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U V 0 D
Pojava davidovskog cepanja eksitonskih zona uocena je dosta

rano u istrazivanju molekulskih kristala. J, I. Frenkel,j Ca.u.dpr**«̂

koji 3*6 sa Pajerlsom (Peierls R. E.) i Vanij^om (Wannier G. H.) ute-
meljitelj teorije eksitona, se u svojim radovima objavljenim 1931-
-1936 ( Phys. Rev., Sow. Fhys. ) bavio kristalima sa jednim raoleku-
lom u elementarnoj celijji. A. S. Davidov (A.c. H.a*»*̂ °*> ) u svome de-
lu " T«o^u5» noc^oui,«.i*wA cMra & HOAC^AACUWV* w*v*cTa>Aai.* (K«\SA^ teoriski

ispituje kristale sa vise molekula u elementarnoj celiji i tako kon-

statuje cepanje eksitonskih zona koje po njemu dobija ime. U to vre-

me vec postoje eksperimentalni podaci o ovoj pojavi. Nesto ranije
(1949), N. N. Bogoljubov (\\,H- *boroA«>»c>fc> ) razvija teoriju priblizne

druge kvantizacije koju je zapoceo Bloh (P. Bloch). Bogoljubov nju
iznosi u delu " JV*,V.U,\A\ T\ \t*>wro%o\ c«T̂ c.-rvA\c-e lf . v. iff. Agranovi6
(e>, H. *vrva.wo*>uM ) koristeci se ovim metodom i poboljsanjima koja je
dao S. V. Tjablikov (C,fc.Ta*.AVAKc>t> )f uspeva da dobije bolju krantita-

tivnu sliku o ovoj pojavi nego Davidov kojl je koristio aproksimaci-
ju Hajtler-Londona. Osnovu metoda priblizne d^uge kvantizacije cini
aproksimativni prelaz sa Pauli-operatora na Bpze-operatore. Javljaju
se i drugi pokusaji aproksimativnih prelaza (Dajson, Holstajn-Pri-
makov). Poslednjih godina V. M. AgranoviS i B. S. Tosic razvijaju
tacnu reprezentaciju Pauli-operatora preko Boze-operatora (̂ oy\jve\<-
Tw^wtei-e c.̂ o\icTfsa 4»̂ ,uv*jv*.-scvu ^VCC^AT-OWOT> vt«T<Ap v<̂ ,̂ « )p Samim tim dobija
se mogucnost tacnijeg teoriskog tretmana osobina eksitona dakle i
davidovskog cepanja*

Ovaj rad sledi gore navedenu istorisku liniju razvoja teorije
Problem davidovskog cepanja eksitonskih zona kod kristala sa dva mo-
lekula u elementarnoj celiji bice obradjen u aproksimaciji Hajtler-
Londona, a zatim metodom priblizne drugekvantizacije pri cemu ce
biti izveden jedan opsti rezultat koji moze da posluzi i kao osno-
va za dalje radove. Posle toga ce biti izvrsen niz aproksimacija u
cHju matematickog pojednostavljenja. Konacno ce problem biti resen
primenom tacne reprezentacije Pauli-operatora preko Boze-operatora

(u prvoj aproksimaciji), koja omogucava uraconavanje nelinearnih e-
fekaLa. Gilj ovakvog postupka je da se omoguci poredjenje rezultata
dobijenih ovitn novim metodom i dosad najcesce koriscenim metodiina.

Dobijeni rezultati su "ookazali svrsishodnost OVM]CVOP.; postupka.
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I QSNOYNI PQjypYI TEQHIJE 3KSITONA
1 ——

Kristal kao periodi6no uredjena sredina sa veoma velikim
brojem Sestica koje medjusobno interaguju, postavio je pred fizi-
care nove probleme, Pitanje kretanja odredjene Sestice (elektrpna )
u kriatalu reSeuo je uz brojne aproksimacije, koje da;ju priliSno
grubu sliku,Jo§ su tezi problem! apsorpcije i emisije energije a
pogotovu "prenosenja" energije kroz kristal, jer u ovim procesima
osnovnu ulogu ne igra ponasanje pojedine 5estice vec njihovo kolek-
tivno dejstvo, koje se uopSte ne moze tretirati sa aspekta ponasanja
"individue". Zbog toga su fizi6ari pribegli drugaSijem tretmanu.
ObiSno se smatra da energiju prenose odredjene kvazicestice cije se
kretanje kroz kristal tretira metodama razradjenim za realne Se'sti-
ce. U fizici Svrstog stanja postoji Sitav nlz orakvih kvazicestica
i svaka se moze smatrati kao kvant odredjenog oblika energise koji
se moze jariti kod kristala u pobudjenom stanju*

Jedna od ovakvih tvorevina je i eksitonuNjegov nasteunak mo-
^emo objasniti na slededi nacin: neka se elektron nalazi u valentnoj
zoni. Ako dobije odredjenu koliiinu energise on prelazi u provodnu
zonu i tada u kristalu imamo jedan elektron koji moze slobodno da
se krece u provodnoj zoni i jednu isto tako slobodnu supljinu u ra-
lentnoj zoni* Elektron mo2e da napusti valentnu zonu i ako ne dobije
dovoljno energije, ali tada nije potpuno Slobodan vec ostaje vezan
kulonovskim silama za supljinu ko^a je nastala njegovim odlaskom.
Sada se ovaj par elektron - supljina krece 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 elektri6no
neutralan.Postojanje eksitona se detektuje po njihovom uticaju na
apsorpcione spektre kristala, fiiji je mehanizam iz prethodnog jasan,
Sksitoni isSezavaju rekombinacijom elektrona i supljine i njihov
srednji zivot iznosi ̂  \o~* r>*^.. Ovaj proces se desava kada energija
koju poseduje eksiton predje u neki drugi vid energise. Vazno o'e
napomenuti da navedeni srednji zivot odgovara singletnim eksitonima
dok je zivot tripletnih eksitona cija je rekombinacija "zabranjena"
reda velicine i<ryn*c . Da ne bi bilo nesporazuma ubuduce cemo uvek
smatrati da ne dolazi do promene spina elektrona.



Postavlja se pitanje u kojoj meri su vezani elektron i sup-
Ijina u kristalu ? U teoriji se danas razmatraju dva graniSna slu-
caja, dok se u praksi najcesce registruju prelazni slucajevi izme-
dju ova dva. Jedan granaxSni slucaj su slabo vezani eksitoni ill ek-
sitoni Vanije-Mota (Wannier i Mott ). U ovom sluSaju veza je toli-
ko slaba da iako se elektron i supljina krecu zajedno, njihovo ine-
djusobno rastojanje je conogo ve6e od perioda same resetke. Njihovo
se ponasanje matematicki tretira isto kao i vodonikov atom s obzi-
rom da'je sila koja deluje izaedju njih kalonovskog porekla. Sve
specificne osobine kristala se uvode preko tenzora dielektri6ne pro-
pustloivosti.Drugi granifini slu6aj su eksitoni frenkelovskog tipa,
ili jako vezani eksitoni. Kod njih je veza tako jaka da su elek-
tron i supljina uvek lokalizovani na jednom molekulu. To ne znaci
da se takva kombinacija ne krede vec da se krece tako da su elek-
tron i supljina na istom molekulu.

Narofiito je znaSajna pojava jako vezanih eksitona kod mo-
lekulskih kristala. To «u kristali inertnih garfova, kao i svi oni
kod kojih je energija veze atoma u molekulu mnogo ve6a nego energija
kojom su molekuli vezani u kristalu* U takvom kristalu se pojedine
osoDine 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 vezani u kris-
tal i da deluju medjusobnim silamat ova ekscitacija se moze preno-
siti sa molel?ula na molekul. OTO Iako mozemo povezati sa predstavom
o eksitonima. Zato eksitone u molekulskim kristalima mozemo shvati-
ti kao kvante pobudjivanja (ekscitacije) mplekula. Odatle im je i
potekao naziv»

Kretanje ovakvog eksitona kroz kristal mofcemo po principi-
ma talasne mehanike shvatiti kao prostiranje ravnog talasa moduli-
sanog periodicnoscu kristala. Tada ga moSemo okarakterisati talas-
nim vektorom ̂  * Ukoliko nema procesa rasejanja ili drugih procesa
pri kojima bi se ̂  rnenjao, on je "dobar" kvantni broj. Ako je po-
tencijal interakcije koji se javlja u hamiltonijanu analitiSka funk-
cija od fc , onda je talasni vektor dobar kvantni broj a eksitoni za
koje to vazi nazivaju se mehanicki eksitoni.U suprotnom sluSaju *
nije dobar kvantni broj a takvi eksitoni se nazivaju kulonovski ek-
sitoni.Prelaz sa kulonovskih na mehanicke eksitone se vrsi tako da
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se u potencijalu interakcije odbaci deo koji nije analiticka funk-

cija od * ( T. ref. 1 )* Ako je * dobar kvantni broj njime se nio-

ze okarakterisati energija eksitona tj. energija pobudjivanjja mole-

kula, S obzirom da * uzima niz vrednosti :::i dobijamo energisku zonu

koja se naziva eksitonska zona i podrazameva interval vrednosti ener-

gija eksitona koje odgovaraja dozvoljenim vrednostima ̂  •

Ovakvu slikudao ge jos tvorac teorije cvrsto vezanih eksi-

tona Frenkelo". On je pri tome razmatrao kristale sa jednim molekalorn

u eleinentarnoj celiji. U slozenijini slucajevim dolazi do rasceplje-

nj*a zone.Pri tome su moguda dva slucaja. Ako je niva 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 moguci slucaj Je postojanje vise molekula sa

nedegenerisanim nivoima u elementarnoj deliji. A. S. Davidov je po-

kazao (op. cit.) da ako u elementarnoj cellji ima ̂  molekula, svaka

zona se cepa na 6 zona.To je davidovsko cepaAje.OvaJ rezultat je
.

dobijen u aproksimaciji Hajtler-Londona, ali 5e on opsti. U prak-

si se jasno javljaju kombinacije ove dve vrste cepanja, sto veoma

komplikuje ispitivanje eksitonskih zona kod xant realniji kristala.

Yredi napomenuti da ove pojave nisu cisto kvantne prirode Jer se

analogioom sa oscilatorima dobijaju sli5ni efekti.

U ovom radu bice obradjeno davidovsko cepanje eksitonskih

zona kod kristala koji u eleraentarnoj celiji inaju dva molekula sa
nedegenerisanim nivoima. Razmatrace se saino jako vezani- frenkelov-

ski eksitoni.
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U DATIDQYSKO OBPANJE EKSITONSKIH ZONA U APHOKSIMACIJI

HAJTLER - LQNDONA
•

U ovoj glavi cemo koristiti dobro poznate metode teorije
perturbacija. SuStinska aproksiinacija se 6xoi pri izboru talasne
funkcije kristala. U aproksimaciji Ha5tler-Londona snatramo da je
u kristalu samo jedan molekul pobudjen. Od interakcije medju mo-
lekulima posmatramo samo deo koji utiSe na prenos pobudjenja sa
jednog molekula na drugi,

Uresdemo pretpostavku da svi molekuli miruju u Bvojim CTO-
roTima.(Time smo fonone "iskljuiilir. iz raSuna.) Tada se jedan 5vor
u potpunosti k8Lrakteri§e vektorom ^«nAOi *-V\ALV̂ Q^ gde BU v^.v^ivvb
cell brojevi, a 01,0̂  iO^ ortovi osa kristala.Ukoliko ima rise mo-
lekula u elementarnoj 6elijit svaki molekul se karakterise vek-'•.
torom fi*?* pri 5emu Je ̂  vektor poloiaja molekula d u odnosu na-
error ̂  .Simboli5ki se tada molekul obeleSava Q̂ L•

Hamilton!jan kristala u ovim oznakaina je

Prri 61an Ŵ . opisuje energiju izolovanog molekula
Drugi Slan opisuje interakciju dva molekula. (OgraniSili smo se na
droiestiSne interakcije. ) Crtica pri rrbu some oznacava da ne pos-
toji Slan sa M«*n> . S obzirom da su molekuli neutralni, ovaj o-
perator je u prroj aproksimaciji predstarljen dipol-dipolnom in-

gde je ̂ Â̂ wts vektor ko'ji povezuje molekule ̂  v /̂b 9 a ope-
rator dipolnog momenta molekula ̂ ^ .Ceo oraj operator je po svo-
joj strukturi multiplikativan i stoga je Vf*-V«ifc .Zato se is-
pred drugog 51ana nalazi */%. Oraj hamiltonijan nije karakteristi-
5an samo za aproksinaciju Eajtler-Londona, re6 je on opstiji i
uzima se kao polazna tafika re6eg broja razmatranja u fizici 5vr-
stog stanja. Napomenimo samo, da je orde uzeta samo trenutna in-
terakcija medju dipolima dok postoji taSnija teorija sa retardova-
nim potencijalima. Isto tako moze se razviti teorija sa interak-

cijom multipola riSeg reda. Mi 6emo se zadr̂ ati na datoj aproksi-
maciji*



Saglasno teoriji perturbacija pretpostarljamo da smo u sta-
nju da resimo svojstveni problem hamiltonijand izolovanog molekula
kako u osnovnom tako i u pobudjenom stanju: \WP«£* &*•*%£ «0vde i
obelezava nivo ekscitacije. Ocigledno, osnovnom stanju molekula od-
govaraju talasna funkci ja %£ i energija £e*( Energija nema oznaku
fivora 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 iziaene mô gu zanemariti.

Posle svih ovih pretpostavki vidimo da se talasna funkcija
kristala u osnovnom stanju moze napisati kao ̂ K * J* * En̂ ĝija
osnovnog stanja kristala je E°- C^K^UM^V MQ:£.0 v ̂ ^f v̂ ^̂ ĉoooo").
Mcr je ukupan broj molekula u kristalu ( N J6 broj elementarnih
celija, a <5 broj molekula po elementarnoj celiji). U drugom cla-
nu koristimo oznaku V̂ (̂sO.,?7 ̂^̂  N̂ i*̂ *̂̂ ^̂ ^̂ ^̂ *'̂
pri cemu se integracija vrsi po unutrasnoiflTpromenljivim molekula.
Vidimo da je to ustvari matricni elemenat intefakcij'e u bazisu
koji cine talasne funkcije izolovanih molekulal

Ako se zanemari prekrivano'e talasnih funk'cija molekula, on-
da se talasna funkcija kristala sa ô î̂  pobudjenim molekuloin na
mestu v»ti moze napisati kao X^ -̂  H ̂P̂  .Ovo stanje o"e Ns~ puta
degenerisano oer energija sisteina ne zavisi od toga koji ce mole-
kul biti pobudjen. Energija koja odgovara too funkciji 3efr*r-*\£°*£*:
Dalji postupak o*e ustvari primena teorije perturbacija degenerisa-
nog nivoa.Moze se dati i sledece fizicko tumacenjei pobudjenje je
u kristalu raspodeljeno po svim molekulima i stoga se talasna funk-
cija mora traziti kao linearna korabinacija svih talasnih funkcija
a koeficienti se biraju tako da poseduju translacionu simetriju:

I

Orde ĵ  "̂  talasni vektor.Pretpostavicemo da talasna funkcija zado«
voljava tzv. cikliSne uslove tako da za talasni vektor vazi :

•»
a It su ortovi reciprofine resetke.

Potra2imo uslov normiranja
pri 6emu se integracija vrsi po unutrasnoim promenljivim molekula.

Ovde i nadalje pretpostavl.jamo da nivoi nisu degenerisani.



Sada resavanio svojstveni problem
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1U PRIMMA METODA PRIBLIZNE DRUGE KVANTIZACIJE NA

DAYIDOVSKO CEPANJE EKSITONSKIH ZONA

vg. Prelazak na reprezentaciju druge kvantizacije

Metod priblizne druge kvantizacije ce nam omoguciti potpu-
niji tretman eksitonskih zona.Tako cemo sada modi da posmatraiuo
sluSaj vise istovremeno pobudjenih molekula sto nismo mogli u ap-
roksimaciji Hajtler-Londona.Bide uzeti u obzir i drug! oblici in-
terakcije medju molekulioia (HOT! matriSni element! interakcije)*
U ovom metodu Je u potponosti iskorisden formalizam statistifikih
operatora. Urode se kreacioni i anihilacioni operator! ko^i strva-
raju (kreiraju ) i unistaraju (anihiliraju) odredjenu cesticu 11!
kvaz!6esticu u odredjenom stanju i na odredjfenom 5voru resetke.Ovi
operator! deluju na funkcije okupacionog brojaj^koji pokazuje ko-
liko se cestica nalazi u odredjenom stanju (taihije,, na odredjjenom
energetskom nivou ). Moguce je ore operatore izabrati na razlicite
na5inet ali se on! obi5no uvode tako da operator broja Sestica u
odredjenom stanju bade dijagonalan, tj. da talasne funkcije u re»
prezentaciji drage krantizacije budu njegove svojstvene funkcije.
( v. ref. 5 )• Koji 6e operator! bit! primenjeni zavisi od priro-
de problema. Mi cemo poci od Perm! operatora koji se ksirakterisu
sledecim komutacionim ( tacnije antikomutacionim ) relacijama :

{OL5»°t \ &̂  \_^,<^1> * ̂ ^ i^ ̂ * O { V <^VxVo^^UV»r

Posmatramo ponovo hamiltonijan sistema sa dvoSesticnim
interakcijama koji se odnosi na molekulski kristal U-llM̂ îl.̂ -̂

HA Z«*«^

i posmatramo potpon skup sopsvenih funkcija ̂ n<Qkoje odgovaraju
hamiltonijanu slobodnih molekula, Pravirao razvoj -inalogan razvo-
ju funkcije po ovom skupu, ali za koefieiente uzimamo Fermi-ope-
ratore i tako dobijamo operatorske funkcije

•\\fC-. V.,.. )~ Q&tf V(-- fn... V 5.0̂ *1?

Sada pomocu ovih "funkcija." koje su ustvari operator!, vrsimo for-
malan prelaz na veliSine u reprezentaciji druge kvantizacije,tako
sto svaku velicinu mnozimo sleva sa'V* zdesna saA^i potom integra-
lirno po unutrasnjim promenljivim molekula. Nadjimo prvo operator
broja cestica. M
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Orako ureden hamiltonijan ima lo§e definisanu energiju oa-
•s

novnog stanjaf jer u nju ulaze samo energije iz hamiltonijana WA
Dobra strana orog Mmiltonijana je u tome Sto je izrazen preko Fer-
mi-operatora koji insaju dobro definisane komutacione relacije i
statistiku, Ori operator! direktno kreiraju i anlhillraju fiestice
{ elektrone ) u datom stanju. Naaa je najraznije da ta5no odredimo
energiju. Zbog toga prelazimo na nore operatore definisane preko
dra Fermi-operatora : ?4 - ô oi ^ 4 * Q̂ ojf

Vidimo da oyi operator! samo prebacuju pobudjeni molekul u
osnovno stance i obrnuto, tj. on! ne kreiraju i anihiliraju elektro-
ne u datom stan̂ u, ved kreiraju i anihiliraju ekscitaciju tipa i
na molekulu &<*. u opStein slû aju za ove operatore postoje reoma
kon̂ likorane komutacioae relacije, za koje se mo2e re6i da eu na
neki naiin tfprelazne" relacije izmedju Boze- i Fermi- komutacioniii
relacija ( r. ref . 4).Ori operator! su dobili nazir kvazi-Pauli ope-
rator!. U nasem slufiaju postojanje samo Jednog pobudjenog nivoa UWIQ-
gome pojednostarljuje postupak. Statistika za ore operatore nije
razvijena. Kakru nam onda korist donosi prelazaJc na nore operatore?
Gsnoraa prednost Je okljuSenje sto ve6eg broja form! fietrrtog reda
po siarim operatorima u forme drugog reda po novim. Ako se zadriimo



samo na ovim formama drugog reda mi smo sistem interagujucih ces-
tica zsaenili sistemom neinteragujudih. krazi5estica.Forme Setvrtog
reda koje vode porelclo iz hamiltonijana po Fermi-operatorima nazi-
vaju se dinamiSki Slanovi, a kao posledica novih komutacionih rela
cija javice se HOT! ilanori fietrrtog reda koji se nazivaju kinema-

51anori#

?,
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III B» Prelazak na Pauli-operatore
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Zeleo bih da na orom mestu dam jfednu aapomenu u vezi ea iz-
borom aproksimacije uvedene u OTO^ glavi, U prvobitnoj verziji
ovog rada poamatrao sam dra molekula koji se pobudjuju na razli-
5ite energetske nivoe. Proces dijagonalizacije hamiltonijeina se
time bitno ne menja, all se zato sistem jednafiina za energiju ve-
oma komplikuje, i jarilo bi 8e rise malih paraiaetara tipa C . Na
drugoj strani pokusao sam i sa aproksimacijom u kojoj su s r i
matriSni element! interakcije med^usobno jednaki A»& , i tada je
61*0,-̂ *° • Ova aproksiiaacija se pokazala kao veoma giniba. Stoga sam
se odlucio za slucaj dva jednaka molekula i A^b icao aproksimaci-
ju koja nije isuvise gruba, a matematicka strana nije preterano
komplikovana.



III C« METOD PRIBLIZNE DHUGB K7AKTIZACIJB

IzraSavanje hamiltonijana preko Pauli-operatora omogucilo
nam je da aa tnteragujudih Sestica predjemo na nelateraguju6e kva-
siSestice. Kao losu posledicu imamo pojavu Pauli-operatora %a koje
Furile-tranflfonaacija nije kanoni5naf §to znafii da ne mofcemo preci
u reciprofinu reSetku. I»to takof aa ore operatore ne postoji raz-
radjena statistika* ZnaSi moramo j>okusati da Pauli-operatore izra-
zimo preko nekih operatora za koje posto.ji razradjena statistika*
PoTratak na Permi-operatore ne bi doneo nista aovo, pa se moraiao
opredeliti za Boze-operatore.

U metodu pribliJne druge kvantizacije se prelaz vrsi na ale-
de6i na5in. Poamatrajmo izraz 'Rf'Rj*̂ 1̂- i-lw* 9 Ako je bro^ pobu-
djeaih molekula malifW« se moze zanemariti i.tada je C***̂ **!* i
a to je komutaciona ralacija za Boze-operatore. ,Kako Pauli-operato-
ri na razliSitim 6rorori»a red zadorolja-raju kosiutacione relacije
Boze-operatoraf moSemo prelaz izvrsiti tako da jednostavno Pauli-
operatore zamenimo Boze-operatorimaT«S?>* *̂**̂ fe«* Jasno je da je
ovaj prelaz aproksimativan jer broj pauliona mo2e biti 0 ili 1, a
broj bozona se krede od 0 do cx>. Druga aproksimacija se sasto^i u
tome da se u hamiltoni^anu zadr2e samo 51anovi kvadratni po Boze-
operatoriaa* Time amo aistem sreli na "gas kvazicSestica," Jer smo
odbacili nelinearne efekte, Ako u hamiltonijanu zadrzimo aamo <Sla-
nove tipa T£E> to odgorara poato janju aamo Jednog pcbudjenog aoleku-
laf dakle aprokaimacija HaJtlep-Londona. Mogucnoat poatojanja vi§e
pobudjehih molekula u kriatalu izrazara se ClanoTima tipa *&& i

Izrriiiao zamentt u hamiltonijanu:

*
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Ill tu Odredniran.le energija i transformacionih funkcija
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IV URAfrjNAYANJE DOPRINOSA HELINEARNIH EffEKATA POMQCU TA^NE REPRE-

ZENTACTJE PAULI-OPERATORA PREKO BOZE-OPERATORA

IV A. Tacna repre zentac ija Pauli-operatora preko Boze-
operatora i njena prva aproksimacija
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Oro izrodjen^e se u potpxinosti oslanja na citirani rad Agrano-
i Tosica oboarljen u ̂ ETPt dok su rigorozni matematifiki doka-

zi dati u Slanku B. S. To§i6a i J, B. Vujaklije " Proof of Hermi-
city of the Paul! Hamiltoaian in Exact Bose Representation" objarlje

nom u "Phys. Stat. Sol/ (b) 45 C197D



IV B« Hamilton! 3 an u ta&noj reprezentaciji Paull-operstora

preko Boze-operatora

U srim prethodnin aproksimacijama mi smo nelinearne 6lanore
odbacirali. Sada demo iskoristiti ta8nu reprezentaciju Pauli-opera-
tora preko Boze-operatora t da utrrdimo koliki doprlnos energiji u
prvoj aproksimaci^i daju nelinearni filanori. Polaziwo od hamiltoni-
jana koji je dat na kraju II glare. Mi smo kasnije ureli pretpostav
ku da su matricni element! interakcije koji odgoraraju jednaKim ras
tojanjima, jednaki. ObeleXimo ih aa An*^\ T>***&, STuda gde imamo*
operatore poredjane tako da prvo stoji operator sa indeksom *̂ pa
iza njega sa v*-* f vr§imo prelaz sa ̂  na & i obratno. Na kraju uve-
dimo sledede oznake:
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IV C, Doprino* Slanora IT reda kradratnom haalltonianu

Pristupamo najrazai je* koraku* U hamiltonijan 17 re da ( po
Bose-operatoriaa ) urodimo smenu kojja je dijagonalizorala U?%*..
Usled oToga pojarlde fie Slanovi IV reda koji ne sto^e u norraalnoa
poretku i posle uredjiranja oni daju nore filanore u kvadratni deo
hamiitonijaim* Haa zaniva koliku popraTica prrog £eda po 6A » €» or!
$la&ovi unose u energiju* Znamo da rail L«Ati^, stoga pri mnoae-
aju aadrSavamo produkte tipa M~-^, At«At Ae*^-t v **~ e a zaneiaaru-
jemo are produkte reda reliCine €* kao napr. Ata. Kako je u prvoj
aprokaJunaciji \>^t produkt ***je mala Tdliiina dragog reda i nju
ne usiBaaio u racmu

U radu B. 3« To§i6a (ref « 6) je pokas&ano da produkti M* <
ivl.v unose popraTka reda veliiine t^9 zato 6e nas onl zanimati je-
dino ako su mnoSeai sa & . Isto rail i za produkte lvk%V> (CVW i

is istog razloga odmah zaneaarajemo* Zadrzaramo »amo pro-
kooi atoje a nor»alnom pretku L%vl?fe c IMIi ako je koef icie-

ziat ispred njih reda veliSine A . Isto tako zadr̂ avamo sve produkte
koji ne atoje a normalnom poretka, jer onl pri norraalizoranju daju
doprino8 u kradratjai deo hajniltonijana*

w*
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R Z I M B

Ovaj rad je obradjivao pojavu cepanja eksitonskih zona kod

kristala sa dva molekula po elementarnoj celiji.Prvo je u aproksima-

ciji Hajtler-Londona dobijen rezultat Davidova, tj. pokazano posto-
janje dve eksitonske zone sa energijarna E^^Avft*-^* Znaci, nadjena

je sirina procepa 22> . Zatim sam postavio opsti hamiltonijan kristala
(po Bogoljubovu) izrazen preko Permi-operatora, ko~ji Je sadrzao for-
me II i IV reda po operatorima.Da bi se sto veci broj formi cetvrtog
reda uklriucio u forme drugog reda, prelazim na Pauli-operatore ko-\ji su dati kao^* V̂a*. Pojava Pauli- a ne kvazipauli operatora je

posledica pretpostavke o samo jednom energetskom nivou pobudjenja*
Novodobijeni hamiltonijan sam prvo iskoristio tokom racunan.ja sa
metodom priblizne druge kvantizacije. U ovom metodu se Pauli-opera-
tori direktno zamenjutju sa Boze-ot>eratorima (̂ *»̂ ) , a nelinearni
clanovi se ne uzimaju u obzir.Time je sisteru u potpunosti sveden na
"gas" neinteragujucih kvazicestica. Ovaj hamiltonijan je dijagona-
lizovan smenom Tjablikova lv(̂ »Xvŵ w*t̂ 4'̂ ê 04(̂ \i, Uvkojoj su It \
novi Boze-operatori, a ui>> ortonormirane funkciJe»Kao rezultat di-
jagonalizacije pojavlju,ju se nova resenja za energiju ko(1a su ma™
rija od L̂ a popravka rje prvog reda velicine po malim velicinama

Sirina procepa je sada A

Konacno saia iskoristio tacnu reprezentaciju Pauli-operatora
preko Boae-operatora u prvoj aproksimacifji fk~*>-'̂ >& Time nastaje
mogucnost da se izracuna i doprinos nelinearnih clanova. U hamiltoni-
janu postoje forme cetvrtog reda koje poticu iz pocetnog hamiltoni-
jana i ti 5lanovi se nazivaju dinamicki clanovi, a sada se pojavlju-
ju novi kao posledica novih komutacionih relacija i oni se nazivaju
kinematicki clanovi. Sada se u ova(j hamiltonijan uvodi smena koja (je
dijagonalisovala t̂ ^̂ . Dobijaju se clanovi koji nemaju operatore ure-

djene u normalnom poretku, i pri njihovom normalizovanju nastaju no-
vi clanovi kvadratni po Boze-operatorirua. Znaci da clanovi IV reda
mogu da daju doprinos energiji, a njihov uticaj je upravo ono sto
nas zanicia*

Rezultati se mogu formulisati na sledeci nacSin. Nelinearni

clanovi u prvoj aproksimaciji daju doprinos energiji. Znacajno je

primetiti da u ovoj aproksiiaaciji postoji samo aoprinos kinemati&cih



clanova, dok dinamicki dlanovi ne igraju nikakvri ulogu. Snergije
ovako dobijene su vece od H-̂

Posebno treba naglasiti da $e doprinos ovih clanova jednoznacan,
sto znaci da oni ne ut±5u na sirinu procepa, i ovo je verovatno
najznafiajniji zakljucak ovog rada.
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