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Uvod

Owy dijplomski  rad ispityje  stanje molekularnog  kristala v
Sy kada on sadrZy primese. Kao sto  je poznato Primesa yakansiyd
i bilo kakvo naruserje simetrjje  dovodi do pYave dopunskiti starya v
odnosy na S@n@ sdealne strukiture. Ova- dopunska —stanja su 0 pravily
lokalizorana | to oko mesta narvsenja  simetrije.

Sobzirom da  teor/iska analiza strukture sa narvsenom simetrijos
S2ArZ7 v seb/ veoma Komplikorane racune, kgl Se najcesde mogu dovesti
ao kraja samo  upotreborm racunara, ovde ce biti razmatran $lvcgy feano-

0(/#7902/’00;//7@ mo/eku/arno\g Kristala sa Jednom /ar/'mesam.
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11 Fg@am Frenkelorog eksitona

Prro teorju optickih pobudenja v kristalima daly sv Frenkel ; Pa-
Jerls. Tip optickih  pobuderya kofi se jarya u molekularnim krista(ima na-
ziva se frenkelov eksiton a ponefad i Kilonovsks eksiton. Osim ovik eksi—
tona u polyprovodnicima  postoje eksitoni Vanje— Mota. snovna razlika
/zmeduy ova dva tipa eksitona sastoi se v tome sto fod eksitons Frenke-
la par elektron-Suplina indukovan upadhom svetloscu ostaje v samom
molekulu, kof fe pogoden kvantom svetlost/, ook kod eksitona Vanife —
~/ota kvant svetlosti izbacyje elektron u provodnu zomu ali tako da je
on vezan Kvlonovskim silama  priviacenja sa Suplinom, kofa sestvorila
u popuryjernos zoni. Sve olok Je Sila Kulonorskog priviacenfa dovolino jaka
oz olrzr pa okupu elektron i supYinu fao elektro nevtraln/ kompleks -
= Motor eksiton u polyprovodrfu re tece strua. [a bi se dobile stryja
Lreba nekim spofaspjim polyem raskinuti vezu jrmedu elektrona i S¢ -
pyine i tada, kaca se razorzci [Totor eksiton v poluprovodniky poci-
rje da: tece strufa.

Ovzj rad bice posvecen pitaniima  Zeorje Frenkelovit eksitona i
zato cemo v ozljerm izlagapyy izloZiti deta Yrije teorijy ovh elementa-
rnify ekscitaci/a.

Kao sto je _vec napomenuto. Frenkelovi eksitons se poRrGYy v
molekularnim kristalima. Glavn; preolszavnici molekularnif #ristalz Su
antracen, naftalin, benzol vcvrstom stanu i plemeniti gasori takode
v Cvrstom stanu.

Osnovna  karakteristifa ovib  fristalz S8 o’ su im molekuls ja-
ko JzraZen/ olipoli, da JE Sto9a glavni Lip interakcife izmedu
molefula kristala Zhkz. dipol-dipolna elektricna interakcia. Fotenci-

Jdl dipol —-a’//'oo/ne interafcrsic szmedv molefula jma ob/it



2

/F, /’,z z[/;;/ﬁ—/;?’/][/z'v’/i‘/ﬁ/]
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goe je € — naelektrisanje elektrona ) 7,7 — vektori kristalne resetke,
2 /‘} ’ /_',:-; = vektor/ djpola molekulz na mesty 17 7 . kristalnoy re-
setey.

Upadna svetlost moze da ekscitira molekul na dva racing :
o2 doveole do promene stanje  elektrona v molekuly 1 oz dovede do
fpromene  stana anazfr&s"/y/ﬁ vibraci/a v molekuly. Ehsitoni Kgfi restzju
usleol promene Stanja vnutraspih molekularnih vibracia nazivaju se vibro-
I ove daGe necemo anzliziratr.

Frema tome predmet nasih straZivapia bide eksitoni koii nastafu
usted promene stenja elektronskon podlsisterna u  molekulzrnom kristalv.

Sam nastanak exsitona kao kolektivne kristzine eksc/t‘acje moze
se slikordp predstoviti pa slecledi pacin : Fre osvetlzrama svi molekuli
Aristela nalaze se v  osnovnom stanv 'f\/ v Stanfv n.g/n/'z:'e e/;e/y//'é. Frea-
PosRYimo oz kvent svetlost/ nz Jearnom molefuly v Kr1stalngs resetcs
prevede jedan od elektrona jz osnomog u neko pobudeno stapje. Fosto
Su molekuli v Fristaluv povezani, ostal; molekuls reayomc’e n2 ovo
pobuderye  jecinogz od pyif Y. zbog izmene matricnih elemenala intera -
kcife v osnovnom 1 pobudenom ST2njUY ekscitirace se ; nekl steoled; mo-
lekul. Ekscitacija se sa rjega  prenos/ pa pregorqg suseds /td.

/Dosle.~ 1zvesnog vremena _veliki broj molefula v Arrstaly ce bits
exscrtiran. Oval talas pobudlenja cii se izvor palazi semo v jednom mo-
lekuly naziva se Frenkelor ets/Zon. Jg(/g /Sa‘raz"/yazy’a bice usmere -
na /SKGYuCivO na  Crste  eksitone  /frenkelz ¢/ @ one eksitone kojl
nastaju usled promene staniR eleklrona o incividludlnim molekulima.

H2mi /zfonjan mo[e,éz/[arnoy kristala more se predlstarits v slealecern

obliku -

HZHHL——ZV/ e aae S



gde je  Hz = hamil Lonijan  /zolovanog mole fula , @ Wz —operator ajool -
~djpolne /nterakeire.

Ako se ogranicimo samo na oy slucy onda hamiltonijan molefu-
lrmag kristala v odposy na proces optickrkh pobudivarja njegonmg eleftro-
rskog  podls/stema mozemo  of posmatramo kao hamiltons rjan s2 dvocesticnim
Jermionsim interakcjjama. U reprezentacy Y drgge kvantizacjie onzkav hamilto-

nyan ima  oblif

5 + / + 4
/7/"—)2 ;Eﬁ’z Qr Qza ""Z'ZW;;,; {/34,22/23;24)6&’1, Q2 an’v’xaaﬁ’z,,. e L 43
ﬂ)- nm

22 232

gole 77 7 — 0znacavg/y cvorove fristalne resetke y A4y A2y 23,2y predsta-
gy skupore framtnih brojeva koji  kerakterisy starnje eleftrona by, su
energije eleftrona u stampy 2, @ Wz ?, s Ao, s, Ay / SY  matrichi elements

peratora dipol- dipolpe interakciie po svojstrenim stanyma eleftrona v
/zolovanom molekuly, 0peretor/' 0.’,7’*;1 r Qga kfe/'r?v/'a ', otlnosno anihilirs -
Ju eleftron na Ccvorv 7 v Stanjy A, Ako sa K3 oznacimo hbamilto—

s o N " . v
rjjan molefula n2 mesty i, onck [jegor  svoistvens problerm mozemo

repisati £0 : F o A 7
apisats £ H;;}HQ_.E;;}% SR P

Na osnovv ovog vitimo o sy £ energye izolovanog molekul, dok
2
SV funkcije /% Svoistvene  funkcije hamiltoniizna /zo/ok;moy molefulz .

Matrichi element jntersfcije cva_molefula sz razmim rivorma 2y le, s, 2y

Wkl ) [ s 0 e e

gde a 7z y adtz /orea’sz‘argajo elemente zc;/arem/ﬂe /orosz‘on-? kg/'/' Z20Z/-

ima oblrk

P = —_— .o ’
maju molefuly na mestima 1i;7. Jalasne 7‘2//7/{‘(.“//8 )0 Jeko brzo op20k-
o . o . 5 - oA - v «pe .‘
J¢ & rastojapnjem pa se /nz‘cfra/ /_/, /. 5. / moze.  shvatid; bez velite
paoreske k2o integral po  beskonacnoj zzpremini.

Osnovno -52‘&{7/'2 molefulza  ozraciiemo jnolbksom nulz [ 0/ /N



SO yprostily Sitvaciju precpostavicemo s monohromatska sretlost, koja

paa na kristal mofe o podudyre  elettrope v same Jeanom stanjy, kgje

cemo Okarafter/sats inoleksom /- Tacz ra svakom molefuly elettrons maju
ra raspolaganjy samo ol starye. 1o su Stapja s inakfsom mulz (0, osno-
70 Stagje) I jedhno pobudeno stapje so inckisom £ ZLbog Favljevoy princi-
pe Sasvim  je ocipleaho o= uz GOreyY preapostarky na swakom molefyly
mogu o2 se realizgju samo  slededa fraptimp - mehanicka Stanje
/),_—-:'(/0,0,>/'/7, 74 >) SRS G ¢ e
/725(/400f>;/00/7c>/ WO 514 o i A B
Fosto racimo v Sproksimaclii najblizih suseds elektronski hami—

/z‘onjan / I 7 3./ 2 /‘ea/noa’/b?enz/onu Struktury smae  oblik :

—— o e *
H-gsz ar?‘z OHA g %;LV/RM/?Z/)@/ ﬂ"/aﬁ%aﬁ’ﬂq(a a +5,7?:’,7Fﬂ’-f,z

- (>
T4, 20 " 1144, 2y L3

.

21 2-_4_ /-LJ 2-9 -
1 1.8.

/Qazmaz‘raz‘/' bJM/'/fony'zvn / 7 7.6 /’ r20 elettronski /73/)7/'/1‘0/7\/‘/'&/7
nje zgodno i $a matematiche tacke oleclsta , & 1l sa Fizicke  tacke gle-
oistz, jer [izicki posmatrano ) EASITON  nje pobuden eleftron vec Anond pobu-
denja  moletola  fristala. Z bog tooa se umesto Fermi operatora 0',7f vrocle

rnovi gperatori /% foji se nezivgjy  Fauli operatori ; Qefinisy na slededi

v + o+ -
nACIN @*=Q§faﬁo /[%:0'?0@770 _[_{_9

Fizicki SMISA0 _Novo uvedlenih operators JE ocigledlan. Prema gornjoj ofe-
finicyi  operator /f; oprsuje  proces o forme JE nesio  jecen elektron o
osnovrmom Stanjv, & stvorio Se vy pobudenom  stapju /p FPrema tome oper2—
Zor /52,: krejira frvant /oob(/d?n'&‘ S energyom 5:’/‘ —.f;a’o. O/Defaz‘w' /% 0/0/' -
SYe proces u fome je iScezac  eleftron v pobedenom stapjy ' a stvorio
Se v osnovrom stapjy 0. [rema tome operator /% unistava (anihilirs)
kvent pobuderja sz erergiiom Epr =Lz, . Sobzirom nz definiciiy  Peuli gpe-

ratora [ RARACA / lato se  vih ol su onl 1olerticks ravns nuly g /aoa//afwtor'
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( 16 / §to znacy da ovaf pedprostor re moie uticati na fizicke karakteristifn
s/sterna, paz ga iskyucyjemo iz dayih rezmatrapia. poaprostoru (L 17 ) Fauli
0erators nisu ravnmi nuli 7 Sto Je jos vaZnje, delyucy ma fwy/rc://"e 1Z 0009 pool-
prostora opi  clfu faﬂqu‘c iz fog pooprostora R /e zbog toga /&kyvc?»a\/y/e
peeforostorz (I 1.6) opravdeno. latode je ocipleano o2 v poclorostory (T47)
22/ uslor . ai::far'z’f'/"af’,foaﬁ’o:] I R X /)

/(’omé/nom{v/'em orog vslove sz POZIIL/m komutaciornim n:’é?c\/'/' -
ma za Ferm/ gperatore, za feuly operatore ﬁ[ 78 / a’oéj;?mo slealece formy—

tacione zakone : [ /?? f F E’:J = / e /(,?;/%’ / c;,;,;;
LB B =[G J=0  men  ooItd]

2 +2 7
R=F=0 RPR=0rG=0u1

Odavde s o oo se za _jeckn Cror resethe /ch//',o/aeraz'ori ponaszju

k20 Fermy operatorr ook se zz razlicite cvorove resetke panafg/'u fzo B-

ze operators. //&m//z’onjc?n (L1.8) se sastojj iz dnz able :

(1) (2) -
H:/L///a/+/L7[/d | ..........._/_{/2.

i
gote jo V=0 Faa O Q7a

/2) «— o+ o+ +*
Hd = Z/— % W/ )lf ’ /-zz V3 7L3 /i ﬂd/@?ﬂqa’gn’f / 04 Zza;’*4123+a3-4’ ﬂza;-"’ 23)

1144,

A’ /72 23 Zl{ I

Ako v hamil Loniyzny /I 18] vzmemo v ovbzir c7yen/bu oz inokksr
20,2, Rg, Ay mogu uzimal; samo dve vrechosti O/ }l; rskoristimo olefs-
nicjy P2Ul - operatora i njihove  fomutacione relacie  dobjamo hami-
/fony';n /V,Z/) 7 /osw//om%—o/ reprezentacls v - obliku

1)

o 2 Er=Ea )R+ NE, - T13

gole  je A~ brof mo[ékc//a.
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Konacno z2 kompletan bam//z‘ony;?ﬂ izr2zen v krazicesticnim Rl ope-

ratorime a’oég,;?mo L



H =2k ~£) ik  WE, r 2 M00,09)+ Z{1t50.0,4)-Wo0,00} B3P +
* 22 WIorfi0)=W(o.0,0,0)1 55, P2, 125 {WlorfofraogB R, +
g%fwﬁa,ﬁo/]@*/aw Z £ {thote) /%fg?_ﬁ;g- e tof)ia., P +
"3 £ IV B B Z 4l ool Sl Foof 17,
t2 5 (W00 E IR By # T W04 1)) s ., * 204 (w000 i/t i) -
n | n V]
W0 L)~ W01 0]} B Py Bhus Boe T4 {000,00) #I04 £ Wit o8] -

Wl il BA" A, K e R A PN P

Pri dobjjanjy hamiltonjiana (I 1.75. | iskorisCena Je Cinfenica da sv svi mole-
ruli robnticnr pa Epp i Epy ne zavise o0d indefsa resetie A

Daye demo racun  jzvesti v aproksimacys priblizno dryge k-
ntizacije tkoja Se sastoi v tome Sto se Paul operatori zamene Boze

queratorima B A 100 /or/’b//z"n/'m formu/ama :

3l 7+ -+ A
2 = B %=8r RFA=B:B: -.....I1.

/ zaa’rze samo /afaa’raz‘m _olelovr harmilt oniana. Osim foya oz bismo

Yorostili racun zanemaridemo efstt  peocriars eksitona sto znacy az
cemo jz Kkvadrainog dela hamilton, wj@na  odbaciti clanove kg su propo-
reionalni B'B7i BB. Priblizno dryga kvantizecja fe poznat aproksi-

mativni metod fizike Crrstog Stanjz bk su eforts neotlrzarya u teorif
7 -3 )

nm
A
/znosr Q71— 0,07el opf JE A recz velicine 5 ev. U/ ovey 3proksima-

¢yl formutz (Z1.15) postzje

exs/tona, kao Sto smo ranje viokl; rectz /' veoma mali jer W3z
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e * #
Heff = ; A BB '/'Z 7 Wit 010)B3 (BiutBa., )
n 7

Orvete sv wveclere oznape : A = E+ W/t 0,0, #)=1/0,0,0, o)

€ =F-F,
Ako jzvrsimo Furije ¢ransforma cjju Boze gperatora .
_ KR . —ikR
5’*,/—219” : -’99:*25"’
ile~%) 7
(754 né' 6 = /</ dé} k:

ol A7

nalazimo oz je hamilton) jan  naseq sistema u rmpulsnom prostory :

/adk

Cff _ZfA '/"L(/(/(/ _J/,B/’

g% Je . WIF) =2 W[ {0 f0) cos ak

- -1 1.18.



L2 Zakon disperzije za eksitone

Dz b/ smo  pasti zakon arsperzije za eksitone polazimo oo

hamiltonijana naseg sistema v impulsnom prostory.

H%;[Av'-W/F/jBEH; DR, el o G U
£

Zakon disperzije za eksitone u harmonijskos Rproksimacli dobja—
polk '

O Herr
9 Bz Bz

Ako se 0Qr312C7mo prosctom  kubnom Strukturom /n.ybl/z'//z 6 suse-

mo po formuli :

EelK) = SAFWR) L T 7.20

o2 /, a,oroks/mac!'/'om ﬂg/'b(/lz"//z susecs 1 proksimacyom malih ta-

lasnih rettora k<< opca Jje.:
y 2 2 z_ 2 2 5.2 )
WIk)=2 W/ (cos k.a+cosk, arcoskC) = 217~ %Q 12 +/-*=2_a’ / =
. 2 2

gole jo Q- ftonstantz resette
W~ matricn; elements alipol - dipolre /hz‘erakcy"e_ za na/blr-
ze susecle .
U ovg' aproksimacyii energjju e/;&‘gn& mozemo /7/;3/0/.75‘82,‘/- rnz sle-
k

oecr pacn : 2= N 4 22 . o mi=o
Loll)= A EW+ % o

n o 1422,

Kzo Sto vidimo v oblast/ malih 1mpulse  eksitorn ima  fredratns
zakon olisperzire. Jo zn2ci oz se  ersitop pOr2sS2 f20 slobooha

v Vv, . v . . 2 2
Cestrea, cya fe  kineticka ernergla  oblika : E// g :.fi_’é__;_.
\ 2 /77

U orom  stuczju stvarny masv cdestice zamenjuje efektirna masa

* ﬁz

—

) Ko@ kao STo widimo zavisi od kristalne stru-
2

kture [ konstantaresette Q) i od velicine 7 znaka interakciie jzmedy



10

molefulz .

U slvézjv o Je W<0 efektivnz masa fe pozitivng | na jeziky

klasicne optite imamo thz. POZITInY disperziiy na kristaly. Ako Je

74
W vece oo nute efektivne masa J€ nega

wirna 1 to odgovara kl2sichom
Sluczjv negativne arsperzije,

Gfa?ﬁ'cv/r/' S€  Zzakor arsperzije za eks;-
tone moze PrecSiarits na  sleclecy  pacin

[}
Eelk)
m*>0
A+6%
x*
A-GW m<o0
k
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11 Hemiltonjjan sistema sa primesom

-
Ako na mestol v /a’ea[nq’ SCrukiturt vbacimo primesu stapje siste-

me Se menja 7 polazimo oo bamil fon‘/jana u rqorezentac:/]/ a’rz‘//oe rvanti-

zacjje koy 9[&5/ 5

H:;Eﬁ)bfﬁ/ qutZE;'v’zaﬂ)L ZWM’Z’*”A”V")é.u £—%@f{2¢_ Z+1, 2+
na

(N J’Zgz Yy
Y 3
¥ C?Z/ As df"’ 23, +2 ZW/J”&/%/’?"/ A anz,,{aifmzaﬁ’ﬂ,)a n-mz an-f /!3/ 7
7‘47‘1231‘1

R+ 7Evt,2-1

.-—Ilﬂ

2,227324 aluy"ﬂ'f

+
+4 M
Z W/’W‘rz"'?/a" L2, Z*f; 2y a&v‘” 2 c*" 23 ZZ W/L, z;lf;/’,”}@%h 2 f/;’q(”-’ éf‘é-l-

+
/ ﬂ -> .Z / 2 * i 7
. Z W 20 %, 74) a"f z,a -1, z,,é?e’% éfé’zfzz Wk-’f'?s/?'w Z’-f,z,af'-f,zgz‘-z, z,ai'-z,z_; AT

Z,y %ﬁll 7.,4/’!{_7’-’37&/{

g0t oznacarz Cror resethe kgl je vbacen primesni molekul, Y, 4,4, 1,
preostavyajy skypore kvantzih brofevd ko karakterisv sw@ne eleftronz mo-
lekula primese, IV je matrichi element qoeratora oipol-dipolne interskcije

1zmedy molekuld matrice s primese, E Ly SV energie elekirona molekula pri-

mese sz‘a/yu V.

,ébmilz‘on//';m s/stema  se sastoi jz dva olla :

” AR 7 712
ri e e . tr)_ 1, 7 1
pre cemy je | AT A e S 7”13
(: (2) e
/712/ /7,/f2) /L/,”f A e i o o e e R 2 1{ fj/
i ~ # *
— e > s / 5-
H -%@zagk%+y[gzy%% g;’,_g,z@g,_@z e
n
+
ZW//Tnﬂa, ZJ/Z#/OIIR 0 7/,/ 1,2, ,,M 29 9—1,71205’—4,13)'/'

Aqﬁz ’71,
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+—42 k’//.l/,, 7y, ZJ/%}zsjy (Céﬂ ﬂg gH 23+ Q-// 2 a‘f‘i’/ 23)+

"y M/w,,/?,,z,,zq/@aﬂ/ oy ,,405 w12, 0tea, 1570 1 Mz,,%,gl;;,/ azﬂ B, ba,

z,z, 232y M1 2y

7‘--”-2 7 a,ﬂﬂ/@* =124 (-l/l?qbé’-’ﬂ be’% 22 1 "N”‘/ﬂyﬂ”)&v I s a2,

1% 2y Ay 3 2y

f-
5 ;lzﬂz’;gizh& 713/”‘!/6??,1 —’Zq(aZf/,Zzaé’*/,/?a?Laz—l 2 Z -1, 23 zz W/IIZZ/ 3,2)0 aé’fl( aé’z

24275
7@,-” G2,24 ZZ W/z,,ilz,z3,z,,/ AS 140133- m(qw 23 +%&QZ;1) 2 i v AR
292425 Ny

Iz matematickib, a vise iz fizichih razloga umesto elektronskih operatora
& i b zgodnije je uvest/ /(’Vazmesf/cne operatore Qf i & ko se -

7[//7/50 na Sltedleds racrn -

beg/yw @,5@0@9 e v BHR

Frema gorrgl akfiniciii operator 628-7; Qoisye proces v kome je nestzo
Jedan elektron v osnornom stanju (o) , & strvorio se v pobudenom Sta-
rjv Q. Frema tome operator 62; Are/ra  frant pobudenja sz energijom
@ 9 'gé’o- Qperator Gz gp/syfe  proces U fkome je /scerao elektron u
pobudenom  starju @,a stvorio se u osnovnom stanju(0). FPrema tome
operator Gl unistava(anikhilire) kvant /aé(/czp/j/c? sa energsiom 55} 5;-’0-
Opefo?tox'/ &/ a; _remaju fermionske komutacione retacjje &
el bozons/re /i sa statisticke tacke gleclistz Preasiaviaiy  sreciny jzmedu
Boze ;i Fermi operatora. Ovakvi operators Nz se FPauli operator/.
Aomutacione retacjfe za Pauli operatore mozemo izvest; na osrovy ko-
mutacionih  retacya za Fermi operatore vz jeclan dppunski uslow kojr
cemno detaynije objasniti. Ako Je elektrony dopusteno dz zayzima
Svege dva stafya 079 omaa zbgg [auvlijevog principa za svaki Cror

resetke  kompletan FRrmionsks prostor /zglech ovako :
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[ 1.8.
[1o Og> 10, 15 > 1.9

- I
1
Sobzirom na definicie Fauli operatora ([T 17) lako se vidi oz su o
10entickl’ ravni puli pooprostory (I 1.8.) sto zrads o ovaj poojprostor
ne mofe ulicatr na fizicke karakteristike sistema P2 92 /Skg'uc'bjemo
/z dzljih razmatrapa. { pooprostory (I 1 9.)] Fauli operatori nisv ra-
vl puli 7 sto je J‘os" vaznife, a’e/(//'c/c’/' na funkcije iz ovog podprosto-
re oni oaju funkcje iz fog poaprostora ps e zbog toga rskljucrva-
rje poaprostors (7 1.8.) oprardeno. Jziode fe ocigledno oz v poapro-
storv (71.9.) vazi uslov:

é,ybm by by =1 SLRR O,

Nz osnovy ove relzciie ; ra osrory  fomutecionih retzcija za fe-

rmi operatore . /

é;) n,yj7 22%' ; ba, éZg O ilit
._(7}7: ' gq;U/?g] /b,—,a : "j] 0]

Nje tesko pokazats oa operatori @ /@ zaa’omg};mg/'u sledlece komutz-

cione retacije : [ @, G} ] =(s- ZéZ}Q-’/J:a 62 QZ

T 1.

- 112,

[Qz:; &//=/[az, G?;;]=0 zz £4£ 7 Qa@»—%bzfo,z,z =
Yy Yy Vs Yy
L ‘_I ~ 0 0 0 0
I 2 2 0 0
Vi 0 0 7 g
v | g 4 S g
Z |0 ¢ & |o
no| 3 0 g 0
VZ 0 g 0 g

—VZ[ | ¢ g g Sema 2.
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Razvjjajucy hamiltonjjan (T 1.5) /(T 16. ) po Semama 1i2 1 koristers
relacije I 1.10. ;i 7 1. 2. dolazimo oo komple Znogp hamiltonijana

(Z1.2) izrazengg v hvazicesticnim Peuli operatorima

+ +
W =G5 E) B3P + K # (6 E10) @ O~y ) Ry 6y E20)#

4

+§A///o/a,o,oj +§/W/f,' 0,0, - W/o,o,a,o/]/?;,%, +§j§ Z,‘W/O,ﬁﬁd-[’//o,@@d]@; By,
#2050 W0 000)l P o Py + 7 5TW1E 05 P e 2 5 (1 0, )R Py, +
’” r n
174 WOF 0 By o+ Z 5 W0 fro f J} 27 P # Z W 00 B FR +

7 9 " ,

1

2 F{wfEfnollB B, 'f“%'zzﬂf//@ 0,5%25%+,+55{W@@ﬁ77j%%4 o
o i V]
+§ £ o000+ b5 1 fi -t 00 00 7~ /,f/;/g;/ £fo )JZ,%Z‘ 0, ,%,:4 s *
+§ £ Wo000)+ Wl £ 1)~ Wlp00 ) - 17 (0f £ B PR ey
2 700,0,0)-1tf0009)] + {17100, 0,0+ 17 0.9, .- 2 W ogo,9)f 87 Gp *
# 2 015,0,f,0)# 17/05,08]] OF Py 21 (5,0, 5,0)# 0,0, 7)J 03 P
+4{I710.7,0.8)+ 15082 82 Byt £l 1008417 0.19)) @2 Byt
+ 4J 10,07, 9) + K[ 2,05, £} Qg Fovyt 4] 1700t ) 00,9, 71} O g T

-/-glff;/vfaﬂfﬁo/'fﬁ?‘/ﬁ o,0/7%‘2%/0,o,o/d—/r/ﬁo,ﬁﬁo/—,fr/ﬁo,o,f/_zﬁ;/g,a,o,oﬁ /gg; Pyt

+ 111 f, o417 00. 62 20100091l ;o) 50020 0)} B B, #



75

+ 4{Wlg.fi00)+ Wit 9,0/0/]@ By # 1/l (2.7, 0,04 l7, 80 0/]425/—'2» 2

+4{2001000,0)415(3,1 1, 8+ Fit7:9: 81 ) W10, fy o)~ W% 007 )-Woy 200, 9/-/V/w/0/]@~&

eH

+21ﬁ0;/0, 0,010/7‘-#7/51757‘/7/7‘/:’;/755/?/7[/‘/;/0/75/7?0};;7[750,o,;‘/_l;;/‘?la,ol 2)- lt’/~/0, 2.9 0/] QZ:@-» @_:- B -

&1

#{2Mo00)- 1f, 0,017 o el Bt 7}y Py ~f it 7] e s -

/ Wit o o)+ W(0f o, )} Py £ Fitf0 f ol bt £ 7l af/f/r//fo,fd/} By —
~F{Wtorot)r W 0,0)} B2 B, ~ ittt ,0,0)) FE B - o o) J R +
+J1h0.0,4) + W0 f £0)-f0.0,0)- WHEEEIF BB PPt

+[b//fa,o,77+k7/of;f,0} /:7/0,0,0,0/—[17[797[7577] .:;% _,’;/g,_, =2 d o0 .]Z/. 73

Dz bi smo  izvrsily ozlju anzlizu /7;./77// Lonjyana (I 1.13.) azli racun cemo
izvesti v aproksimaciji - priblizno druge  krantizacije. Metod priblizno droge
kvantizacife, koia nam asaje  eks/tonSki spektar v harmoniiskg aproksi-
macyr, sastoj/ se v ftome oz se Suly operatorr 1z (X 1. f.?./ zemene
Boze operatorima B *; B ; AT A oo /yr/'b//;z"};v'/r) ;[ormu/ama :

f.

+ -
Pr=5B: =B . 5F =878

e ] * 7174
& =Ar r=A; QGQEA7A;

Osim toga dz b/ smo yprostili racun zanemaridemo efekt neocrZzpya ek-
sitona Sto znacl oz cemo iz fradratnog dbls  hamiltonjzna odbaciti
v . \ . T pta? : . .
Clanove kojy su proporcionalni 55, AA, BB i AA. Posle orih qoroksi-

macjya efektivni hamiltonjjan glasi :
/aa//’

eff %/ o +/7£ﬂ?‘
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o "
H;f = ; [ E +W/(F, 010,f)- lffo,0,00]] B3 B +,; FW0,1,97/ By +Bier) —

. N : 3 9
=€ 87 By Wl 1010,9)+ 610, g.g10)~2 ool A A g Wb, *B,,) +

7"/{7/0/5/0/7“//?3’/55*,*5;-4/ - 07175

9de Sv wvvederne opzrnake /:-f “fo =€
&= Ep= 7

Ako izvrsimo Furjje frans formaciju Boze operatora :

. 1 IR, + -//(-/7 1 ///(,"kz,}l?
==/, € "R = — vz Z€ -
Vi ; By O WZZ "B -

73 =/ )
2
P 7e4)d
Brry=-L 5 g™ ;= t s gt R
1 W—) Bk 7 'Ei':'-/ W;Z' Z
1 iE-4)R / + _~1(E-1)3
T, = = P e e
ANk g e Vﬁ;@?’

o0le su FiG— talasni vertori
oz je  hamilton; Ja/? naseq sistema v impulsnom proStory:

n&[aZ/mo
e/'f Z 2 +L///r{} B} Bz - Z BiB.e /e/k-.z/
AJ * / Z/ i~ ,{"/ -
R F Al GZI0AE Bre il

A ST 2 o T
+N%,_//_Q/@Ak5 R N 12/



9% su vredene ozpate :

E + W/]’;O/O/f/_W/O/O/O/O/ = A
7H+W(9:99.9)+ {05,092 B00,00)= A
2 @/;, o fojcosak = (k)

2[';/0/3/0/7760502’ = L’;[é’/
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12 Jednacine za funkcije Grina

L& bi smo ispital; €nerglje eksrions za proste Jeanoaime -
nzione kuvbne strukture wodimo metod furkejie Grina. Mz ospovy qoste te-

orje o jednacinema za funkes, ju Grina polazimo od sledeceq sistema jo-

anacimna

E<< Bz B > =2—% + <&/ 02’,/7]/5,;» o TT24
E<ArlBz» = «[AeHlBS> ... . T2z

J/edecx korak jJe oz pademo komuitztore - [ Bz H ] LAz H]
gperatora B2, At sa pamiltoriia 2n0m  sistema (77 1 16.) koff ima ob-
///é X >/

- o f/'f .Q/
f1=21A +8)] BBy — ——Z B; Bye'
£
. | /e//?‘.é’/ iEIE-3) -
+/€—20? Az Are q/gw//} Bre” * ,
o <E(R-3)
# = X W(3) B A LA
£3
J -)/'(_"'_.é'/ > ‘:7
[B_Z’/)L/]—XZ[A+LV\///_/Z[EA/[ /3.,]_2/_ L8B3, 8 B/ ¢
/
! CER-F ey -2, 4(.;.//4 2
+—A—Z€ Uk 2/1_5,2’,/4_;:’/?/5 -;\—;‘4////5/6 15,4,/4,2 Bk] +
Nz £19
G20 B pi e e R N
£q
.cZ/k'.é,/

[AaH] =214 IR A0, B i 7€ T, B ] +
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d /EIR-3) ~ on <lELE
s —j}g £ T Az, Az ARl + ?/ZZZ: WIF) e f -2/[ Az, ,4.’2_“, Bzl +
" £'g
+—— =) f, =/
%ng/k/e [A2,BeAz] T
Na  osnovy Fomutacionih relacija :
*
[ Bz, Bz Br] = &3z B’
+ /
[52; B Be/ = &2z Oi
" =
[ 82,42 A7) =0
Operators A 7B
[ Bu#g Br] =0 | ForrY
*
[B2,8: ] =3/ 726
+
[AE, 5/?’5/?_’] L'
+
[A/?/ Bé’ 5/?:7:0
+
LA 1 A3 Azl —‘—5}5 AR’
+ /
LAz Az Bz] = &z3 B
+
[A2,BzAz]=0 ... ... 72.7

/' vloge Aronererovgg simbola  zamenom v [T 2.1// / / Vi 2.5/ ao-
bijamo :
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[5&,//]_/'417&5(//,4 A7 - ——25;,646//( ta

/?,

~ CIRLL
+W/§Mx/f4,;"e‘ / B L o e T
¢Z/;,-/?/ y; i 4
LAz HT = ;’A;'e 7/{2.75/5”5 Lifs /o) .. T 28
| £

[osto smo  nasly komutacione relacjje [ B H] 7 /. AR, W] Sistem Jeanz-

¢ina zz  funkcife Grina 9(25s7/ :

-a/"

12 p i
6//< Che L Zk//oc/e ﬂfk/ 7210

[£-4-W2)]6(7) = £ £ 7"
%

<

A’ 42’/& ~ .af(k-"k-'/

EU//?/=-A7§€ [7/k/+ §W/k”7 GR) - T2
V'S
gde sv uvedene funkejye definisane na  sledecy nacin -
2 1 nt -
GlZ)= << Bz[ Be » L/F) = LAz Bz >
2 + ==
G/k/: L 5/‘:'//52 s 0//-‘?7:<</4/?'/B§ 5> e 1212,

O#] = < Ag] B2 G(7)=<< Bz Ba >>

-’
Ako | pfecfemg__ s2a k' pa a’nacme 7210 ¢+ 7 2 // y[z.s'c

COlF- -c

v
[ F-4 _W/ZUG/"J/:Z%‘ -——5-/? 5/,% JZW"/e g//(/ . T2.13.
-a_ {-’,k/ / -3/ &Z/" /’} -
F OI7 —26 D7) + ——g__é//f/e G(R) - . ... D24

Primenom Qilerove formule | adicionit teorema fposte

izvesnih Zransformacia Jeanacine I 2.12. ; I 2.74. glase :
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5 Lo o ol 52 Er 3
/7 E—A-W/J/]G(oé/:j‘:— +Cyeos Ed+ Goinle *W(,c//c}co:w—c;sm{aé/ T 2.5
E D) = ¢ cos 7F - C, S 2R + G coséf - Cy sin oF e I 276

ga’e Sv  uvedene konstante :

g T - : L <Ck
C, == NZG/k/e Q:%Z,6§/k/e
k k
G = L3ome” G=ilzigRe™ .....aq2m
% £
Cr = %Z’ oz’ Cy = = Zéﬁ//ﬁew
K /?,
4 & I / ~ oy {Z,(:" /7275
(s = p? WIE)GR)E = —gg_jwﬂk/G{k/@ 218

-3

Konstante G i C3 koje imajy oblik I 218 v 20rokS/macifl =0

4’ " : : i
plase : (4= 77; OR) , G=2L Z/ IEIGIE] 1 ako v jeanacin
77 2.16. /orcd'emok sa Rl

Jeanacine zz funkcije Grina glase :

[E_/A,,.L\,//,z’//](;ﬂ/i?{ :ij’:j-@v'—ﬁ;/a?/Cg s T 249

ED/OJ/:C{’LCJ _Z_/—QZO
Resavzjuci jecnacine (7 2.19.) 7 (X 2.20) po GlZ) 1 Df2) dobjjamo

7 / w//,e/ -
//\1/ 272 PY)
5 A

G C: 2’ 77
D/Z——-Z_ivh—; /~—Z 7 2.22.



e

gde je wvedena oznaka : 4+l ) = y/,z'/
La bismo  formirali  sistem Jeanacina po  konstantama C,i Cy

Jeanaciny (I 2. 21) mnoZimo sa X/Zk;/l ') 7 sumiramo 0 Z 2 jednac?hu

’

= 2 :
(7 2.22, ) mnozZimo Sa —”A— I sumiramo tatode po o . Nakon kfac/eg sreds-

Vafy}; dobyjamo :
2

iy A
1-Llg—=q =0
r-zla-F6 7 2.23

_ 72) w(Z)
”5; Ghts ”ZE v =iz Z ~02)

Lobili smo  nehomogeni sistem algebarskih jeanacing po fkonstantama

G 7 G cya sv reserya :

7z, Ly
C}=—&-,1 J Cs—’—D

o0 su  urvedene oznpake

A A
T - =
E b




9,
[Z =
o w/(Z)
27 N;E-mf/
_ A
=
02:
s W
NI E-pl)

Jeadnacine I 2. 2/ /

L g w2 V(<)
Gl = o E - }%4/+ i ;0/04/ 0 F-vZ)
vg DSy .04 7 DQ,
0/‘,('/“"5 0 7 E D ........

X 2.22. postaju

1S W
1~G4 7

/, o K&
27 N ? £-()

7acke v kgjima Gripora funkcjjs postaje beskonacna odreduju pol
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Grinove funkcje. Pored standardmog polz  kei znamo odredsts
[E —‘-}”/"7/ postyi 1 dopunski pol Grinove fFunkcije (I 2.25) koji se

odredyje jz ustova D=0

"y A
g ~F
D =
~ ~2
o i W(<) ;1 WE
N T E-pl2) NT E-¢1)

0

...._2'[2_27
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I3 Zakon disperzijje za dopunske ekscitacjje

Dz bi smo nasli zakon disperzije za aopunske efscitacije
eksitona polazimo od uslova (T 2. 27) koii glasi :

A7
7 E

gde je : W(Z)=2lycos ok
PlZ) = A +Wh= A+ 21 cosad

Ako sa paznaclenih suma predemo na integrale po formulama :
Tz

_4_2 M‘da :_Z/zwcosxd,\f ........ 7ot
NT E-wi 2% P=cosX , ,
~J
Tz
g b A —
j_Z W("‘)—_Z/‘WCOS“YX R T &3
K st o /.,2’—‘2/7 —~ 05 X -
G E-p) %) 7
pri cemu  smo uwveli smene : QL =X
Pkt i
iy e |
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/ada uslov 7 2.27 glas :

s

2
-r

7
2cosx Qx
P—CosX

S

~2

/ / //fw cos’ oy
27 - COSX
Y7

Resavzjuc/ integrale 731 /732 uz SPIOkSIMEcHy 7 »1 z2

fe;e/y/e aobr /f2/mO

xz

217 cos X olx e

27— »—cosx
S
4 417 Zrosxalx

2Jz — COS X
%

zw (V'—"

tako da ustov(l] 3. 3/ ﬁ[aS/ :

//0

l’\\
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Kesavajuecr determinanty 34 za reserje energife etsitona dobijars:
A)

I=F =0
J
£ =/ AR S e
Vidhmo da e Energle  eksitona reda velicire energlje /ooéaa*e/_'i/'a

molekula primese A’

Ako /zraz

z‘r;ﬂ:farm/‘{emo ako oz JE ¢

7 = 1 7 27

gl o ol f =
!/?2_/ 7 /_?Z. 7 7_2_17_2 272__ 7

/' o9rapnicimo se na aproksimaciju ‘7 » 1 z2 res'eq/'e integrala I 3.1

I

/7 3.2, aobrjamo

7
2Weosxdx _ 2/l . .....T36
7~ cosx [E-a)
-7
g
qtr/casxa/x____zw T 37
7— cosx =4
-Ji
4 " i E—A v > "
pole je  jzyrsens zamena : = . Mzdena resen/a za gornje
2W '
integrale zamenimo v ustor 73.3. Aoy Zode glas’ :
i A
= £

I s =0 738

L E-4- 7?2
_ 20l £—A

(£-4)°
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/?es"az/ag/z/c/ aeterminanty JJ 3.8, ; /z/;ea’ngcbz/cyuc’/ S s2 nulom gobi-

_/’.,7”70 3
’ ~ A
£E-A ./E—A—zwz/___ A’ 20y

£ £+4 £ (E-4)? "0 / i

E~(N+24+ 20)E+2A 0+ 1% 2075 285 )F —

~[AN+ 288" W % 280 W) = 0 .. T 39

bobili smo  algebarsky jecinaciny Zreceg stevens po energlf; exsi-

Zornz £ . Reserja cemo POTrazily v obliky :

o A’ + £ )f——m,;/a?//é//'c‘?ﬂ& ... 3.10.
. b J ~1Y 23 22
Uz g/orok.svmacye P .-:/A + & / = A +3AE
2 z __ .2 3
£ =(arE) = A +24€

Zamenom v Jeanaciny I 3.9 Qobjiamo  da je popravks energife &
0blika : - 2wV
(A-N°)+ 240 % A%

N X

Vidimo o2 Je popravke  energie & pozitivna velicinz , Zamenom

31 v [ 3.90. tac2 resenje  jecnacine 7 3.9. 9l3si:

s 20 W7 —
2 4 - ey S R R RN X ¥ ]
G (A-1)4 240 02A W)

[osto je A, A’ >> W, W tako oz mofemo prstr :

S A
L AvutZEW
[A-247)*
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EEA’ZV?‘%] T3

Kao sto vidimo  dopunski niv kgi se pojavijyie kao poste-
Qica prisustyva primese v moletulzrnom kristaly ima  energjy kgjz
Je recz yelicine energye  pobudenja  primese A’ Mala PODravka na
oy energrjy  proporcionalng JE velicin rezornzntnit mnterakcrya za
molekule  matrice ; primese a obrruto je srzzmerna fragraty

raziike energ/ja ,ooéaa"e/ya molefuls matrice ; molefulz prime-
Se /A " A72.

A’) Fa A
E(%) A’/H?%z}
A+ZW
N=2%
_g f Slifka 3 +g K
}
E(x)
AR -
A—/—Z‘L‘V , X
| T~ a1+
ga—zw
|
T | : T s
N Slikg 4. LK
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Zakljucak

U rady sv 1spitivana  eksitonska Stanjad jednodime-
nzione resetke sa  jednom primesom. F nergifa pobudernja prime-
S€ razlikyle se od energije pobudenja ostaih molefula v kristaly
@ fafode je vzeto u obzir da primesa arukcye interagye sa oko-
linom nego idlenticni molekuli matrice jzmedy sebe.

Analiza J€ vrsena {zako sto je hamiltonyan sistema kr/st-
2+ primesa naplsan k2o suma hamiltonjanz jdkalne strukture r
Qvoatha kofr pastafe usled naruserya  simetrje kao perturbaciie. Fri-
likom na/zz'efg/;? zafona disperzjje  koristen je metod Grinovih funkci-
J2. Lokalri nivo ke je  dbbjen rz ovz/ nacin S2Arzr kao Glavns
ctan energiju pobudena  primese ; dopunskr clan kofi' Je proporcrio-
nalzrn matricnim elementima rezonantre /nterakejfe ' obrrvto pro-
porcionalan razlics energla /poéuc?fé/_,y'a primese I energje pobude=
1y molefulz matrice,

lakode je interesantro rapomenuti oz v sluczjv kadz je
energija /oabud’e/y/a primese veca oo energje pobudernz ostalih mole-
kula onolR lokaini nivo lezi van etsitonske zone [$(.3). U obrnutom
Slucafu lokalns nive preseca ersitonsky zonu(sl4) tako o2 Su nova
Stanja rezonantna starja slobodnih eksitona, a to znaci oz se z2
reke vrednost/ _talasnog reftora intenzivnost Sslobodnih eksitonskih

t2l2s2 naglo /oozfec’ara vsled Prisystys primese.
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