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Cilj ovog diplomskog rada je pokusaj da se na bazi dipol-dipolnog
mehanizma objasne neke pojave u biolofkim membranama., Ideja da di-
poli i dipol-dipolna interakcija igraju znaéajnu ulogu u bioloskim
procesima nije nova i potide od takvih autoriteta kao Sto du
A,.Sent-Djerdji i H.Frelih, tako da je logidno da se o dipolnom me-
hanizmu razmiZlja u svim onim sluéajevima kadas se radi o bioloskim
fenomenima.

Ovde je udinjen pokusaj da se procesi sinteze i razgradnje adenozin
trifosforne kiséline objasne kretanjem elektrona u dipolnom polju.
PokusSaj je iniciran &€injenicama da prisustvo vode pozitivno utice
na sintezu i razgradnju ATF pa je u tom smislu napravljen model ko-
ji bazira na dinamici sistema dipola koji obrazuju molekuli vode.



I SISTEM DIPOLA U STRUKTURI SA NARUSENOM SIMETRIJOM

I.1l. Dipol-dipolna interakcija u dielektriénoj sredini

S obzirom da ¢e u daljim analizama biti ispitivani efekti
dipol-dipolne insverakcije u medijumu sa dielektridnom konstantom
ovde ¢e biti analiziran operator dipol-dipolne interakcije u dredini
¢ija je dielektriéna konstanta razliéita od jedan. (S1.1)

Z

X
Na slici 1 R je skup unutrasnjih koordinata dipola.lspitacemo kakvo
Je elektrigno polje u tacci M koje stvara dip0142=Né§. Ovde je Ne
efektivno naelektrisanje dipola.Skalarni potencijal ¥ u tadeci M koji
nastaje usled prisustva dipola D, dat je sa:

}p_/Ve /

B RE4E (I.1.1.)

Posto je\fhﬂﬁlpotencijal Y se mo¥e razviti u red.

Ne 1 B oed 1) Ve RFE)  ,ur
pale lf'l mzkyrdlrl}_?{?_?_/, rlF|l (I.1.2.)

= 73 (T.1.5.)

Javlja se usled &injenice da ® skalarni potencijal prouzrokovan
dipolom a ne tadkastim naelektrisanjem.
Elektri®no polje koje nastaje usled prisustva dipola predstav-



e
1lja negativni gradijent velidine ¥

E_’=_;raa/¢:g—e— V(R% (I.1.4.)

koristeéi formulu (I.1.5.) i &injenicu dauje R=const.i rot F=0 do-
lazimo do zakludka da je:

;ma//AB) ~AxrolB+BxrotA+(A V)B*(BV)A R=A, 'I'::’;E (X:1.5:)
£/ .4 r/;"ﬁ)77éve (I.1.6.)
£- ;?‘ r/f:&) 2./— (I.1.7.)

Po¥to je energija u prisustvu dipola.d,data poznatom formulom

\/\/=sz (I.1.8.)

Konadan izraz za energiju dipol=-dipolne interakecije u sredini sa
dielektriénom konstantom & dat je sa:

(I.1.9.)
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I.2, Moguée orijentacije dipola u narusenoj kubnoj strukturi

Ovde ¢emo analizirati moguée orijentacije dipola u kubnim
gtrukturama sa narusenom simetrijom. Razlog za ispitivanje ove vr-
ste le¥i u &injenici da ¢e se u daljem analizirati membrane koje
imaju nenarusSenu translacionu simetriju u XOY-ravai, dok duZ z-ose
one imaju ograniéenu debljinu pa samim tim i narufenu simetriju duZ
ovog pravca.,

Analiziraéemo blok dipola u prostoj kubnoj ¢eliji sa paralel-
nom orijentacijom,ali jedam d%pol iz ovog bloka nedostaje (vid s1.2)

Ukupna dipol-dipolna interakcija za ovaj blok data je sa:
W2 1 DD, (.0 o)D) o@..Q ma/«)@,a/a) D, D 60 a/n)(@,%a)

ot s du E ,, a{,‘ 0/‘
oD,.D wal.)ﬁlal) °D,D @o])w;/os)} (I.2.1.)
Gy d do‘ a,“

Oéigledne su takodje i sledeée relacije:

03 oD 5 oZ aD D oD(Z MVAmB/dw%mﬁ*xme)

Ay-7d, doa=id oé;/a’ a{n-/a/ dos = (1.2.2,)
Na osnovu (I.2.1.) i (I.2.2.) sledi:
=25 (3 005°6-/) (I.2.3.)
Odavde je ofihgledno da minimum potencijalne energije imamo za.9=£?
i ovaj minimum je: 092
W=-—7 (I.2.4.)

Drugim redima,pri paralelnoj orijentaciji dipola minimum potenci-
jalne energije odgovara sistemu dipola koji leZi u XOY-ravni.

Do sada je razmatran sistem dipola sa paralelnom orijentacijom.
Sada ¢éemo analizirati sludaj kada su dipoli paralelno orijentisani
kao na slici 3.
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1
X

Sada je lako konstatovati da je potencijalna enepgija bloka sa s1.3.
data sa

welfBd_ . BdDd) §.D, ﬁ-'D',aZz)@;aQ .5.,2) 5 Do) D),

6 ot a/u ot d,;
Doy D) Bich) , ;Db’ (,a LB ) (1.2.5.)
doo O’u dos dos

pri demu vazZi:

—.

:’Ea oD,, =«D( Z cos W»s&n@joim%bn@«bk'cose)

oD 4"'02)(1 co:)’aun@y4ms’4un9+xw:9) (I.2.6.)
Iz formule (I.2.5.) i (2.2.6.) sledi:
W=¢% (1-3 cos8) (I.2.7.)
Dobijeni izraz (I.2.7.) ima minimalnu vrednost za &=0 i ova mini-
malna vrednost iznosi: " 1%32
-é‘d3 (10208.)

Konadni zakljudak koji sledi iz izvrSenih analiza je slededi:
Ako su dipoli paralelni u nepotpunom bloku po ste kubne strukture
onda je minimalna energija ovakvog sistema dva puta veéa,nego ako
su u istom bloku dipoli antiparalelno arijentisani. Otuda je realno
otekivati da je najprirodniji raspored dipola u strukturi sa naruse-
nom translacionom simetrijom antiparalelan i da tada dipoli"gledaju"
duZ pravca narufenja simetrije tj.du? praveca z-ose.



I.3. PonaSanje izolovanog dipola u ravni

U skladu sz predhodnim analizama ovde ¢emo ispitati ponaSanje
izolovanog dipola koji le¥i u XOY-ravni. Prilikom analize najpogod-
nije je preéi na koordlnateJo 1y koje su sa dekartovim koordinatama
X,y povezane relacijama:

_fca;)o yfdlffﬁ”, P= u 2/- )”—arcé% (I.3.1.)

Posto je:
2_.2p 0 970 . 20 ,2Y 9
X 5.'x£ay oxX 8y '/ ég} 9} ay ay 2y (I.3.2.)

lako se dolazi do zakljudka da je:

_am¥ o . caim@ 8, =’ D
%mya? o 2, a%-/wn}"a? T (I.3.3.)

odakle sledi:
2 2 2

92,9 92 1 5 19
“oxT gy op% I T

Hamiltonijan elektrona koji se kreée u polju dipola pod uticajem
Kulonove interakecije je:
2

£ . Ne

.}a cpP
gde je Ne efektivno naelektrisanje dipola, E dielektridna konstanta,
Q/lredukovana masa elektrona koja je bliska njegow j stvarnoj masi
i iznosi pribliZno 10 gr.

Svojstveni problem za dati Hamiltonijan dat je sa

-;A’”(f'*")- HEI)£ ¥ir) (1.3.6.)

funkeiju ¥ predstavidemo u obliku:

Y(RP)=L(p)3(?) (I.3.7.)

(I.3.4.)

(1:3,5.)
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posle Eegg se (I.3.6.,) raspada na sledede dve jednadine:

%H\/bw (1.3.8.)
dY, 1dh, (ZuE, 2uE f d=0 (I.3.9.)

apr par (Fp T4
Jednoznaéni resenje jednaline (I.3.,8.) dato je sa

/ 744
P)ee=©C , [L=01/22,:3, I.3.10.
/3(¥) o (I.3.10.)

Posle smene:

1
oL(P)=P *2(P)

jedna&ina (I.3.9.) postaje:

7 2 £_p2
%;_’,+(-f§-f—+%,fe+}f z=0 (I.3.11.)

Sada se uvodi nova smena z=yefi tako se dolazi do rezultata:

Za—-ﬁ /—6-4- -Z )yz

d 2
] ap (I.3412.)
07/]/_7,,,5/. £<o0; 5=£;_e,- ot (P)=p i §7Z03)

Jednadina (I.3.,12,) re3ava se pomoéu potencijalnog reda,ali
red se mora "preseéi" jer je asimptotsko refSenje (I.3.12.) $_=éﬂT
pa o divergira u beskonadnosti.

Posle zamene:

y:vg ae™” (1.3.13)

za koeficijente reda dobkja se formula:

C B ZQ(S*K) b
S*f

" (seR)(sexel)+ T -r®

Cs (I.3.14.)

i lako je konstatovati da se red (I.3.13.) "presem" na &lanu ste-
pena n ako je: ga = n+r+% 5to daje energije:

e e/{l / =042 - =01{7--.
ED 2;2 5 rﬂf.le“,é)z’ n 0”2/ ’ |£| ol "z (1030150)
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ResSenja jednadine (I.3.6.) datajgu sa:
ity -4 Y.
Vo= SR (8) T/

27
au,, ang2ll 2 e py (2r)/ v
A(3)=5 (/‘J)_f ’,,Z,('/)(v}&nv}/g =/Dn/(f)
Lako je konstatovati da je spektar dipola (tadnije elektrona u polju

dipola - adijabatska aproksimacija) degenerisan i da stepen degene-
racije iznosi 2D+1 gde je D=n+|1}.

(I.3.16.)
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I.4. PonaSanje izolovanog dipola du¥ izabranog prava

Ovde ¢emo sada ragzmotriti sistem dipola koji su usmereni dus
z-ose. Kao 5to se zna iz predhodnih analiza ovakvo usmeravanje na-
staje pri antiparalelnoj orijentaciji dipola. Za sada biée analizi-
rano ponasanje jednog dipola, a kasnije éemo ispitati ponaSanje ce-
lokupnog sistema. Koristi® se adijabatska aproksimacija, Sto znadi
da ¢e biti ispitana stanja elektrona koji se kredu ;xtnegativnog radi-
kaly l?g pozitivno% J%Rﬁ%?.e
Hamiltonijan elektrona u okviru ovog modela mpZee se napisati

u obliku:

/7’,‘__ )fza/g"_We’
S 2u dzF £z

(10401.)

Kao i ranije Ne je efektivno naelektrisanje dipola,a& dielektridnag

konstanta sredine.
Svojstveni problem Hamiltonijana (I.4.1.) glasi:

£y ye?
"ﬁa—/z——g’ziiyéf)" (I.4.2.)

Jednadina (I.4.2,) razbija se na sistem je dnadina:

2 2

:? 2
c/z)‘g" %E_%ﬂeg)}_/:a, Z=<0 (I.4.4.)

Dalje ¢emo analizirati jednalinu (I.4.3.). Njeno resenje omo-
guéava da se lako nadje i resenje (I.4.4.).

Posle smene: P
¥=y.e (I.4.8.)
dolazi se do jednadine:

f’,%—!af *}ézzo / 54{=y,e

” 2
£<0;, ZFe-d; a-flpur, b
g

Ovde je pogodno izvrs$iti smenu argumenta z=z~a—

(1.4.6.)
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posle €ega dolazimo do:

Tt Q4101 ()5 5)€%S, 50, Ml G

Jednadinu (I.4.7.) redavamo pomo¢u potencijalnog reda

VK

4> Gk (1.4.8.)

v=0

Konstanta k ima vrednosti k=0 ik=1. Ispostavlja se da samo
pri k=1, ¢ 1V mogu da se poveXu standardnim uslovima nreprekidnosti,
pa se otuda uzima vrednost k=1. Osim toga jednalina (I.4.7.) ims
asimptotsko resfenje: Yo =e$ 7
§to vodi na ¥ v e{f . Odavde sledi zakljudak da Y. konvergira samo
ako je y polinom.0tuda se red (I.4.8.) mora "preseéi",

Za koeficijente Cg dobija se formula:

_A=1)(A-2)--(\-5)(-1)°
C;- /’.z‘.....s‘fs*/) Co

(I.4.9.)

i sada je jasno da ée (I.4.8.) biti polinom n-tog stepens ukoliko je
ispunjen uslov A =n+l1 &to daje sledete vrednosti energije:

2 4
__uNe 7/
£n= W/m (I.4.10.)

tada se dobija: .,
4 * f /n /
%/‘(}:QZ(_/)(:)( +7)! ' (5‘ 7/7-.3/5/ (I.4.11.)

Ako sé uvede operator:
17;=ﬁ/§ ;o J=sT (I.4.12.)

onda se redenje jednaéine (I.4.3.) moze pisati u obliku:
%) V4

n (§)=C, ézf//-j)nf (I.4.13.)

Jednadinu (I.4.4.) sliénim postupkom svodimo na:

%*“%-J}A-Zw/ 7_/=ﬂ6’ﬂ (I.4.14.)
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ona se resava pomoéu reda:

y_=i Dsf'm (I.4.15.)

V=0

kojintakodje mora biti "preseden", jer u protivnom

%wme—!-g_.uo KADA g—»-uo
Presecanje reda daje za energije izraz identidan sa izrazom (I.4,10.),
a reSenje jednadine glasi:

o 8)-0ne03) TS

Uslovi neprekidnosti resenja Vil ff

NI a7 A S 0P A
y; (0)=7z (o, o§ = G/f-n -0 (I.4.17.)
ispunjeni su,ako je:
Co=Do o0dnosno Cp=Dy (I.4.18.)

M
Funkcije se normiraju uslovﬁb:

ja’f[%"'/f_)]i/;’j/%m/s’y:/ (1.4.19.)
Normiranje funkeije osnovnog stanja (n=o) su:
¥ re)-4se”, w)-fsett (1.4.20.)
s prvog pobudjenog stanja:
5 13)-430-49067 -4 5(rd5)e”
Na kraju treba primetiti da stanja % i nisu ortogonalna, jer
w0

LA RN TCRAIAPT,

u $ta se moZe ubediti neposrednim radunom.

je:
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II DIPOLI U MEMBRANI

II.1.Dipolni model za membranu (izolovani dipol)

Eksperimentalna istraZivanja biolofkih membrana pokazala su
da transfer elektrona kroz membranu igra bitnu ulogu u procesima
aktivacije i sinteze. Radi se o tome da kretanje elektrona kroz mem-
branu i elektrinski impulsi iniciraju razliite hemijske transforma-
cije molekula,a ove su opet bitne za Zivot bioorganizama.

Ovde ¢emo pokusati da transfer elektrona i elektronske impulse
objasnimo mehanizmom dipol=-dipolne interakcije i ponaSanjem elektro-
na u polju dipola.Ovaj pokusSaj iniciran je &injenicama koje su ek-
sperimentalno konstatovane, a sastoje se u tome da elektronski
"signali" u biolofkim membranama postaju mnogo intenzivniji u liofil-
nim sredinama. Tako naprimer u pacovskoj dZigerici elektronski sig-
nali postaji mmogo jadi ako se ova nalazi u kontaktu sa vlaZnom sre-

dinom. (sl.4.) 5

SL.4.

A - gigngl konstatovan paraelektronskom rezonancom za suv
preparst
B - isti signal za preparat koji je 24 sata bio u kontaktu sa
vlaZnim vazduhom
Pakodje su vriena eksperimentalna ispitivanja elektronskih signala
u istom preparatu, koji se jednom nalazi u suvom toluolu, a drugi
put u toluolu sa primesama vode. (sl.5,)

¥ INTENZITET GIONALA

ul SZ. 5.

10

PRINESE vODE
& rocvody

SUV ToLvoL |

-2 ] z
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Navedene ¢injenice, keo i &injeniea da su molekuli vode iz~
raziti dipoli navodi na ideju da bi dipolni model elektronskog kre-
tanja moga oda posluZi kao jedno od moguéih objasnjenja za bioproce-
se u membranama koji su inicirani elektronskim impulsima.Pri tome
se predpostavl;a da se elektron kreée duZ dipola koji obrazuju
(OH) radikel i pre%en ¢H)¥. Elektron je u prvom stadijumu lociran
u blizini (FH) grupe, a pobudjenja se sastoje u tome Sto se elektron
udaljava od (FH) grupe i pribliZava 3e§;‘uﬁ) .

Na taj na€in dipol se "skradéuje" i ova skraédivanja bi bila
osnovna pobudjenja sistema. Ova pobudjivanja,posto su dipoli u mem-
brani povezani silama dipol-dipolne interakeije nems ju karakter in-
dividualnih pobudjenja, veé kolektivnih eksitacija cele membrane,
koje se u vidu talasa prostiru kroz nju.

Ovde ¢ emo razmatrati ponaSanje individualnog dipola. Smatra
se da elektron ne moZe da izadje iz membrane i da je z-osa uperena

po debljini membrane. (sl.6.)
2

(ow)”

=% o
o

Potencijalna energija elektrona u ovom sludaju moZex se napi-

sati kao: :
-EL: ' 270
V(Z)={ (II.1.1.)
w Z<0O
a kompletan Ramiltonijan je dat sa:
f a/z Ne” (11.1.2.)
24 Ez

Svojstveni problem ovog Hamiltonijana svodi se na slededu
jednaéinu:

dzz (‘7&5 7L/Ve‘ )7/=0 (I1.1.3.)



uz graniéni uslov:
7 (0)=0 (II.1.4.)

Jednadinu tipa (II.1.3.) refavali smo u poslednjem paragrafu
predhodne glave. Njeno resSenje je:

. %/§)=@€_j§//-j)?/- j:/f’"ﬁ | (1I.1.5.)
Ostale oznake su:

2 4 §
/ c. £ Ve 7 __. ) Ee e 6
Q = — _/a“ /' 7—"7 , ‘2_“2 /,7/-/)2 / n’altzl g Z=Zan(II.1. .)

Dalje ¢emo se interesovati samo osnovnim stanjem n=o0 i prvim
pobudjenim stanjem n=1, Funkcije?” normiraju se uslévom:

o/:’f %2/f)=/ (II.1.7.)

S obzirom na (II.1.7.) i (II.1.5.) normirane funkcije osnovnog i
prvog pobudjenog &tanja su, respektivno:

Kk 5€t, H)-30-43)e

Tedkotu za dalji radun predstavlja &injenia da funkeije %
:151 nisu ortogenalne, jer je:

/U:/f AR L (11.1.9.)

§

N

(11.1.8.)

Ako bi smo radili,sa ovim funkcijama matrica operatora ﬁ imala
bi razlidéite od nule i nedijagonalne elemente ﬁ,, i ﬁ,, . Zbog toga
¢emo izvrSiti ortogonalizaciju talasnih funkcija prelazeé¢i na 1li-
nearne kombinacijes

B)=K(5), Bl3)-APL)BH(E) (1r.1.10.)
Konstante A i B odredi¢emo iz uslova:

fﬂ/§¢o/§)¢1(§)=0 (II.1.11.)
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Odavde sledi A=§ i ¢,{§)=B{Zl% *H) . Funkecija ¢,je ve¢ normirana
posto je jednaka funkeiji Y% dok funkeiju 451 treba normirati tj.

&,/ ¥=1/ .Na taj nadin dolazimo do funkeija koje se i ortogonalne
i?normirane:

¢o[g)=r——;’5é£§/ %(5’)7—%5(3‘5)6-%} (II.1.12.)

i sa njima ¢emo vrsSiti dalju analizu.
Posto su funkeije (II.1.12.) ortonormirane matridni elementi
Hol i Hlo su ravni nuli, kao 8to je ve¢ napred reéeno,dok je:

//aa=o/:/§¢o(§)/:/ ¢°(§)=_/£A_/2§4 (II.1.13.)

24°c*

o A zZ_4
/%/:/df ¢1/§)H¢1[§)='/§'7%‘!‘§!‘=/§%0 (II.1.14.)

za dalji radun bie nam potrebne veliéine:

oDoo = Ne 2o =Ne o/ B, 2)2 ; Dy= Nez, ~Ne e dy(z)2; D,y (11.1.15.)

© ODm.'opmf/-a/zQ[z-)yb_,(z)Z o
Elementi-@,io@,mogu seo raéunati i sa funkcijama;é(f)igé/{), ali element
o&u zahteva prelaz sa promenljiveg na promenljivu z po formuli:

j’:ZanZ (II.1.16.)

Zgmenom (II.1.16.) u (II.1.12,) posle normiranja dobijamo funkecije
koje zavise od z i one su date sa:

o Z

B (2)-2ar 2™ & (z)=],§= a2 (3-20,2)8™® (11.1.17.)

8o
gde Jje 8, =g
Ao na osnovu (II.1l.17) izradunamo dipolne matridne elemente

(II.1.15.) dobijamo:

2 2
3EX 5ELT. 9 9 . 64EX
ODao=27_e Lu e ! LoD sy ue (II.1.18.)

2
;
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Na kraju ovog paragrafa izvrsiéemo procenu dielektri¥ne kon-
stante £ . Za procenu éemo koristiti predpostavku da je minimalno
rastojanje elektrona od (FH) grupe, a to je rastojanje u osnovnom
stanju Z, jednako velidini d-5'1° cm Sto odgovara prosednoj veliéini
konstante reéetke za sistem dipola., PosSto je na osnovu (II.1.15.)i
(I1.1.18.)

Zoo = 364 )

" Zunet (II.1.19.)

odavde sledi
24Ne?
c_‘=—'§p—d (I1.1.20.)

-27
podto je =/0 gr./ N=9 (naelektrisanje OH grupe)
-& -
e=4,8+10 stat.C d=5+10 cm. A=10 27e'y-s
dolazimo do rezultata:

& =50 (I1.1.21.)

Za ovako procenjeno £ je:

~ 540 meV’$ = =
H &4 Hy,%-240 meV, H,,-H,,=300 meV (II.1.22,)
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IT.2.Dipol-dipolna interakeija u membrani

Membranu ¢emo analizirati kao sistem dipola sa antiparalelnom
orijentacijom koji su svi upereni duZ ose z po kojoj se meri i deb-

1jing membrane (vidi sl.6.). Zbog antiparalelne orijentacije dipoli
su duZ ose z rasporedjeni kao na sl.7a

-2 i
+ l

- sl 7a. 5 sL.7 b,

| l_

Kao %to se vidi sa slike dolazi do kompenzacije + i = naelektrisanja
u unutrasnjosti membrane, pa tako duZ z ose imamo jedan efektivni
dipol &ija je duZina jednaka debljini membrane (vidi sl.7b). Kao 3to
se vidi ukupna interakcija dipola na mestu nula sa najbliZim susedi-
ma je rayma nuli, a razlic¢ita je od nule za sledeée susede i iznosi

— Zz7» Po x-osi 1 isto toliko po y-osi.

Otuda modelnu resetku moZemo konstruisati samo u EOY-ravni i
Hamiltonijan ovog sistema je dat sa:

A A A (0) /
H= Ho* Hint .‘”% /757,1),_ W:Zny °DIM'¢ ( 090,'2/, hy+ob@'9/,")}r+ 7av, 1y +24 *ﬂf%h’-la')

(o) 2 2 2
A2 Ne®. I1.2.1
”’W Z/[/dzz oz / Z)O ( el e o)

Ako se predje na reprezentaciju druge kvantizacije,onda Hamiltonijan
sistema,moZemo pisati u obliku:

/?—-’gfﬂlHLZ’,.,\ ju>a,, (,ma,,,,,,{,u)-é’;,,'; <l D, , > a. )Gy (1)
[éfgl‘qwnl"“’ O;ﬂdgf’“)awdww */g/:‘:@aru,.,lﬂﬁaim,n, 115) Q24 (/4()11 .
+ </M5‘(Q.’",+Mlﬂ47 aﬂx,ny*Zd WS) a,,,;,,y,,ﬂ///4,,)+</usl dr),)" ’br'lai/jl'-? el eloe

d;'/”r”’%) a"',m'fa' (/‘lﬂ

U poslednjoj formuli at i a su elektronski operatori, pa prema
tome zadovoljavaju fermionske komutacione relacije. Predpostavlja
se da se ekektronske talasne funkcije susednih &vorova slabo prekri-
vaju i da su aktuelna samo dva stanja elektrona,tj.:



/{///,//y,//g/,//,, =0, 4 (11.2.3.)

u tom sludaju za svaki &vor vaZi uslov:

Qo Qo* Qo Q=1 (II.2.4.)

i tada se od fermioperatora at i a moZ%e preéi poznatim postupkom na
Pauli operatore:

o+ +__+ + o _ptp ot o _a_pt
=ay a,, P'=a; &), a, a;=P P,a; a,=1-F P (II.2.8.)a

Ako iskoristimo formule (II.2.4.) i drugi &lan u (II.2.2.)
razbijemo po Semi:

1 | M2 | s | Ly

0o lolo o

7 | 7 [o o

o|lo |7 |7

T ol 75 (II.2.5.) .

/ o [o] 7

o|l 41|17 o

o 1 o 1
Hamiltonljan se moZe napisati u obli o)

OZ)po //

//%/29%0 z&%ﬂzzzz:ﬁgbﬁﬁ%) ‘@A%m, mnrnny BES?

é%‘_ [Rain, Bosiir m-adry/%' R py2d Fignyrod "/?»nr’ﬂ’ msdl~  (11.2.6.)
oD
6’€d3 Z ’%n,//_%ma’n; nr-w’ﬂy* "l"r"’d *%"7‘72'7 o%édsz Py

rirry

* (Bradfn, */%-z:{ny #Bot.ryssd,* B2 ) - %{’; %ery (Bvidlny *Bypaefpy, +
L ﬁ;,n,-zd) 6,{ 73 & Z ezm/( elff”’ﬂ/ +Fon-. m-22ny 04 ny,pyr22 "’/?un,—fd)

gde je: /- broj dipola u kristalu.
Dalju radun izvrSi¢emo u harmonijskoj aproksimaciji,a to znadi

da ¢emo Pauli operatore P¥ i P preéi na Boze operatore BY i B po
pribliZnim formulama:

B i »p'a B' (1I.2.7.)

Posle Furije transformacije:

z(n,xo, +Ny Ky ) / -1 (MK yky)
Bﬂrﬂy V—7 ;/9;51(1 Ky / any ZgKﬂ(y (11.2.8.)

S edioly




Hamiltonijan se moZe napisati u obliku:

/7/-'0”/%0 .Zc"c/’) Z:X(‘('Aﬁ’)BKrKykaKy Z Y/K'/(y)/gmy iy _,@,,,B“,X I1.2.9.)
gde su upotrebljene oznake:

X (Kx Ky}’z‘/y "/qoo 0282.";%0-0@,;2053 @0 (50320//(1 + CDDQO//(}I)
Y («,

3 (03 2k + COI 243 ) (II.2.10.)

2 cf'd
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II.3. Elementarno pubudjenjeé sistema

Da bi smo nasli energije elementarnih eksitacija potrebno je
dijagonalizovati Hamiltonijan (II.2.9.). Ova dijagonalizacija bide
izvrSena poznatim uv transformacijama Bogoljubova.Kod ove vrste
transfomacije dovoljno je da se dijagonalizuje unutrasnja forma iz-
raza (II.2.9.) koja se mo¥e napisati u obliku:

/’XéB+2ZY/éé+BB), XEX//(X,K)')/ YEY//QK)’),'BEB‘G,K/ (II03010)

Jednaéina kretanja glasi:

iB=[B, 1] (11.3.2.)
Po¥to jes
[B.h] =XB+YB (1I1.3.3.)
mo%emo pisati:
iB8=XxB+YB* (11.3.4.)

04 Boze operatora B*i B pre¢ic¢emo na nove Boze operstore ct i C pomo-
éu transformacije:

B=UC*V€*/ B-vchve (II.3.5)

Funkecije u i v zadovoljavaju uslov kanonidnosti:
L/z—Vc=/ (1103060)

Isti ovaj uslov obezbedjuje egzistenciju inverzne transformacije

C=uB-VB ; C-uB-vA (I1.3.7.)
Posto je:
Cle)=Crae™ . cle)-Cloe™® (11.3.8.)

na osnovu ovih formula i formula (II.3.5.) dolazimo do zakljudka da

je:
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iB=E (uC-vc™) (II.3.9.)

ako (II.3.9.) uvrstimo u (II.3.4.) za odredjivanje funkeija u i v
kao i energija E dobija se sledeé¢i sistem homogenih jednadina:

(E-X)u-Yv=0 , Yu+(E-X)v-0 (II.3.10.)

Izjednadujuci sekularnu jednadinu sistema (II.3.10.) sa nulom dobi:

jamo:
£ =)Yx*y*? (II.3.11.)

Hamiltonijan (II 2.9.) dobija dijagonalni oblik:

//0/0/00 Zé-a/s) YA ZVX//&K,J )’%K,)Cmy&w, (I1.3.12.)

Energija elementarnik pobudjenja Efkxy)moZe se napisati u obliku:

£ (k%) =V[A ol (coa 2el i+ oo 20ky)] | A~ (cos 2k aon2diyl] (11515

gde je:

OD 0 :"' apDD
A =1~Hoo R300meV, ol = 4’2 s ==2000meV. /3= %’i}/mw/(n.a.u.)

Iz poslednjih formula se vidi da Je minimalna vrednost energije
elementarnih pobudjenja:

E(z—'/g) =300mel/ (II.3.15.)

dok je maksimalna energija pobudjenja:

E(a'/zd)§4400/mey (II.3.16.)

Energija sredine Briluenove zone E(0,0) i energija kraja Briluenove
zone E ( ” z ) medjusobno su jednake i iznose:

'd
£10,0)=F[Z,F)=3800 mey (11.3.17.)
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Kao 3to se vidi energije elementarnih pobudjenja kreéu se u
§irokom rasponu od 300 do 4400 meV. Takodje je ofigledno da se ta-
lasi ovih pobudjenja kao kolektivni fenomen membrane prostiru u
ravnima normalnim na osu z tj. u rgvnima normalnim na pravac deb-

ljine membrane,



.

IT.4. Procena energije i bio-procesi za koje bi dipolni mehanizam
bio od znalaja

IzvrSeni raduni mogli bi se iskoristiti za objasnjenje sinteze
adenozintrifosforne kiseline (ATF) iz adenozindifosforne kiseline
(ADF). Ovaj proces moZ¥e se predstaviti hemiskom jednadinom:

ADP+HLP0,  ATPF+H,0 (I1.4.1.)
Kao 8to se vidi u zavrsnoj fazi obrazuje se molekul vode koji bi u
skladu sa napred izloZenom teorijom sluZio kgo aktivator i kataliza-
tor povratne reakcije (II.4.1.) putem napred opisanog dipol-dipolnog
mehanizma prenosa.

Kretanje elektrona du¥ dipola koje je napred opisgno trebalo bi
da daje napred pominjane elektronske impulse koji dovode do sinteze
odnosno do razgradnje.

Ireba napomenuti da se svi autori teorija koje pokuSavaju da
objasne procese (II.4.,1.) i slk¥ne sla*u u jednom,a to je da ekektro-
ni igraju fundamentalnu ulogu kao aktivatori ovih procesa. Razmimo-
ilaZenja nastaju po pitanju koji je to mehanizam koji pokreée elek-
trone i kakvo kretanje vrsSe elektroni kroz membranu.

Postoje teorije koje tvrde da su uzrok sinteze i razgradne
makromolekula elektronske struje tj.kontinualni protok elektrona kroz
membranu. Nedostatak ovih teorija je #j #to se membrana ponasa kao
dielektrik i u njoj nije konstatovana nikakva struja.

Drugi tip teorija zastupa ideju poluprovodnidkog mehanizma u
kome struja nastaje kad kvant svetlosti prebaci elektron iz popu-
njene u provodnu zonu.0Ove teorije viSe odgovaraju eksperimentalnim
¢injenicama jer je konstatovano da kvanti svetlosti zaista iniciraju
procese sinteze i razgradnje,ali pate od istog nedostatka kao i pred-
hodne, jer struje u membranama nisu registrovane.,

Takodje postoje ideje da elektron - fonon interakcija moZe da
objasni procese sinteze i razgradnje,ali u teorijama ovoga tipa se
ide na lokalizoW¥wane fenomene (proces sinteze i razgradnje bi trebalo
da se vrSi samo u pojedinadnim talkama membrane, a ne u membrani kao
celini) 3to odigledno nije u skladu sa onim 3to se zna o procesima

u membranama.
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U teoriji koja je ovde izlo¥ena nema struje elektrona (mem-
brana se ponasa kao dielektrik),a elektronski impulsi se dobijaju
kvantnim skokovima vezanih elektrona u dipolnom polju. Ovilm je iz-
begnut osnovni nedostatak "strujnih" teorija tj.u okviru ove teorije
membrana ostaje dielektrik,a elektronski impulsi ipak postoje.Osim
toga iz izloZene teorije se vidi da su pomenuti elektronski skokovi
kolektivizovano pobudjene membrane kao celine i nisu ogranieni na
pojedine tatke membrane.Mehanizam prenosa je dipol-dipolnog tipa,

a kao 5to se zna sistemi dipola se najetikasnije pobmdjuju kvantima
svetlosti. Takodje se moZe smatrati da u prilog navedenoj teoriji
ide i eksperimentalna &injenica da prisustvo vode ubrzava procese
sinteze i razgradnje makromolekula u membranama,

- Nedostatei izloZene teorije sastoje se uglavnom u tome 3to
red veliéina energija pobudjenja ne odgovara eksperimentalno kon-
statovanoj (veé¢i je za 10 do 100 puta).Ako se setimo da je red veli-
Eine energija dobijen uslovom normiranja Boe™ 5‘164%m onda nije
iskljueno da bi se bolja saglasnost postigla nekim drugim izborom
normiranja. To bi se lako moglo izvrditi,ali bi onda dobili abnor-
malno male Yrednosti dielektri®ne konstante medijums membrane #to
opet nebi odgovaralo eksperimentalnim &injenicama.



-25-

Z A K ILJ U & A K

Analize koje su izvrSene u diplomskom radu ukazuju na to da
se u sludaju obrazovanja ATF moZe razmisljati o dipolnom mehanizmu
kao jednom od osnovnih izazivaéa ovih procesa. U modelu koji je nap-
ravlijen, elektronski impulsi koji su izazivaé¢ sinteze i Bazgradnje
ATF nisu rezultat kretanja slobodnih ilektrona, ve¢ kvantnih skokova
vezanih elektrona duZ dipolnog polja. Dipol=-dipolna interakcija ko-
lektivizira ove kvantne skokove na celu membranu,tako da i u ovom
smislu model odgovara trenutnim saznanjima o procesima u membranama.

Nedostatci navedenog modela su prevelike energije napred po-
menutih pobudjenja. Osim toga kolektivizacija fenomena elektronskih
skokova izvrSena je koriZéenjem modela proste kubne reSetke sa na-
rusSenom simetrijom, Sto svakako predstavlja grubu aproksimaciju
stvarnog rasporeda dipola u membranama. Za membranu se moZe smatrati
da predstavlja amorfnu sredinu sa haotiénim rasporedom dipola. Za-
mena haotidnog rasporeda kubnom strukturom mo® se opravdati jedi-
no &injenicom da je dipol-dipolna interakcija pri haotidnom raspo-
redu dipola ravna nuli, kao i u bilo kakvoj kubnoj strukturi. Pojava
dipol-dipolne interakecije razmatrana je kao posledica prostorne
ogranicenosti membrane duZ jednog pravea.
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