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UyvoD

Pojava davidovskog cepanja eksitonskih zona uoéena je dosta
rano u istra¥ivanju molekulskih kristala. J. I. Frenkelj (8. \U.OPreucew)
koji je sa Pajerlsom (Peierls R. E.) i Vanijeom (Wannier G. H.) ute-
meljitelj teorije eksitona, se u svojim radovima objavljenim 1931-
-1936 ( Phys. Rev., Sow. Phys. ) bavio kristalima sa jednim moleku-
lom u elementarnoj ¢eliji. A. S. Davidov (A.C. Damwso® ) y gyome de-
1u " TecpuR NorNOWSWUA CBETE & MOMKIARPWLIX xPuctaAndr " (““*) teoriski
ispituje kristale sa viSe molekula u elementarnoj ¢eliji i tako kon-
statuje cepanje eksitonskih zona koje po njemu dobija ime. U to vre-
me ve¢ postoje eksperimentalni podaci o ovoj pojavi. NeSto ranije
(1949), N. N. Bogoljubov (W w. ®ofoano®0® ) razvija teoriju pribliZne
druge kvantizacije koju je zapodeo Bloh (F. Bloch). Bogoljubov nju
iznosi u delu " Aexuuu no xBAWTOoBOL RATweTwee " | Y, M, Agranovié
(®.M.Arvavonuu ) koristeéi se ovim metodom i poboljSanjima koja je
dao S. V. Tjablikov (C.®.Tasauwown ), uspeva da dobije bolju kvantita-
tivnu sliku o ovoj pojavi nego Davidov koji je koristio aproksimaci-
ju Hajtler-Londona. Osnovu metoda pribliZne druge kvantizacije &ini
aproksimativni prelaz sa Pauli-operatora na sze-operatore. Javljaj
se 1 drugi pokuSaji aproksimativnih prelaza (Dajson, HolStajn-Pri-
makov). Poslednjih godina V. M. Agranovid i B, S. ToZié razvijaju
taénu reprezentaciju Pauli-operatora preko Boze-operatora (Wonnex-
TUBUBIR CROUCTRY dPeUderLBUr IKCUTOwo® WETR \A% ). Samim tim dobi je
se moguc¢nost tadnijeg teoriskog tretmana osobina eksitona dakle i
davidovskog cepanja.

Ovaj rad sledi gore navedenu istorisku liniju razvoja teori;
Problem davidovskog cepanja eksitonskih zona kod kristala sa dva mo-
lekula u elementarnoj ¢eliji biée obradjen u aproksimaciji Hajtler-
Londona, a zatim metodom pribliZne drugekvantizacije pri demu ¢ée
biti izveden jedan opSti rezultat koji moZe da posluZi i kao osno-
va za dalje radove. Posle toga ¢e biti izvrsen niz aproksimacija u
cifju matematickog pojednostavljenja. Konadno ée problem biti reZen
primenom talne reprezentacije Pauli-operatora preko Boze-operatora
(u prvoj aproksimaciji), koja omoguéava uradunavanje nelinearnih e-
fexata., Cilj ovakvog posturnka je da se omoguéi poredjenje rezultata
dobijenih ovim novim metodom i dosad najdeSée kori&éenim metodima.
Dobijeni rezultati su pokazali svrsishodnost ovakvoe postupka.




I OSNOVNI POJNWOVI TEORIJE EKSTITONA

Kristal kao periodiéno uredjena sredina sa veoma velikim
brojem destica koje medjusobno interaguju, postavio je pred fizi-
dare nove probleme. Pitanje kretanja odredjene destice (elektrona )
u kristalu reSeno je uz brojne aproksimacije, koje daju prili&no
erubu sliku.Jod su teZi problemi apsorpcije i emisije energije a
pogotovu "prenoSenja" energije kroz kristal, jer u ovim procesima
osnovnu ulogu ne igra ponaSanje pojedine Cestice veé njihovo kolek-
tivno dejstvo, koje se uopste ne moZe tretirati sa aspekta pona3anja
"ipdividue". Zbog toga su fizidari pribegli drugadijem tretmanu.
Obidno se smatra da energiju prenose odredjene kvazilestice ¢ije se
kretanje kroz kristal tretira metodama razradjenim za realne Cesti-
ce, U fizici &vrstog stanja postoji &itav niz ovakvih kvazidestica
i svaka se moZe smatrati kao kvant odredjenog oblika energije koji
se moZe javiti kod kristala u pobudjenom stanjus ,

Jedna od ovakvih tvorevina je i eksiton.Njegov nastanak mo-
Yemo objasniti na sledeéi nadin: neka se elektron nalazi u valentnoj
zoni., Ako dobije odredjenu koli&inu energije on prelazi u provodnu
zonu i tada u kristalu imamo jedan elektron koji moZe slobédno da
se kreée u provodnoj zoni i jednu isto tako slobodnu Supljinu u va-
lentnoj zoni. Elektron moZe da napusti valentnu zonu i ako ne dobije
dovoljno energije, ali tada nije potpuno slobodan vel ostaje vezan
kulonovskih silama za Supljinu koja Jje nastala njegovim odlaskom.
Sada se ova]j par elektron - Supljina kreée kroz kristal. Ovakva veza
elektrona i Supljine naziva se eksiton. Vidimo da on moZe kroz kris-
tal da prenosi energiju ali ne i naelektrisanje, jer je elektriéno
neutralan.Postojanje eksitona se detektuje po njihovom uticaju na
apsorpcione spektre kristala, ¢iji je mehanizam iz prethodnog Jjasan.
Eksitoni isdezavaju rekombinacijom elektrona i Supljine i njihov
srednji Zivot iznosi ~10®nee., Ovaj proces se desSava kada energija
koju poseduje eksiton predje u neki drugi vid energije. VaZno je
napomenuti da navedeni srednji Zivot odgovara singletnim eksitonima
dok je Zivot tripletnih eksitona éija je rekombinacija "zabranjena"
reda velidine 0¥ me , Da ne bi bilo nesporazuma ubuduée éemo uvek
smatrati da ne dolazi do promene spina elektrona.




Postavlja se pitanje u kojoJ meri su vezani elektron i Sup-
1jina u kristalu ? U teoriji se danas razmatraju dva graniéna slu-
laja, dok se u praksi najcesce registruju prelazni sludajevi izme-
dju ova dva. Jedan graniéni sluéaj su slabo vezani eksitoni ili ek-
sitoni Vanije-Mota (Wannier i Mott e U ovom sludaju veza je toli-
ko slaba da iako se elektron i gupljina kreéu zajedno, njihovo me-
djusobno rastojanje je mnogo veée od perioda same resetke. Njihovo
se ponaSanje matematicki tretira isto kao i vodonikov atom S obzi-
rom da je sila koja deluje izmedju njih kulonovskog porekla, Sve
specifiéne osobine kristala se uvode preko tenzora dielektrilne pro-
pustljivosti.Drugi granidni sludaj su eksitoni frenkelovskog tipa,
ili jako vezani eksitoni. Kod njih Jje veza tako jaka da su elek-
tron i Supljina uvek lokalizovani na jednom molekulu. To ne znaci
da se takva kombinacija ne kreée veé da se kreée tako da su elek-
tron i Supljina na istom molekulu. N

Narodito je znalajna pojava jako vezanih eksitona kod mo-
lekulskih kristala. To su kristali inertnih gaé%va, kao i svi oni
kod kojih je energija veze atoma u molekulu mnogo veca nego energija
kojom su molekuli vezani u kristalu. U takvom kristalu se pojedine
osobine mogu pripisati odredjenom molekulu kao da je on izolovan od
drugih. Ako se jedan molekul pobudi (ekscitira ) onda ta ekscitacija
biva lokalizovana na njemu. S obzirom da su molekuli ve3ani u kris-
tal i da deluju medjusobnim silama, ova ekscitacija se moZe preno-
gsiti sa molekula na molekul. Ovo lako moZemo povezati sa predstavom
o eksitonima. Zato eksitone u molekulskim kristalima moZemo shvati-
ti kao kvante pobudjivanja (ekscitacije) mplekula. Odatle im je 1
potekao naziv.

Kretanje ovakvog eksitona kroz kristal moZ%emo po principi-
ma talasne mehanike shvatiti kao prostiranje ravnog talasa moduli-
sanog periodilno&cu kristala. Tada ga moZemo okarakterisati talas-
nim vektorom ¥ . Ukoliko nema procesa rasejanja ili drugih procesa
pri kojima bi se ¥ menjao, on je "dobar" kvantni broj. Ako je po-
tencijal inferakcije koji se javlja u hamiltonijanu analitidka funk-
cija od ¥ , onda je talasni vektor dobar kvantni broj a eksitoni za
koje to vazi nazivaju se mehanidki eksitoni.U suprotnom sluéaju v
nije dobar kvantni broj a takvi eksitoni se nazivaju kulonovski ek-
gitoni.Prelaz sa kulonovskih na mehanidke eksitone se vr3i tako da
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8e u potencijalu interakcije odbaci deo koji nije analitidka funk-
cija od ¥ ( v, ref. 1 ). Ako je ¥ dobar kvantni broj njime se mo-
Ze okarakterisati energija eksitona tje energija pobudjivanja mole-
kula. S obzirom da ¥ uzima niz vrednosti mi dobijamo energisku zont
koja se naziva eksitonska zona i podrazumeva interval vrednosti enc
gija eksitona koje odgovaraju dozvoljenim vrednostima W« .

Ovakvu slikudao Jje Jjos twvorac teorije dvrsto vezanih eksi-
tona Frenkelj. On Jje pri tome razmatrao kristale sa jednim molekulc
u elementarnoj éeliji. U sloZenijim sludajevim dolazi do rasceplje-
nja zone.Pri tome su moguéa dva sludaja. Ako Je nivo na koji se mo-
lekul pobudjuje g puta degenerisan, onda se umesto jedne, dobija g
eksitonskih zona. Ovakvo cepanje nivoa naziva se Beteovo cepanje.

( v. ref, 1). Drugi moguéi sludaj je postojanje viSe molekula sa
nedegenerisanim nivoima u elementarnoj ¢eliji. A. S. Davidov je po-
kazao (op. cit.) da ako u elementarnoj éeliii ima S molekula, svaka
zona se cepa na © 3zona.To Jje davidovsko cepaﬁje.Ovaj rezultat je
dobijen u aproxsimaciji Hajtler-Londona, ali e on opSti. U prak-
si se jasno Jjavljaju kombinacije ove dve vrste cepanja, Sto veoma
komplikuje ispitivanje eksitonskih zona kod xm# realuin kristala,
Vredi napomenuti da ove pojave nisu &isto kvantne prirode jer se
analogijom sa oscilatorima dobijaju slidni efekti.

U ovom radu biéde obradjeno davidovsko cepanje eksitonskih
zona kod kristala koji u elementarno j ¢eliji imaju dva molekula sa
nedegenerisanim nivoima., Razmatracde 5€ samo jako vezani- frenkelov—

ski eksitoni.




W DAVIDOVSKO CEPANJE EKSITONSKIH ZONA U APROKSIMACIJI

HAJTLER - LONDONA

U ovo] glavi éemo koristiti dobro poznate metode teorije
perturbacija. Sustinska aproksimacija se ¢ini pri izboru talasne
funkeije kristala. U aproksimaciji Hajtler-Londona smatramo da je
u kristalu samo jedan molekul pobudjen. Od interakeije medju mo-
lekulima posmatramo samo deo koJji utide na prenos pobudjenja sa
jednog molekula na drugi.

Uveséemo pretpostavku da svi molekuli miruju u svojim &vo-
rovima.(Time smo fonone "iskljudili” iz raduna.) Tada se jedan &vor
u potpunosti karakteriSe vektorom W =wnag, +nQe'v Gy gde Bu v v, i vy
celi brojevi, a o, & i 8y ortovi osa kristala.Ukoliko ima viSe mo-
lekula u elementarnoj ¢eliji, svaki molekul se karakterisSe vek-
torom ®+8, pri demu Je § vektor poloia;ja"molekula d u odnosu na
évor ¥ .Simbolidki se tada molekul obeleZava ai;a Ak,

Hamiltonijan kristala u ovim oznakama :;je

H= Z_HM * -li ;_‘;VNM
Prvi ¢lan C\u opisuje energiju izolovanog molekula w«.
Drugi &lan opisuje interakciju dva molekula.(Ogranidili smo se na
dvolestilne interakcije.) Crtica pri vrhu sume oznadava da ne po's-

toji &lan sa N=wm , S obzirom da su molekuli neutralni, ovaj o-
perator je u prvoj aproksimaciji predstavljen dipol-dipolnom in-

BOTRECLIONE | o « (BaFing)Fas ol - B (AgFne) (hoa Frn)

_ \enanal®
gde je *euas vektor koji povezuje molekule W& i &, a:ﬁ,. ope-
rator dipolnog momenta molekula 4 .Ceo ovaj operator je po svo-
joJ strukturi multiplikativan i stoga je Veu=Vaa .Zato se is-
pred drugog &lana nalazi '/e,. Ovaj hamiltonijan nije karakteristi-
¢an samo za aproksimaciju Hajtler-Londona, veé je on opstiji i
uzima se kao polazna tadka veleg broja razmatranja u fizici dvr-
stog stanja. Napomenimo samo, da je ovde uzeta samo trenutna in-
terakcija medju dipolima dok postoji tadnija teorija sa retardova-
nim potencijalima. Isto tako moZe se razviti teorija sa interak-

¢ijom multipola viSeg reda. Mi éemo se zadrZati na datoj aproksi-
mcj.dio
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Saglasno teoriji perturbacija pretpostavljamo da smo u sta-
nju da resimo svojstveni problem hamiltonijana izolovanog molekula
kako u osnovnom tako i u pobudjenom stanju: Q;.,‘P-‘: gt ‘?,-,.f ®.0vde 3
obeleZava nivo ekscitacije. O&igledno, osnovnom stanju molekula od-
govaraju talasna funkcija Wag i energija €°,( Energija nema oznaku
¢vora jer su svi molekuli isti.) Dalje pretpostavljamo da su ove
talasne funkcije ortonormirane. Isto tako smatramo da se u osnovnom
i niZim pobudjenim stanjima efekti izmene mogu zanemariti.

Posle svih ovih pretpostavki vidimo da se talasna funkei ja
kristala u osnovnom stanju mo%e napisati kao Y. ﬂ\Pm" . Energija
osnovnog stanja kristala je E°= (N WW.):«Nse® s .‘.7:_ Vasan (0500),

Ng je ukupan broj molekula u kristalu ( N Je bI‘OJ elementarnih
celija, a & broj molekula po elementarnoj ¢eliji). U drugom ¢la-
nu koristimo oznaku Vessa (4.8, ¢ )= S\Nm\? &,.\*/MWB\? Lo L

pri Cemu se integracija vrsi po unutrasnjim" promenlalvim molekula,
Vidimo da je to ustvari matriéni elemenat mtelfakcije u Dbazisu
koji ¢ine talasne funkcije izolovanih molekula.

Ako se zanemari prekrivanje talasnih funkeija molekula, on-
da se talasna funkcija kristala sa Jednim pobudjenim molekulom na
mestu Ad moZ%e napisati kao 1~ —‘Vu ﬂ‘Pm .0vo stanje je N& puta
degenerisano jer energija sistema ne zav:Ls:L od toga koji ¢e mole-
kul biti pobudjen. Energija koja odgovara toj funkeciji je Me-1)€°+el
Dalji postupak je ustvari primena teorije perturbacija degenerisa-
nog nivoa.lMoZe se dati i sledeée fizidko turadenjes pobudjenje je
u kristalu raspodeljeno po svim molekulima i stoga se talasna funk-
cija mora traZiti kao linearna kombinacija svih talasnih funkeci ja
a koeficienti se biraju tako da poseduju translacionu simetriju:

o o

WO T wt e s

Ovde je ¥ talasni vektor.Pretpostavn.cemo da talasna funkcija zado-
vol java tzv. cikli&ne uslove tako da za talasni vektor vaZi :

) x-.zq-'v;'. ~-Han swetd Uz A
a b su ortovi reciprodne refetke. ? '
4
PotraZimo uslov normiranja W vedz = &

pri ¢emu se integracija vrii pPo unutrasnjim promenljivim molekula.

Ovde i nadalje pretpostavljamo da nivoi nisu degenerisani,
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Il PRIMENA METODA PRIBLIZNE DRUGE KVANTIZACIJE NA

DAVIDOVSKO CEPANJE EKSITONSKIH ZONA

ITTA, Prelazak na reprezentaciju druge kvantizacije

Metod pribliZne druge kvantizacije ¢e nam omoguéiti potpu-
niji tretman eksitonskih zona.Tako ¢emo sada moéi da posmatramo
sludaj vise istovremeno pobudjenih molekula Sto nismo mogli u ap-
roksimacijl Hajtler-Londona.Biée uzeti u obzir i drugi oblieci in-
terakcije medju molekulima (novi matridni elementi interakcije).

U ovom metodu Jje u potpunosti iskorisSéen formalizam statistidkih
operatora. Uvode se kreacioni i anihilacioni operatori koji stwva-
raju (kreiraju ) i unisStavaju (anihiliraju) odredjenu esticu 1ili
kvazidesticu u odredjenom stanju i na odredjenom &voru resetke.Ovi
operatori deluju na funkcije okupacionog broja,‘koji pokazuje ko-
liko se ¢estica nalazi u odredjenom stanju (taéﬁijeﬂ na odredjenom
energetskom nivou ). Moguée je ove operatore izabrati na razlidite
nadine, ali se oni obidno uvode tako da operator broja &estica u
cdredjenom stanju bude dijagonalan, tj. da talasne funkecije u re-
prezentaciji druge kvantizacije budu njegove svojstvene funkcije.
( v. ref. 5 ). Koji ée operatori biti primenjeni zavisi od nriro-
de problema. Mi éemo po¢i od Permi operatora koji se karakterisu
slede¢im komutacionim ( tadnije antikomutacionim ) relacijama :

{OS\O'C\S = OaL iQS\QLAS = &0;”\0.{} =0 7 - owbinomutator

Posmatramo ponovo hamiltonijan sistema sa dvodestidnim
interakcijama koji se odnosi na molekulski kristal M- 7“w*“itha
i posmatramo potpun skup sopsvenih funk01aa‘9(“koae odgovaragu
hamiltonijanu slobodnih molekula. Pravimo razvoj znalogan razvo-
ju funkcije po ovom skupu, ali za koeficiente uzimamo Fermi-ope-
ratore i tako dobijamo operatorske funkeije

G L B \gm‘ W ..)graw,

Sada pomoc¢u ovih "funkcija" koje su ustvari operatori, vrsimo for-
malan prelaz na velidine u reprezentaciji druge kvantizacije, tako
Sto svaku velilinu mnoZimo sleva sa W' zdesna sa™ i potom integra-
limo po unutrasnjim promenljivim molekula. Nadjimo prvo operator

broja Sestica. W= §wrC. 5. Yy n- )dS = T bl Né.on'ol
g
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Ovako uveden hamiltonijan ima loXe definisanu energiju o8-
novnog stanja, jer u nju ulaze samo energije iz hamiltonijana W,
Dobra strana ovog hamiltonijana Je u tome 3to je izraZen preko Fer-
mi-operatora koji imaju dobro definisane komutacione relacije i
statistiku. Ovi operatori direktno kreiraju i anihiliraju Zestice
{ elektrone ) u datom stanju. Nama je najvaznije da tadno odredimo
energiju. Zbog toga prelazimo na nove operatore definisane preko
dva Permi-operatora: Pi=a3'al H*.oftas

Vidimo da ovi operatori samo prebacuju pobudjeni molekul u
osnovno stanje i obrnuto, tj. oni ne kreiraju i anihiliraju elektro-
ne u datom stanju, veé kreiraju i anihiliraju ekscitaeciju tipa &
na molekulu Wd, U opitem sludaju za ove operatore postoje veoma
komplikovane komutacione relacije, za koje se mo%e reéi da su na
neki nadin "prelazne" relacije izmedju Boze- i Fermi- komutacionih
relacija ( v. ref. 4).0vi operatori su dobili naziv kvazi-Pauli ope-
ratori, U naSem sludaju rostojanje samo Jjednog pobudjenog nivoa umno-
gome pojednostavljuje postupak. Statistika za ove operatore nije
razvijena. Kakvu nam onda korist donosi prelazak na nove operatore?
Osnovna prednost je ukljudenje Zto vedeg broja formi Setvrtog reda
po svarim operatorima u forme drugog reda po novim. Ako se zadrZimo



samo na ovim formama drugog reda mi smo sistem interagujucih Ces-
tica zsmenili sistemom neinteragujuéih kvazilestica.Forme &etvrtog
reda koje vode poreklo iz hamiltonijana po Fermi-operatorima nazi-
vaju se dinamidki &lanovi, & kao pcsledica novih komutacionih rela-
cija javice se novi &lanovli Cetvrtog reda koji se nazivaju kinema-
ti¢ki ¢lanovi,
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ITT B, Prelazak na Pauli-operatore
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Zeleo bih da na ovom mestu dam jednu napomenu u vezi sa iz-
borom aproksimacije uvedene u ovoj glavi. U prvobitnoj verziji
ovog rada posmatrao sam dva molekula koji se pobudjuju na razli-
¢ite energetske nivoe. Proces dijagonalizacije hamiltonijana se
time bitno ne menja, ali se zato sistem jednadina za energiju ve-
oma komplikuje, i javilo bi se visSe malih parametara tipa £ , Na
drugoj strani pokusSao sam i sa aproksimacijom u kojoj su s v i
metriéni elementi interakcije medjusobno jednaki As® , i tada je
£:=0,%=0 . Ova aproksimacija se pokazala kao veoma gruba. Stoga sam
se odludio za sludaj dva jednaka molekula i A#D kao aproksimaci-
Ju koja nije isuviSe gruba, a matematic¢ka strana nije preteranc
komplikovana,
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IIT C, METOD PRIBLIZNE DRUGE KVANTIZACIJE

IzraZavanje hamiltonijana preko Pauli-operatora omoguéilo
nam je da sa interagujuéih Zestica predjeme na neinteragujuée kva-
silestice. Kao loZu posledicu imamo pojavu Pauli-operatora za koje
Furi je-transformaeija nije kanonidna, ¥to znadi da ne mo¥emo preéi
u reciproéru reletku. Isto tako, za ove operatore ne postoji raz-
radjena statistika. Znadi morame nokufati da Pauli-operatore izra-
zimo preko nekih operatora za koje postojl razradjema statistika,
Povratak na Fermi-operatore ne bi domeo niZta novo, pa Se moramo
opredeliti za Boze-operatore.

U metodu pribliZne druge kvantizacije se prelaz vr3i na sle-
deéi nadin, Posmatrajmo izraz PYPa*-PA P« 1208 | Ao Jje broj pobu-
djenih molekula mali,Ni se moZe zanemariti i.tada je [P, Pé*]=1
a8 to je komutaciona ralacija za Boze-operatore, Kako Pauli-operato-
ri na razliditim &vorovima wveé zadovol javaju komutacione relacije
Boze-operatora, mo%emo prelaz izvr3iti tako da jednostavno Pauli-
operatore zamenimo Bozé-operatorima Pl PR Jasno je da je
ovaj prelaz aproksimativan Jer broj pauliona mo%e biti O ili 1, a
broj bozona se kreée od 0 dn oo, Druga aproksimacija se sastoji u
tome da se u hamiltonijanu zadr¥e samo &lanovi kvadratni po Boze-
operatorima, Time smo sistem sveli na "gas kvazidestica” jer smo
odbacili nelinearne efskte. Ako u hamiltonijanu zadrZimo samo &la-
nove tipa BB to odgovara postojanju samo Jednog pcbudjenog moleku-
la, dakle aproksimacija Hajtler-Londona. Moguénost postojanja vige
pobudjenih molekula u kristalu izraiava se &lanovima tipa ®B i BB-
' Izvriimo zamenu u hamiltoni janu:

Hooer Mo+ 27 BaBus 27 BB+ T Vauan (10008, B+ T Vom0 Bl *
® = (X wwm
’ - ’ A oA = +D *E *) +
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IV yRACUNAVANJE DOPRINOSA NELINEARNTIH EFERATA POMOCU TACNE REPRE-
7ENTACIJE PAULI-OPERATORA PREKO BOZE-OPERATORA

TV A. Taina reprezentacija Pauli-operatora preko Boze-
operatora i njena prva aproksimacija
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IV B, Hamiltonijan u taénoj reprezentaciji Pauli-operatora

preko Boze-operatora

U svim prethodnim aproksimacijama mi smo nelinearne ¢lanove
odbacivali. Sada éemo iskoristiti tadnu reprezentaciju Pauli-opera-
tora preko Boze-operatora, da utvrdimo koliki doprinos energiji u
prvoj aproksimaciji daju nelinearni &lanovi. Polazimo od hamiltoni-
jena koji je dat na kraju II glave. Mi smo kasnije uveli pretpostav-
ku da su matridni elementi interakcije koji odgovaraju jednakim ras-
tojanjima, jednaki. ObeleZimo ih sa Afsan ¢ Bwee. Svada gde imamo
operatore poredjane tako da prvo stoJi operator sa "indeksom %a pa
iza njega sa Vi , vr3imo prelaz sa # na = 1 obratno. Na kraju uve-
dimo.sledeée oznakes
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IV C. Deprinos &lanova IV reda kvadratnom hamiltonijanu

- pristupamo najvainijem koraku. U hamiltonijan IV reda ( po
Boge—operatorima ) uvodimo smemu koja Je dijagonalizovala Heox..
Usled ovoga pojavide se &lanovi IV reda koji ne stoje u normalnom
poretku i posle uredjivanja oni daju nove &lanove u kvadratni deo
hamiltonijahea., Neas zeanima koliku popravku prvog reda pe & + € ovi
&lamovi unose u energiju. Znameo da vaii e« AA, Stoga pri mmoZe-
nju zadr¥avamo produkte tipa AA~D AE~A,AEL ( AE~E g zanemaru-
jemo sve produkte reda veliZine €* kao napr. Ag?, Kako je u prvoj
aproksimaciji V~¢ produkt Mo je mala velidina drugog reda i nju

ne uzimamo u racum. .
U redu B. S. Tosiéa (ref. 6) Jje pokazano da produkti Lb ¢

" A"y’ unose popravku reda veliZine €£*, zato ¢e nas oni zanimati Je-
dino ake su mnofeni sa A . Isto vadi i za produkte Eihb Ly 5 5 A
t4Le. Bjih iz istog razloga odmah zanemarujeme, ZadrZiavemo $amo pro-
dukte koji stoje u normalnom pretku Pueb ¢ PLBY axo je koeficie-
nat ispred njih reda velidine A . Isto tako zadriavamo sve produkte
kxoji ne stoje u normalnom poretku, Jer oni pri normalizovanju daju
doprinos u kvadratai deo hamiltonijana.
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REZIME

Ovaj rad je obradjivao pojavu cepanja eksitonskih zona kod
kristala sa dva molekula po elementarnoj éeliji.Prvo je u aproksima-
ciji Hajtler-Londona dobijen rezultat Davidova, tj. pokazano posto-
janje dve eksitonske zone sa energijama Ey ,rAavAe®, Znaci, nadjena
Je Sirina procepa 2» . Zatim sam postavio op$ti hamiltonijan kristala
(po Bogoljubovu) izraZen preko Fermi-operatora, k0ji je szdrZao for-
me IT i IV reda po operatorima.Da bi se §to veéi broj formi Cetvrtog
reda ukljudio u forme drugog reda, prelazim na Pauli-operatore ko-
ji su dati kao Ta=oTod | Pojava Pauli- a ne kvazipauli operatora je
posledica pretpostavke o samo Jednom energetskom nivou pobudjenja.
Novodobijeni hamiltonijan sam prvo iskoristio tokom radunanja sa
metodom pribliZne druge kvantizacije. U ovom metodu se Pauli-opera-
tori direktno zamenjuju sa Boze-overatorima (Pzwd) y & nelinearni
dlanovi se ne uzimaju u obzir.Time je sistem U potpunosti svedsn na

"gas" neinteragujuéih kvazidestica., Ovaj hamilton}jan je dijagona-
lizovan smenom Tjablikova hﬁ\-%\[‘:el‘)“ﬁm*@l‘-‘\\"éﬁ\], Wekojoj su be i ke
novi Boze-operatori, a miw ortonormirane funkcije.Kao rezultat di-
Jagonalizacije pojavljuju se nova resSenja za energiju koja su ma-
nja od B a popravka je prvog reda velidine po malim velidinama
N N G Si2 O+ (MDA~ &) EazA 4 (A-B)(r- £)

Sirina procepa je sada Q§°5%%-

KonaCno sam iskoristio tadnu Treprezentaciju Pauli-operatora
preko Boze-operatora u prvoj aproksimaciji P«®-®weg mipe nastaje
moguénost da se izraduna i doprinos nelinearnih ¢lanova., U hamiltoni-
janu postoje forme Cetvrtog reda koje potidu iz podetnog hamiltoni-
Jana i ti &lanovi se nazivaju dinamidki Clanovi, a sada se pojavl ju-
Ju novi kao posledica novih komutacionih relacija i oni se nazivagju
kinemati¢ki &€lanovi. Sada se u ovaj hamiltonijan uvodi smena koja je
dijagonalizovala ﬁ“m. Dobijaju se &lanovi koji nemaju operatore ure-
djene u normalnom poretku, i pri njihovom normalizovanju nastaju no-
vi ¢lanovi kvadratni pPo Boze-operatorima. Znadi da ¢lanovi IV reda
mogu da daju doprinos energiji, a njihov uticaj je upravo ono Fto
nas zanima,

Rezultati se mogu formulisati na slededi na¢in, Nelinearni
¢lanovi u prvoj aproksimaciji daju doprinos energiji. Znadajno Je
primetiti da u ovoj aproksimaciji postoji samo doprinos kinemati&kih



- LG-

¢lanova, dok dinamicki &lanovi ne igraju nikakvu ulogu. Energije
ovako dobijene su veée od Esy

e~ Z_‘\——Azﬁ;vm
Posebno treba naglasiti da je doprinos ovih &lanova jednoznadanm,
Sto znadi da oni ne utidu na Sirinu procepa, i ovo je verovatno
najznac¢ajniji zakljudak ovog rada.
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