/3/yem ovoy usfotsa sa pcznat/m fomi/fac/on/m refecija-

ma za Fermi oper^orej za Pat/t/ operatore fjl / 9.J dobfe/no sfecfece. Aomcr-

Udavcfe se. y/tf/ cfe se 2:5 Jec&n c'rer reset/'e Psuli .operator! por

kao Fermi opera-tort dok se. zs raztic/fe ci/owe resetfre. ponasaju /cso Bo-

ze opera-tori, /fam/tiorfijan fZf-dJ se sssto// /z tft'a.

11

tf hamittonfiartts (E4.8.J t/zmemo if o6z'/r c/ryenicu da /'

AT/ fa, fe / %4 moyu uz/msti sarxo c?j/e vreofnosti O f f . Jskor/st/'mo ofeff-

niciju Paul/ operators /' ry/hoise /:om(j^3c/G/7e refecye. dofy/amo hami-

Itonijan H/d u joavl/onsko/ repfez&r£a.c///' u

n

Je /J - broj molekuta .
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Sema i.
•

Razf/jajuct hamiltonijzn ft/d po semi 1. f tort's tec/ komufecio-

ne. retacye. ctob/jamo fyj /zrjzer? u /wsz/cesitfcnf/r? Pau// opes-stor/ma.

n n

ftp*,

Konacno za Aomptetan ham/lton/fari fzrszen v Xrazicest/Cti/m Pjulr

otobyamo :
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T f.45.

Pri dob/jarju hsmittonijana [T 4-15.J /'sftor/'scena Je. cfn/enica da susw'moie

kuti iofentfcni pa E$f / £~^0 ne zaf/se od /ndeksa resetke n.

DsLfe cemo racun t'zt/esti u sprofaimact// pribd'zno druge. kra-

ntrzacije koja -se ssstgji u tome sto se Pauli operator! zarnene. Boze.

opera-torima B* ' Bpo pribliznim formula ma :

S3/77O kradroitni cfzlow harnittonjiana. Osim toqa da b/'smo
__ - _- — — — — ' ------ -•"- - -— ^ \J

uprostili racun zanemaricemo cfckt neodrzanja ekstfona sto znaci da

cemo iz foadratnog dels hamiltoni/sna odbsc/fi clano^e ko/r s</ propo-

rcionalni B+B* i BB. Pr/blizno druga krantf'zscyj je poznat aprotel-

i/ni metcof f/'z/ke ci/rsfog st^nja do/- jvy erfefcti neodrzanja u tzorrji
[v//^-f

kso sto smo rantfe wc/zl/ reds -—-' / isecma malt Jer Wfiffi

fznosf Osf-r-OtOfeP dok Je A reda vetic/ne 5eV. U ovoj aprok&'sna-

€//'/ formula (Zf.45) postaje :



c

^ IT* -'//"/077 (un+jiorf-ii 7_ {. 47

su uvedene oznate : A - & + ̂ ,0,0,^(0,0,0,0)

£=-Ef~Eo

izrrf/mo Furije transformaci/u Boze operator* :
./»•*

v
-t- -

„Ze
3



_/ 2 Zakon disperzije za eksitone
'

Da bi smo nafli zsfon disperzije 13 eks/tone. polazimo ool

hamiltonyana naseg sistema u impuisncrv p restorer .

Zskon ot/sperzf/e za etetfone. u harmonijskoj aproks/macyf dobi/a-

mo po formud : 7) L/P

A/co se ogranicimo prostom kabnom strvkturom (najbtizih 6 sc/se-

d-sj, aproks/macijom najb(iz/h svseds / aprofts/fndcyorn mat/h £2-

tesnth fettora ka. « 1 onda Js .•

fz c?y=2 wfy- ^Z+1
2.

gc/e j'e CL- konsfenfe reset 6e

W— matr/cni element/ ct/pol-drpotne /rrferaftcife. zs nsjbii-

ze susede .

U d/e/ aproks/maci/i enemy u ete/tona mozemo napfsati nz s/e-

2m*

Kao sto v/'d/mo i/ obtest/ mat/h /tfputes eks/ton /ma ki/adratn/

zakon cttsperzi/'e. To znact ds se eks/fon ponssa kso s fob oofn3

cest/ca, cya Je kine&cfcs energy?, cbtika : f __ *
/<e 2W*

U ovom stucaju sti/amu masu ces€/ce. zsmen/uje efekt/ma
L2

} ko/a fao s€o t/'df/no zar/s/ ex/ kr/statne, stru-
.

ktcrre (konstsi/rferesetfe ctj / od yel/c/ne i znaka /nterakci/B



molekuts.

if stuc3Ju ofe j'e ltf<o efefrt/vns mssa Jt pozit/vna f nzjez/ku

Jtlas/cne opt/Ae. /ma mo tkz. pozrt/yntj d/sperzf/u ns kr/ststu. A Ho Je.

W vece. od nt/(e efekt/vna rnas& Je negzt/t/na. /' to octoov3.r3 Mtesfcnorr

sL<jc3J(j nejat/i/ne tf/sperz/je. Grsf/cfu se zskon d/'sperztje. za e/cs/-

moze predstess/'tf na sfecfec/ nsc/r? :

SL2



aiat/a

PR/MESM MOLEKUL U lOEALh/OJ STRUKTURI

IL f. Hamittonijan sis&ma sa primesom

12. Jednacine za funkcije Gr/na
/ J

13. ZzA-ov dlsperzije za dopu/iske. ekscitacija



H 1 Hamilton!jan si sterna sa primesom

. -»
Ako n3 mesto i u idealnoj strukturi ubadtno primesu starye siste

ma se mer/js / jootstz/mo oof h3/niltontj3n<5 u reprezentec/jt tfruoe

zscije Ao// gl.as/ •'

W*,wttyat^(a*<^sai^ a^3) +

Z

^p^t,pi&b^ . . . / / / / .
gde. € oznacat® cror resetSce u tig// Je udacen primes/?/ mo(eku(, ^Ht,^,]^

upofe kvarrfo/fy brqjetsa ko/i ftarakter/sv stanje efettrons mo-
i*^

j I*/ Je matr/cnf element operators dipoi-d/'poine inters kcye.

motet ufe matr/ce / /or/mesSj 6^ sa enerq/je. efektrons mole ku id pri

mese u staryu V .

Haml(toni/3n s /sterna se S3sto/f jz cfy<z

prt cemu Je • u«l utfj
r fi = Hid

rt
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10 I00 77

Sobzirom ns ckffnici/u P3uli operator (JJ f.r) tafo se ^di ate su onf

/den-tic*/ wrf r>u(i a podprostoru (I I 6-J sto zr?acf c& ovaj podprostor

nemoze ut'catt na f/z/c/te KaratterJs&ke s/stema pa ga tsktfucujerno

/z dat///7 r3zm3tr<sn/3. (/podprostora (W f.g.j P^uli operstori n/su rs-

vnf nut/ / sto je Jos t/aznije, detyvc; ns funkctje /z ovog podprosto-

rs orri dajif fa/jtci/e /z too podprostora psje zboj togs /sfr(juci'i'a-

nje podprostora (7[ J.8.J opraistfano. Ts/tccfe je oc/glecfno cte u podpro-

storu (K /• 9-J i/az/ t/sfot/ :

A» Q* /• D-> u^ ~ J. . . . . Tl {. 40

(Ja. osnoi/u ove reiacfje. / r<3 osnci'u /'ornut&cioniri refecf/a za Pe-

rm/ operators. : /. ^

I Igj "<? f ' £n°2%' f O?nUg zzQllil
* Tf j.tf.

'/e tesko pokazati da operator/ Q. / Q

cfone retacije. •. [ Q.-* , G.

'u sledece komuts-

•f-

I
JL
ML

IE
£
E
M
m

H
0
o

,'

2

0
o,

4_

0

S
0

%

>£,

0

0
a

0
0

i'
0

Q

$

V3

0

0

z
0
aa
9
0

I

^
0
0

9
$6
0

0

9
9



Razvijajuct hamittontjzn {JL 4.5) i(]J^.)po semama HZ i Koristeli

retacije J 4.10. i 714. W. cfolaz/no do kompletnog ham/ttonijana

(TT /. &j izrszcnog u Arazicesticn/m Psuti operate rim a

^W(o,o,0,0) +Zfo(f,o, °,fj - Ix/fo,o, o, ojjfgpj -t-Z, j {W(o,f,f,o)-Wlw,o^
n n n

+
*

n h

cJjP^
n n

« "

ri

vMfi*JJf$Pit&ift-4 +*_/

+i f% °> f< °)+ww °> -f)} &t P&+i wbi *> f> °J+ wio& o, fjiatfei +

, f, o,

+i

>flf,o)-W(f,o,olfj-W(olo,o,o)li fa ̂

fo,ftf,o)^(flololf)-2W(olofolo)j f^ p^



fff

o,

^W^^/^,7^^^ v ' £ & * CTV

^f & £ £, f C*™7

/' smo izvrs/l/' cfe£/a analizu tern/lton/jana f/[ /. 13.) ofsi/t rscun cemo

f u aproksimaciji pr/dfizno drage kV3nt/'zacije. . Metod pr/bfrzno

krstntfzacije, ko/3. nsm cteje. eks/tonsfJ spekfer a fyarmonljsto/

mac/ji , sastoj/ se u tcrrje. cte se Pzulf cperatori iz (JT4.43.J

Boze operator -/ma B / B, A i A po ortblizn/m

p-> ^ R* n' n — Dn On

Of = At Qt^Ai Qfa ~A*t At

Osim toga, cb hi smo uprostiti racun zanemaridemo efefit neo&rzznja e/c

sitona sto znaci da cemo /z. Aracfrztnog cfeta ham/Moni/ana cctbactff

cfcno/e kojf & proporcfonstr?/ B B , A 'A { BB / A A . Posle ov/h aprofcsi

mscr/a tfe fit/mi ham/ltonyan
pdk

H i **Htf+ Hint



^ +B \ f. 15.

su uvedene

/zvrs'fmo Fur/je trsnsformaciju Boze operators •

•*.•#

A-, =

sv k t' §— tstesni i/ektori

nstaziimo ota Je hamr'ttonijafl naseg s/stema u /mputsnom prostoru:

C*= ZiA +WtyBtBt- {

nt.16



gcte su ui/ecfene oznske .-

B + wfa 0> Offj- iz/(o, Ofo,o) -

-2. W(o,o,o,o)=

2- &{$, o, ft o) cos at =

-



n 2 Jednacine za funkcije Grina

Da bismo ispteli energy ^/^ za flfofte

i,

&

" 1/2.2..

Sledeci tor** Je da n*demo ^omut^ore .• [B^Hj^A^ff]

B2, At S3 hamittonija/iom sistems //7 < f*J ty/ f'ms ob-

.......... ;J2,

C S
A'o



'L 'Z // 0 =

o =

/

uoj.sjsdQ

= [*ff f/ /7^ 7

Lfiuopsinujoy n/ioi/so

'9'S

«-/*-"«-



2.0

e

1/2.8.

A /:

Fosto

' zs
i [/%,//] sister, j

funficije Grins

sa aisetfene fan£c//e cfef/n/sane m sledeci nacfn

'i Bl

DM =

. j

Ako predemo s<3 k' na k Jecfnac/ne £2. to i 1 2. // qisse :

r £ - A : v & } 6 M = - e * ' f f V .......... 12.13.

Pr/'/venom 0/terot/e formate i adic/onfh teorerria posie

Izvesn/h transformac//* Jednacme JL 2-43. /J2.f4. gtese :



2$

// 2.16.

gde su uvecfene konstante. :

C = i
N

-,/
k

Konstsnte <Q / C3 koje fmaju oblik

7T2.1G.

. u

e Gr/n3

uc/ Jectnac/ne. (H 2. f&j / (I 2. 20.) po G(^) /' D(<2) dob/Jamo :



/
"'

.v

= 0

a

od eutoeupdf tjM

f)S

ns ef/o ?•) i
* ' ' * **/ •

tuaGoutoyau ou/s

o = <v >y
: OUJef/qop

fepesy uoye/y • 70 Od •dpoye? outcj/uins / — FS* ow/zouu/ (•

S 7> od
f-

"0 eu/£}uej.fuoy od su> u/^s/s i

-3 ff)

outs tq

sp6



7cf nfbpdjpo &uosuoy$dq afejsocf efpyunj. e/iou/jg pus/fay n

a 3

nfe^sod

A/y
7

0

fr

3

(r)/A

_
7

r

= 'a



Grrnot/e funkci/e . Pored stsndsrdnog pote Aq/7 zr)3mo odred/fi

(E = f(JJJ postoji i cfopuns/'f pot Gr/noi/e funkc'ije. f£ 2..25.J

odredu/e fz ustotsa D = O

se.

D

/- E

•

A:
E

-0 ••••12.2.7.
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1/3. Zakon disperzije za dopunske ekscitacije

D3 bi smo nasli zakon disperzije za dopunste etec/tacije.

eks/tona polaz/mo cd us{ov<3 [JLz.27) /<q// ofesi :

D = -o

gde je : W(* ~

= A + t= 2-

A ho ss naznscenih suma prectervo ns integrate po formufemd :
TL

W(3/]_ <—t W(**-J /j feivcosxcfx
U X E- ff<2j ~2X J T?-.COSX

7/3.1.

7/3.2.
E-

-JL

- cosx

pri cemu smo ui/el/ s/nene ; = X

E-A
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Reluct cMerminantu M 3.8. / fzje dnacarajudi je « nulom

J3mo :

A'

= 0 ...... £ 3.9.

Dobili wo styebzrsKv jecfnac/w treceg stepenz po energtjj

£". Resery'a c'emo pot/~jz/'& a

E ~

t/z

2.3 men om v jednac/'nv 7[ 3. 3. ctob/jjmo ds je popratsks energ/Je £

obt/ka : r __ QWA'W _
~ ......... - J'H

Md/mo da je poprjtste enery/je £ pozrffisns ve(/c/'r?a . Zsmenom

W 3.41. u 7/_3. 1O. tjr(te_j-e$enje_jec(nac/fjt* 1 3. 9. gtesi :

r "" A •* ^-_ x~_j KV ^yE"=A+~ — "3-K-

to je A, A >> W, W tako ots mozemo p/sati

F — A' +
*— *— -* ' f *

(A - A'



7t 3.13

c(/C3

sfo i//tf/mo tfopunskf r?/i/o Ao/'i se pojai/t/vje teo paste -

pr/'mese u molefiuternom kr/stetu /ms energi/u £0/3

Je reds t/e(/'c/r>e energ/je pobtftfer>j3 prt'mese. A'. Afjfe poprsykd /?j

energ/Ju proporc/onatna Je n(/c/rt/ rezonarrtn/r/ /rtterakctjs Z3

matr/ce / primese a obrnuto Je sraz/nerns k 1/3cfrates

enerjtjj pobtfdkrtja mo ferula ma trice / mofekufe pr/me-

A'> A

A< A
A+2W

„A

A-21V

CL
£ K
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ZakLjucak

U radu su /spit/vana eksitonsks stanja jednodime-

nzione reset/re $3 jednom prfmesom. Energy a pobucfenj3 prime-

se raztikuje se oof energtje pobu&enja ostef/h moiekula u kr/stalu

9 tako&e je uzeto u obzir da pr/mesa rjrakcf/e wtersguje ss oko-

t/'nom nejo fderrticni motekulf m3tr/ce izmectu sebe.

Anat/za je i/rsen£ tako sto je hsm/ltontj'an s/stema kr/'st-

&(+ pr/mesa. nap/san kao suma hamiltoni/ana /dealne structure i

doda'tfa koji nastaje as led nsrt/senia s/metrt/e fao pertarbactje,. Pri~

I/from na(3zenj3 zakona dteperzye kor/scer? je metod £r/noy//?

J3. /.ofafo' nivo ko/f je dob/Jen ns oi/sj nac/n sadrzi k3o

cten energiju pobuo£enj3 pr/mese / dcpvr/sk/ cfen kojr je proporc/o-

nalar? ma-fr/cn/'/n etemerrt/ms rezonatrtne /rrterakc/je / obrrwtopro-

porclonatsn r3Zlt'ci enero/ja po/juctsnjs primese. / energfje. pobucfe-

rya molekvls ma-trice.

Takotfe je /nteressntno napomertut/' da v slucsju kadsje

enerqija pobu&enjs pr/mese t/ecs cc[ e/?erg//'e pcbu&enja ostatih mole-

kula ono/3 fate In i nfi'o fez/ i/an eksrfonskc zone(s(.3j. U odrnutom

stucaju lokatni n/'i/o preseca eks/tonsku zonufs/.^) tako da su noi/3

starya rezonanfna stanja slobodnih e£$tfo/?3j <? to zrtaci da. se za

neke yrednost/ _taiasncQj_.yek-£or3 ir/tenz/fnost sfobodn/h ekstfonsk/h

nagto povecacs (/sled pr/svsfyz pr/mese.
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