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U poslednjoj deceniji se veoma intenzi-
vno ispituju udruZeni talasi u kondenzovanim sredinama.za
razliku od obilnih monohromatskih talasa koji predstavl ja-
ju beskonalne prostorno-vremenski periodiéne forme, udru-
Zeni talasi su paketi konadnih dimenzija i stabilnog obli-
ka /1/.Potpuno je razumljivo da je obifan ravan talas nepo-
desan za prenos energije,informacije i ostalih relevantnih
fizidkih karakteristika,i da se procesi ovakvog prenosa
daleko lakSe mogu realizovati paketima konalnih razmera i
stabilne forme /2/,pri emu ovo poslednje obezbedjuje ver-
nost prenosa i minimum gubitaka.

Upravo ovom injenicom moZe se objasni-
ti poviSen interes za udruZene talase i za nelinearne pro-
cese koji su neophodan uslov njihovog nastanka.Veran pre-
nos informacije znalajan je za veoma Sirok krug bioloSkih
pojava,dok je minimum gubitaka pri prenosu i istraZivanje

mehanizama kojima se ovo moZe postidi, jedan je od impera-

tiva naSeg vremena.




U disertaciji,prirodno,morala sam da se
ogranidéim samo jednim uskim delom ove Siroke problematike
i istraZivanja su posvedena u prvom redu udruZenim talasi-
ma koji nastaju u molekulskim lancima i koji se obicno na-
zivaju Davidovljevim solitonima.

IstraeZivanja u disertaciji skoncentrisa-
na, su na tri grupe problema.

U prvu grupu problema usla su neka fun-
damentalna pitanja teorije Davidovljevih solitona,koja do
danas nisu redena na zadovoljavajuli nacin.lako iz oblasti
teorije Davidovljevih solitona danas postoji veoma veliki
broj radova, neka pitanja ostaju otvorena.Ova pitanja bi se
mogla formulisati na slededi nalin:

a) Da 1li u okviru kvaziklasiénog prila-
za treba koristiti Hamiltonov ili LagranZev formalizam?

b) Da 1li &isto kvantni prilaz solito-
skom problemu bitno menja zakljulke koje daje kvaziklasi-
¢na teorija?

¢) Da 1i se u solitonskoj teoriji smeju
koristiti normalna kvazifestifna stanja ili se moraju ko-
ristiti koherentna stanja?®

d) Ksko eliminisati singularitete koji
se pojavlijuju u eksitonskom spektru?

Svakom od ovih pitanja sam posvetila
posebru paZnju.

Druga grupa problema je uglavnom meto-
doloskog karaktera, jer u sadasnjoj etapi razvoja solito-
nske teorije ne postoje dovoijno dobro razradjeni metodi
za ispitivanje efekata neodrZanja, temperaturskih efekata,
uticaja razdvajanja zona na karakteristike solitona itd.

U srupu metodolodkih pitanja svakako spada i problem ana-




lize vezanih solitonskih stanja i ispitivanje njihovih oso-
bina.Ovim pitsnjima je takodje posvelena posemna painja.
Treéa grupe problema vezana je za ispi-
tivanje nekih solitonskih specifinosti koje bi mogle da na-
dju neposrednu primemi.Ovaj krug problema je veoma Sirok,pa
je zbog toga u disertaciji obuhvalden samo jedan njegov ma-
nji deo.Ispitivani su solitoni u ol —proteinima /3,4,5/,
koji bi trebalo da budn glavni nosioci energije i informa-
cije u biolodkim sistemima.Takodje su ispitivane transfor-
macije tipa soliton-bisoliton pri femu su dobijene neke op-
Ste forme koje se mogu primenjivati za reSavanje prakticno
veoma va’nih problema kao npr. zahvat elektrona solitonom

i njegov superfluidni transfer.
Jedan deo istraZivanja posvecen je

solitonima u magnetnim i feromagnetnim materijalima.




GLAVA I

PROBLEMI SOLITONGSKE
TEORIUJE

I 1. OSNOVNI TIPOVI NELINEARNIH DIFERENCIJALNIH
JEDNACINA

Dugi niz godina se pri opisivanju fi-
zidkih pojava veoma uspedno koristio aparat linearne teo-
rije.Opis klasiCno-mehanickih pojava zasniva se na linear-
nim Njutnovim jednadinama,u osnovi klasicne elektrodinami-
ke leZale su linearne Meksvelove jednacine,dok se teorija
kvantnih fenomena zasniva na linearnoj_éredingerovoj jedna-
¢ini.Kvazicesticne teorije u fizici cvrstog stanja takodje
su se zasnivale na linearnim jednadinama,a razliciti tipo-
vi kvazilestica (eksitoni,fononi,spinski talasi,feroelek-
tri¢na pobudjenja i dr.) predstavljali su ravne monohroma-
tske talase,ko0ji su imali strogo definisanu frekvenciju 1
talasnu duZinu.U okviru pomenutih linearnih teorija posti-
gnuti su znadajni rezultati i veliki niz fizickih fenomena
je dobio svoje adekvatno teorijsko objasnjenje.OCigledno je
medjutim da postoje pojave koje se ne mogu opisati linear-
nim jednadinama.Prve takve pojave primedene su u hidrodina-
mici,a zatim je niz nelinearnih fenomena primeden u drugim
oblastima fizike.S talke glediSta kvazicfesticénih fenomena
u ¢vtstim telima,u okviru linearne teorije nisu mogle da

budu opisane pojave prenosa energije,informacije i drugih

relevantnih velicina.Razlog za ovo je prost: ravni talasi




(eksitoni,fononi i dr.) su beskonalni u prostoru i kao ta-
¥vi nisu u stanju da i¥ta saopdtavaju nekeskvom lokalizova-
nom prostornom domenu.U ovom smislu potpuno je jasno da za
pomenute efekte tfansfera treba traZiti nesto Sto nije ra-
van talas,tj. takvo pobudjenje koje je lokalizovano u odre-—
djenom delu prostora.S druge strane efekti lokalizacije ili
obrazovanje talasnih paketa,mogu se opisati samo nelinear-
nim jednacinama.

Iz svih pomenutih razloga u poslednjoj
deceniji je naglo poraslo interesovanje za nelinearne poja-
ve i formulisan je niz nelinearnih jednacina koje su u sta~
nju da pojave lokalizacije verno opidu.

Jo% u proSlom veku (1834 god.)primeéen
je vodeni talas koji je imao nepromenl jivu formu i koji se
kretao odredjenom brzinom /1/.Morski talasi poznati pod i-
menom cunami,takodje su talasi manje-viSe stalne forme 1
konadnih razmera i nemaju slidnosti sa obilnim talasanjem
koje se sastoji u periodicnom prostorno-vremenskom pona-
vljanju uzvisSenja i udubljenja.Talasi konstantne forme i
konadnih razmera, nazvani su za razliku od obilnih talasa
midrufenim talasima',a mnogo kasnije,pojavio se danas uo-
bidajeni termin - soliton - /6/ za talase ovog tipa.

Jednalina za matematilko opisivanje
mudrufenih talasa" na vodi predloZena je jo¥ 1895 godine
i nosi naziv jednadina Korteweg de Vries-a /7;TI§DV).Ova

jednadina ima oblik:

3
U oU U _ _
FrPSE s =00 U=1u(xt).  (I1.1)




U jednadini velilina U (xt) predstavlje srednju brzinu kre-
tanja vode,dok je (> parametar teorije,koji se bira od
sludaja do slucaja.

Striktno govoreé¢i jednacina KDV opisu-
je kretanje tednosti u plitkim kanalime,ali je kasnije ona
primenjivana i u mnogim drugim problemima fizike kao sSto su

ispitivanje jonskoakustiénih talasa,magnetohidrodinamickih
talasa u plagmi,skusticnih telasa u anharmonijskoj reSetki
itd. /9-21/.

U vezi sa ponaSanjem sistema medjusobno
povezanih klatana &ije oscilacije ne moraju da budu male
pojavila se takozvana sinusoidalna Gordonova jednalina

oblika:

2

6~ 2'sine, B=6(xt)
X

QJ&
©
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(T 1.2)

gde je @ ugao odstupanja od ravnoteZnog poloZaja i Us
neka karskteristidna brzina sistema.Kasnije se ispostavi-
lo da se mnogi nelinearni problemi u teoriji superprovo-
dljivosti (D¥ozefsonov efekat,npr.) i u teoriji feromagne~
tizma mogu svesti na jednainu tipa (I 1.2) /22-30/.
Analize "udruZenih talasa"™ u plazmi
dovele su do nelinearne Sredingerove jednaline /8/ koja

ima oblik:

. Z Z 2
AN oY + Gl¥YlIY=0, (1T 1.3)

3 2m ox*
Y= Yix,t),




gde V- predstav%ja amplitudu talasa, G je parametar ne-
linearnosti i 2%;— karakteriSe disperziju talasa.Ova je-
dnadina je kasnije naSla primenu u mnogim oblastima fizi-
ke,a narolito u nelinearnoj optici (problemi samofokusira-
nja) i u teoriji kvazilestidnih talasnih paketa / 2,3,31 /-

Anslizi nelinearne Sredingerove jedna-
¢ine i njenim primenams bicée posveden materijal ove diser-
tacije,pa se zato ovde na njoj necemo zadrZavati.Nesto pro-
stora posvetidemo jednafinama (I 1.1) i (I 1.2) i izloZide-
mo neke najprostije tipove reSenja.

Jednadina (I 1.1) se najprostije resava
uvodjenjem zdruZene promenljive:

= (% - JE) — U
5 = (x-vt), MO6E) 5 (I 1.4)

gde je U -parametar koji oligledno ima dimenzije brzine.
Smena (I 1.4) prevodi nelinearnu parcijalnu jednalimu (I 1.1)

u nelinearnu obidnu diferencijalnu jednalinu treceg reda:

dw 1 d %,
-+ —-—L—(-'——'—@—':.O (11.5)

ae Ty TRy

U - .
Uvodjenjem smene — = W  ,jednalina (I 1.5) svodi se na

oblik: A

du = 0/7 : (I 1.6)

'V Q,+-5LL+-—!—{AZ—--4L—AA?

f° 31>
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i ovde je oligledno da se problem nalaZenja brzine U svo-

di na redSavanje i inverziju elipticnog integrala prve vrste
Ovde demo razmatrati najprostiji tip re

Senja uzimajuéi da su proizvoljne integracione konstante u

(I 1.6) a=4=0 .Na taj nain dolazimo do relacije:

J du A (1 1.7)
wl3o-u  3p |

Ako se u integralu izvrSi zamena promen
ljive 50—4L=-12 ,reSenje se lako nalazi i ima oblik:
pa

U(g) = S0 : (1 1.8)

cﬁzwg 1/_%—

Ova “zvonasta" forma reSenja koja se pojavlijuje i kod ne-
linearne Sredingerove jednaline odraZava lokalizaciju koja
je doSla usled nelinearnosti.

U sinusoidalnoj Gordonovoj jednacini re-
Senje se takodje moZe traZiti uvodjenjem zdruZene promen-
ljive:

= x—-Ut , B(xt e(%) ,
F=x (xit) = OfF) (1 1.9)

gde je V —-parametar sa dimenzijom brzine.Posle zamene

(I 1.9) u (I 1.2) dolazi se do relacije:
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46
2
W—% cos 6

odakle se vidi da se problem nalaZenja velicline 6 svodi

= G/T , (I 1.10)

kao i u prethodnom sludaju na inverziju eliptidénog integra-
la.0vde demo razmatrati dva slucdaja. ,ZJZZ

B 2 2 .
Uzelemo U, > VU~ 1 (C =
° VZ-UA

.Tada se

(I 1.10) svodi na:

f d6 :f*f JZV‘_Z— , (I 1.11)
Vd+cos@ [/\%2—\92
i reSenje ima oblik:

J27

2 v - vt

o) =1 Z{a%ctg(fﬁ )_, (61 < T . (1 1.12)

OCigledno je da ovakvo reSenje odgovara oscilovanju siste-
ma klatana sa proizvoljno velikim amplitudama.

2 U drugom sludaju,kada je lf2> @f i

Z 52
Wiyl

(=

dolazi se do _relacije:
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de Ly J22
=

= T ’ (I 1.13
v 1— cosB Y . 002,
Sto daje reZenje:
52
+ 29Y

- Z _ 192
@(7) _ chfg o VU~ ? (I 1.14)

Ovaj tip reSenja je Ze3éi u primenama i nosi naziv kink,
odnosno antikink,pri &emu kink odgovara znaku +, a antikink
znaku -, u eksponentu.Iz (I 1.14) lako je zakljuliti da
kink (antikink) nema "zvonastu" formu,sto znadi da neline-~

arne teorije ne operi3u samo sa zvonastim paketima,kao Sto

se to,pogresno,ponekad misli.
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I 2. KVAZIKLASICNA TEORIJA SOLITONA

Osnove teorije solitona dao je Davidov
u nizu radova /2,3,4,32-40/.0tuda se u literaturi ovi soli-
toni nazivaju Davidovljevi solitoni.Ovde demo izloZiti Da-

vidovljevu teoriju solitona.

i U okviru ove teorije posmatra se hamil-
tonijan interagujuéih eksitona i fonona u jednodimenzionom
molekulskom lancu,uzima se aproksimacija najbliZih suseda
i pretpostavlja se da eksitoni imaju pozitivnu efektivnu
masu.Eksitonski hamiltonijan sistema uzima se w harmoni j-
skoj aproksimaciji /41,42/ ,%to znadi da su eksitonski
operatori zamenjeni Boze-operatorima i da je zadrZan onaj
deo eksitonskog hamiltonijana koji je kvadratan po eksi-
tonskim operatorima.

U skladu sa ovim hamiltonijan posmatra-

nog sistema se moZe napisati u obliku:

H=He + Hp + Hep (I 2.1)

gde je:

He =Hoe+ A;E};Bh‘"R§ 5;( bmi +Bn«4) ,
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Hoe = Héo—w;—an. Vom (0000) A=E,-E,+2D,(T 2.2)

hamiltoni jan eksitonskog podsistema,

2
HP:L;FV\ + %Zﬂi(“n—un-a‘) , (1 2.3)

hamiltonijan fononskog podsistema,i

HQP = JRZH:(B: bn_1 + E):_{ E)n)(’an-/{/(n-4) _
N JD‘NZ bt\@n(unﬂ - Un-1) | (I 2.4)

7D= N‘f%:KRK sSin Ak , JD = N‘{Z K Dg sthak ,
K

hamiltoni jan eksiton-fonon interakcije, uzet u linearnoj
aproksimaciji po molekulskim pomerajima 4L .Oznake upotre-
bljene u gornjim formulama su: 54: i Eo su energija pobu-
djenog i osnovnog stanja izolovanog molekula,respektivno,
VD i R su matri®ni elementi dipol-dipolne interakcije
uzeti za najbliZe susede /43/,pri Semu je R » 0 (eksitoni
imaju pozitivnu efektivnu masu), H je broj moleklzula u
kristalu, M je masa molekula, /;0 je impuls molekula, (@
je konstanta sile i Q je konstanta re3etke.Operatori P
i AL =zadovoljavaju komutacione relacije [u,,,;om]:. (;{ Srm
dok Boze-operatori 5* i 6 kreiraju i anihiliraju eksi-
tone.

Bitan element u Davidovljevom prilazu

je uvodjenje funkcija:

A

D6y == AnwBhe " Yarioy | G2

14
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gde su |0eY i kﬁﬁ)eksitonski i fononski vakum,respektivno,
i An(t) amplitude normalnih eksitonskih jednodestifnih sta-

nja.Operator S(t) je dat izrazom:

S('&)-:"’;‘_"—;[(bn{ﬁ)Pn - ﬁn(a)an], 5% 5 , (I 2.6)

gde su /5 i % realne funkcije poloZaja i vremena.Kao 3to
se vidi funkecija |D(t)) predstavlja vroizvod normalnog je-
dnoCesticnog eksitonskog stanja i koherentnog fononskog
stanja:
-1 9(4) |
’Cp) = e ,Op> . (I 2.7)

Primenom Vejlovog identiteta /44/ lako je pokazati da za

koherentna fononska stanja vaZe sledede relacije:

<Cpl’“nfcp>=f3n , <Cp”0nlcp> = Jn )
) . ' ) (1 2.8)
< Cp,’ufn, CP>:/:’>YI y < Cp’ /ion, CP7 :"j?;\ .

Poslednja dva stava dobijena su na osnovu pravila da je sre-
dnja vrednost izvoda po vremenu jednaka izvodu srednje vre-
dnosti po vremenu.PoSto je < Dw)|D(¢)) =1 yZa normalne

eksitonske amplitude /xh&)'vaii uslov normiranja:

2
; | An)] "= 1 (I 2.9)

U analizi sistema Davidov koristi
Hamiltonov formalizam,a to znaci da evoluciju amplitude u

vremenu opisuje jednalinom:

NAT,
WO TAGN

S SO TEK

e

[
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Y

&
%
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it An(fc) =

(I 2.10)
S obzirom na (I 2.1) - (I 2.5) lako zakljudujemo da je:
e b8l

- Rzn(AnM-f-An-J + JR[(/bn.M —/5n> /gnAn.H +
+(/bn -ﬁnd)/&nlé\n-f} —“—T- <D(f)}H,D(%)> y, (I 2.11)

gde je:
le GL( 2
= 4 — - [5n-4 I 2.12
C ;[ZH + 3 [on- /3 )] ) ( )
i
2
A1 _ a
H°P"2§T<:£w’<’ We= VIR, V= Mo (I 2.13)

energija osnovnog stanja fononskog podsistema.

Treba naglasiti da je ovaj prilaz u su-
$tini varijacionog karaktera, jer jednaéina (I 2.10) pred-
stavlja traZenje minimuma funkcionala <D|HID) .PoSto po-

stoji dopunski uslov odrZanja norme (I 2.9) bilo bi OpS‘tlJe

da se analizira jednalina 0{ %’2“ 3K, [<DIH|D> %ZIA IJ

gde je A neodredjeni Lagraniev mnoZitelj.U okviru Dav1do—
vljevog prilaza ne postoji nadin da se konzistentno odredi
neodredjeni mnoZitelj A ,pa ga on 2d hoc odredjuje sa

)\:O.

U prilazu Davidova neophodno je da se

koriste jednadine kretanja za operatore L i ;o koje glase:
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- e
M

) (I 2.14)

f% :[ Q(ﬂ;+{+a;,4 —’Za{:) + jR(E)-;{J 5{_5_:-_{ 5{_ +
(I 2.15)

+ B; 6_‘:” —5:; B-F—i) "jD (b:ffB{:-}'f - 51:{ 647—4)] .

Ove relacije se usrednjavaju po stanjima 'D) i dobijaju
se odgovarajudée jednaline za koherentne pomeraje i kohe-

rentne impulse:

[op= _ﬁi (I 2.16)
72‘} = Q(reaePra-2¢) = I (IZ\-FMA-{# —'Z#-f Apy)+
+ (Km A-F"A?‘{-f A, 41?\;'4#4 -A}A;-,) , e
Kombinovanjem ovih dveju jednadina dobija se:
/.b'fz%(ﬂ’w‘“*/b*-*"zf%) +
, (1 2.18)

(AMA\C A{ 1A1C "'A AH( ArA+ 4) VE (A{HA-FH "A+‘ 4A-,C f) .

Ako se izvr$i prelaz na kontinuum:

Anit) > A, A (£) = —% [Pntt) = o2, ), fbn(,e)» -
i koristi Sema razvoja:
2 2
a P _
n+1 (’6 CP * 2 a)(z ) C# - A’ﬁ . (I 2.19)
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onda se funkcional <{D[HID? moZ%e napisati w obliku:

<DwHIDEY = X - é—jdx {[HOE+HOP+C+A-2R ‘

(I 2.20)

DY 25 A 3%4&&)
+ Z?{—B—L:——]A(x.uA(x,f)—a,EA(x#) 32 j )

gde je:
X = a(Jg—Jo), (I 2.21)
i
AT 2 2
A M [ S (Bxt) 2Q ( 3/[5xt) ]
Jednadina (I 2.10) se u kontinuumu moZe
napisati kao Uf} = ")x ySto se svodi na:
A
B (EqeCra- 2R+ 2720 )A- R 24 A (1 2.23)
gde je:

Eg = Hoe,+HoP , | (I 2.24)

energija osnovnog stanja sistema.
Napisana u kontinualnoj aproksimaciji

jednadéina (I 2.18) ima oblik:

asz(m’ az Q 32/5(X.£) _ 2

Lqultl. - AX 9 JA
At h M 9x? M ()xl ("'*')A(x‘i)]'(l 2.25)
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Dalje se u teoriji Davidova uvodi funkci-

ja
RICH o
VTR L T (I 2.26)
. 9 pd 2 3 .
Ako se uzme u obzir da je 3% kJ?- i Ix 97. i
jednaina (I 2.25) diferencira po X ,dobija se:
2
Ix? M(U UK) 3X (1 2.27)
2
DA
M

odakle je (uzimamo da su integracione konstante ravne nuli):

2 *
§ix- kt) = 2—5 - '—WK’—T Att) Al t) . (I 2.28)
vl

Zamenom (I 2.28) u (I 2.23), za norma-
lne eksitonske amplitude 34 dobijamo nelinearnu Sredinge-

rovu jednadinu:

2
A CA2RIA- IR A A
Lﬁa (Eg CrA-2 )A 3 2 M(of-o,f), (I 2.29)

ReSenje jednadine (I 2.29) tra¥imo u

obliku:

LX-LWE *

At =fry)e et =t (1230
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gde je:

Ve = K (I 2.31)

grupna brzina eksitona.Na osnovu ovoga jednadina (I 2.29)

postaje:

J ’
cT{Z = OEMf-252(0f 7, (I 2.32)

gde je:

(I 2.33)

9 - C;}ngc £ Fuc= A-2R+RA%, E=Au-E,

2
ZX' v O
QRM Vs — )

Uslov normiranja (I 2.9) zapisan u kon-

Ve < Uy

) (I 2.34)

tinualnoj aproksimaciji glasi:

2 ' 2
deIA(x,i)l =jc!ff (7) = qa (I 2.35)

Ovde je neophodno nadi takvo reSenje je-
dnacine (I 2.32) koje se moZ%e normirati uslovom (I 2.35).
Takvo reSenje postoji samo ako je grupna brzina eksitona
Ve manja od brzine zvuka Yo ,naravno pri pozitivnoj efekti-
vnoj masi eksitona (R>0).Lako je pokazati da je jedino

reSenje (I 2.32) koje se mo%e normirati uslovom (I 2.35)

oblika:
o
= 7 1 4 (I 2.36)
V cﬂ»‘;@
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Zamenom (I 2.36) u (I 2,35) dobijamo:

p 2
(Eexc+C-E)/2: < 4 (I 2.37)

R M2 (1= VE)

gde je:

D

2 2052
zZ aR"M 2
< U{E = 4;%2@ Ko (1 2.38)

Ako (I 2.36) zamenimo u izrazu (I 2.12),

vodeéi rafuna o relaciji (I 2.28) dobijamo:

1/2 2 2 3
R“MuS (140 NG
C = 2 ( + € ) (Eexc+C—E) . (I 2.39)

3 7{2

Kombinujuéi jednadine (I 2.37) i (I 2.39) nalazimo:

2 4
C_Z 1"'))& l

5 -8 RRufi(1- 02)

(I 2.40)

Zamenjujuéi nadjenu vrednost za ( u

(I 2.37) nalazimo energiju solitona:

4 2
1Y)
Eecck)=Fexc (k) - X g2 A+Ex
) exc ) 2.41

gde je:
Eexc(K): A—2R+Ra_zlcz , (T 2.42)
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energija eksitona.
Normirana amplituda talasnog paketa da-

ta je sa:

LRX =L - Eg+Est0 t
Mz ;{
Alegyo oL € (T 2.43)

Cjzaﬂ'\f

Ovim bi opis Davidovljeve teorije soli-
tona bio zavrSen.lMi cemo napraviti poredjenje izmedju eksi-
tona i solitona.U tom cilju éemo formulu (I 2.42) napisati
u obliku:

nt

4 2
Eexc(!f) = Eexc + v Mexe Ve, (I 2.44)

nt
Fexe = A-2R . (I 2.45)

energija pobudjenja eksitona,

{2
Mexe = ——7 !
2Ra (I 2.46)

efektivna masa eksitona, i

2a%R
U = 2 K, (I 2.47)

grupna brzina.

Ako u formuli (I 2.41) uzmemo pribliZno

2.- 2 2.\-1 2
(-0 a1+ 20c , (1-ve) Ta 1408,
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onda je moZemo napisati u obliku:
int
1 2
Eqe)=E F 7 MU (I 2.48)

gde je: B
int int
Es = Foe— —25—

energi ja pobudjivanja solitona, i
4
4%

me= Mexe + — &
2
3RQ a/’l?oz

(I 2.50)
efektivna masa solitona.

Razlike izmedju eksitona i solitona su
sledece:

a) Eksitonska stanja su ravni talasi
dok su solitoni talasni paketi sa amplitudom datom izrazom
(I 2.43).Na osnovu ove ¢injenice smatra se da,za razliku od
eksitona, soliton kao talasni paket stabilne forme moZe da
prenosi informaci ju,energiju,impuls itd.

b) Energija pobudjivanja solitona (vrag
energije) je manja od odgovarajuce energije za eksiton pa
se zakljuluje da se soliton moZe obrazovati dejstvom kvanta
niZe energije nego 3to su kvanti potremi za formiranje ek-
sitona.

c) Soliton ima vedu efektivrnu masu nego
eksiton i,poSto se pretpostavlja da se kredu istom brzinom

Ue ,vedu kinetidku energiju.Po Davidovu ovo znali da je so-

liton sposoban da preda viSe informacije nego eksiton.

U radu /45/ iznesene su sumnje u ko-
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rektnost Hamiltonovog formalizma koji u teoriji solitona
koristi Davidov.fredloéeno je da se u ovoj teoriji koristi
LagranZev formalizam u kome bi se jednadine kretanja formi-
rale variranjem LagranZeve funkcije sistema .Za LagranZevu

funkeiju predlaZe se definicijas
L = <D(t)|(c‘/‘3é%—H)lDre)>. (1 2.51)

Iz navedene definicije odmah se vidi da funkcije | D(¢)) ne
zadovoljavaju Sredingerovu jednadinu,jer bi u protivnom bi-
lo L=0.

Ovde ¢éemo razmatrati Sta daje teorija
solitona zasnovana na LagranZevom formalizmu,gde je ekvi-

valent jednaline (I 2.10) dat sa:

oL

~ = 0.
Ay

(I 2.52)

U ovom prilazu,pos$to smo odabrali iste funkecije kao i Davi=-
dov, jednadina (I 2,18) ostaje nepromenjena kao i uslov no-
rmiranja (I 2.9).

Da bismo eksplicitno naglasiii Lagran-
Zzevu funkciju i jednadinu (I 2.52) neophodno je odrediti

srednju vrednost:

<DW| z‘z?c—}%-to(t)) . (T 2.53)

Ako u izrazu (I 2.53) zamenimo eksplicitni oblik funkcije

ID(%)? ymoZemo pisati (uzeto je :
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<Dyl Lg ID(%)? U%Z /Z\n/z\h +

(I 2.54)

A

'S A -'4‘
+_;.‘f_.z:/\ Am<0:(Bn<Opl 2 8 € 2B 10,7 10c7 .

Primenom formule (I 2.26) i (I 2.17)
kao i koriSéenjem Zinjenice da je:

D, - .
? (ﬁnﬁm*‘[bn’lon ﬁnan-ﬁn“n); (I 2.55)
dobijamo:

D . 0
<Dl 11Dty = i Ay A, -

n
(I 2.56)

-——Z /5"[\711 AwA An-4An *‘A AV'H‘A"A““)‘
- JD(AV\-HAV\-H An4AV‘ ")J ’

Ako dobijeni rezultat uvrstimo u izraz

za &f i iskoristimo kontinualnu aproksimaciju moZemo pi-

sati:
L = —-Ja’x £ Axe) aA(“’- a*R A i)w _
Jt x4

(I 2.57)

—[Hoe+Hop+C+A"2R+ 7L ]A(H)A xé)}

odakle,na osnovu (I 2.52) sledi jednadina za amplitude /\,
oblikas

LA ('Z:: o _azgii‘ |
u?.ﬂ_— _.(l:3+ A- 2@4—71 ) 372 (T 2.58)
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Dobijena jednalina predstavlja ekvivalent jednadine (I 2.23)
dobijene Hamiltonovim formalizmom.Dalja procedura raduna je
potpuno identicna sa vrethodnom pa je nedemo ponavljati.Na-
veSéemo samo zavrdne rezultate.

Energija solitona u LagranZevom formali-

zmu data je sa:

() 4 S
Eq ) = Eeretx)- ;Cz — (1- 4 4_*‘_2_.) (T 2.59)
4RQ A" (1-1k) 34—

| 2\-h 2
Ako iskoristimo aproksimaciju (41— ) x4 -0l ,

onda se poslednja formula svodi na:

(Z) (&) int / (%)
Eg )= E +é—rn5;%2 , (1 2.60)
gde je:
() tnt (nt b
5 = Lexe T 7Lé 4 ) (I 2.61)
12RQ a
energija pobudjivanja solitona, i
4
(X) 5
*ms = Mexe + 2,‘/ 2 ’ (I 2.62)
3RQ A,

efektivna masa solitona.
Ako (I 2.61) uporedimo sa (I 2.49) do-

lazimo do zakljuCka da je energija potrebna za pobudjivanje




solitona veda od odgovarajule energije za eksiton.Ovaj re-
zultat je dijametralno suprotan zakljuldku koji smo izveli
u okvirima Hamiltonovog formalizma *)-Poredjenjem formule
(I 2.50) i (I 2.62) vidimo da je efektivna masa solitona
prema LagranZevom formalizmu ne3to veda od efektivne mase
koju daje Hamiltonov formalizam.

Na kraju poSto je:

Z
JZ( ()K‘) = Zi JZ (k) (I 2.63)

moZe se na osnovu formule (I 2.43) zakljuciti da je ampli-
tuda ,4 prema LagranZevom formalizmu VE{ puta manja nego
solitonska amplituda dobijena Hamiltonovim formalizmom.
Rezimirajuéi rezultate koje daje Lagran-
Zev formalizam u odnosu na rezultate dobi jene Hamiltonovim
formalizmom,moZemo zakljuliti da primena LagranZevog for-
malizma vodi na talasne pakete sa manjom amplitudom,vedom
efektivnom masom i veéim pragom energije potrebnim za poO-—

budjivanje.

*) Treba naglasiti da LagranZev i Hamiltonov formali-
zam mogu dati identicne rezultate ako se u (I 2.54) ne ko-
risti egzaktna formula (T 2.17) za J& velé pribliZna for-
mila,dobijena ne preko totalnog hamiltonijsna veé samo vreko
hamiltonijana fononskog podsistema.Tada je ]i::CQ(ﬁfﬂfﬂfﬁ-mQ#
i jednadine dobijene lLagranZevim formalizmom svode se na

jednaline dobijene Hamiltonovim formalizmom.
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I 3. KVANTNA TEORIJA SOLITONA

U ovom delu déemo analizirati problem
solitona koristedéi Hajzenbergove jednacine kretanja ze ak-
tuelne overatore.Osnovne jednaline bide formirane u opera-
torskom obliku,a prelaz na klasicne amplitude bide izvrSen
tek onda kada se potpuno iscrpi kinematika eksitonskih i

fononskih operatorsa.
| Hamiltonijan jednodimenzionog molekul-

skog lanca ¢emo kao i ranije uzeti u obliku:
H=He+ Hp + Hep (1 3.1)

gde je:

He= Hoe+Azn: E):\Bn“ké_; B:(an + 5:4—4) ,
(I 3.2)
Hoe = Neo‘-;"nzn;\/nm(oooo), A= Er-E,+2D,

hamiltonijan eksitonskog podsistema,

A 2 Q | 2 (I 3.3)
HP—ZMZn:Pn'f‘ 2{ Zn('u.n—-(/(n-dt) )
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hamiltonijan fononskog podsistema,i
+
Hep = :};{Z‘(&: Bnea + Bnos F)n)(’u-n - Un-1) =
n

- Jo;: B:Bn(/un-w _/Mn—1) 5
(I 3.4)
Jr= NJ};KRR«SMM . Jdp= N"%jKDKSéncuo ,

hamiltoni jan eksiton-fonon interakcije uzet u linearnoj a-
oroksimaciji u odnosu na moiekulske pomeraje.

Hamiltonijan (I 3.1) uzet je u aproksi-
maciji najbliZih suseda.Upotrebljene oznake su kao i rani-
je: £, i &, su energije pobudjenog molekula i energija mo-
lekula u osnovnom stanju,respektivno, \/ ,Di /2, su matricni
elementi dipol-dipolne interakecije,pri ¢emu je R »0 (eksito-
ni imaju pozitivnu efektivnu masu), N je broj molekula u
kristalu, M je masa molekula,a 4 njen impuls, () je kon-
stanta elastifne sile i Q je konstanta reSetke.Boze-opera-
tori 5: i Bn su operatori kreacije i anihilacije solitona
na ¢voru n ,dok 4 i f zadovoljavaju relaciju [’“n,pm]ﬂ){é;m-
Jednadine kretanja za operatore B ,

i P su sledede:
ik é’f = DBy R (B * Be-g) +

+ JK[EJM(WH-MH +' 54_1(4,(4_4,{;_()‘] -
= Jobg (Mg - tt4y) (1 3.5)

: 1
Ug = M p{; | (I 3.6)




- 30 -

Pr=Q (U + 4y, -R2Ug ) 4

t 32(6;:“5{- ‘B;-f E)f * B:Bw‘n —B; Bf“f)_

= o (Bl Byer - BraBsy). (1 3.7)

Kombinujuéi (I 3.6) i (I 3.7) dolazimo do jednadine:
MM; = Q(Uppq +44g -2Uy) +

+ Jg( B:.H Bf - B¢t4 B.p T B;B{r‘l '&;&{—4)“
- 30(6:,«4 B-ll+4 - B,LL 64—0' (1 3.8)

Slededi korak,koji je bitan u ovoj ana-
lizi je simetrizacija interakcionih &lanova u (I 3.5).
Drugim recCima poslednja dva &lana u (I 3.5) éemo napisati

u simetrizovanoj formi:

jﬁ[6¢+1(“4+4 ~Uy) F 5++4('M,c - uf_,)] =

1
= ?Jﬁ[6¢+4(u4+4 )+ By y W{--M,c-f)] +

1 97
A m . -4 5 (U Uy -
+ 7 JR[( fut =) Ogpq + (U Uy t) 5’[ ']’(1 3.9)
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Neophodnost ove simetrizacije éemo kasnije prodiskutovati.
Ako u simetrizovanoj jednalini (I 3.5)

i jednalini (I 3.8) predjemo na kontinuum po Semi:

a¢mt)q_8¢uw

Ax 2 Jx?
(I 3.10)

¢(£)-—>Cb(xf) Ch” N ¢(x t) ra=—*+—"=

dolazimo do sledeceg sistema diferencijalnih jednadina:

2
#20- (a-2p)B- RS 5 A (B2~ =8),

(I 3.11)
2 2
oU R Ju _ R
EY v M 7Lax (& )’ (T 3.12)
U ovim jednaéinama jes
A= a(dr-Ip), (I 3.13)
interakciona energija,i
U = a\—@’- : (I 3.14)
° M
brzina longitudinalnih zvudnih talasa.
U jednadini (I 3.12) uzimamo:
Mex k) — U (%-0F) (1 3.15)
$to nam odmah daje rezultat:
2 ' _
di <A, .8 oov-1d s+



- 32 -

Kao i ranije dobijenu jednaCinu integralimo po X sa integra-

cionom konstantom ravnom nuli i dobijamo:

du__ X pp o U
dx M(6#-u?) 3 X (I 3.17)

Akxo (I 3.17) uvrstimo u (I 3.11) i pro-
izvode operatora f5 svedemo na normalne proizvode dobijamo

operatorsku nelinearnu Sredingerovu jednalinu:
2 2P
5B L X 250
AR08 _TA-2R- e B+ RS54
#57 -1 M(s2-v?) 9x*

4’&2 + B =o0.
M(\)oz—vz) BB

Na ovom mestu postaje jasno zbog Cega

(I 3.18)

je simetrizacija (I 3.9) bila neophodna.U nesimetrizovanoj
jednaZini (I 3.5) za red operatora uUb korekcija -ZKH%?QﬁUOh’
iscezava,dok za poredak operatora Bu‘postaje duplo veca.
U prvom sludaju dobili bismo rezultat koji daje kvazikla-
sitna teorija.Prema ovome bi iza8lo da eksiton-fonon inter-
akcija ne popravlja harmonijsku eksitonsku energiju,Sto je
u suprotnosti sa rezultatima radova /46,47/ u kojima je pri-
menom Frelihove transformacije /48,49/ pokazano da usled '
eksiton-fonon interakcije harmonijski eksitonski spektar
trpi korekeije.Druga moguénost,koja vodi do udvajanja ko-
rekcije takodje nije u skladu sa rezultatima pomenutih ra-
dova.Ovaj sluéaj,biée detaljnije diskutovan u sledeégm pa-—
ragrafu.

Analizirajuéi jednadinu (I 3.18) dola-

zimo do jednog bitno novog zakljuCka u odnosu na kvazikla-
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siéni prilaz.Ako operator koji stoji na levoj strani jedna-
¢ine (I 3.15) primeg}mo na kvaziklasidnu funkeiju

[0y = e 35 Ant)Bi 0ey
poslednji €lan u (I 3.18) islezava a sa njim i nelinearnost
koja dovodi do stvaranja talasnih paketa.Treba naglasiti da
poslednji €lan iz (I 3.18) ne bi islezao ako bismo koristili
dvolestilna normalna eksitonska stanja,ali njih nesmemo ko-
ristiti s obzirom na formu hamiltonijana (I 3.2).KoriZdéenje
dvoCestinih normalnih eksitonskih stenja zahtevalo bi da
se hamiltonijan (I 3.2) dopuni Slanovima cetvrtog reda po
Boze-operatorima.Kao 3to se vidi u étriktno kvantnom prila-
zu obrazovanje solitona je nemogudée na normalnim eksitonskim
stanjima.

PoSto se solitoni nemogu obrazovati u

prostoru normalnih jedno8estilnih eksitonskih stanja /50/,
ostaje da ispitamo Sta se dogadja u prostoru koherentnih
eksitonskih stanja.Ideju o koherentnim bozonskim stanjima
kao bazisu u kome se nelinearni efekti ne gube prvi je dao
Bogoljubov u analizi dinamike superfluidne tednosti.Proce-
dura formiranja jednadine za superfluidno kretanje tedno-
sti kvaziCestica izloZena je u radovima /41,51/.U svim po-
menutim radovima nije se navodio konkretan oblik koheren-
tnih stanja,pa ¢éemo ih stoga ovde definisati i to na sle-
deé¢i nadin: .

A

-W
,6372 e IOe7

9

+ o
1 * .
\/\/ = —E_jc/x[oé(X.t)B(x,f) - 0<(xré) B’L(X,Q] y (T 3.19)
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¢ Cel Bug)lCey = oLixt) , <CelBixt)ley= o (x,4) ,

aB v i) ao( (x,t) S Bixt) S (%)
<C' ( [Cey= a{ ) <CQ,T'CQ>:_B‘£—‘Z_—.

U ovim formulama |Qg) je eksitonski vakum.Takodje treba ista-
¢i da je prilikom dobijanja formule (I 3.19) koriZdeno pra-
vilo o tome da je srednja Qrednost izvoda Jednaka izvodu
srednje vrednosti.Komutacione relacije za Boze-operatore u
kontinuumu,koje su takodje koriSéene za dobijanje relacija
(I 3.19) ovde demo detaljnije diskutovati.Prilikom prelaska
u kontinuum Kronekerov simbol 5;vna>aé}x-y) .Zbog toga
bozonski komutator [Bh ;]_J;“4 pri prelasku na kontinuum
postaje [Bu Eﬂy] = ad(x- y) .Da bi se u kontinuumu odr-
Zala relacija [Bh, h]_’lrneOphodna je definicija é}o)— é? .

Ako uzmemo u obzir da je:

< Cel BBBICey = <Cel BY[Ce < Cel BI Ce y< Cel Bl Ce ¥ = [ol |4

(I 3.20)

lako zakljuCujemo da operatorska jednalina (I 3.18) usred-
njena po koherentnim eksitonskim stanjima postaje:
tﬁao{ =]A-2R- 2 z]o(
( -V%) (I 3.21)
2
aziia"(z— 472' 7 oL
d X MU -v?)




Kao 8to se vidi solitonski problem se
sveo na reéavénje nelinearne Sredingerove jednadine po ko-
herentnim amplitudama ol za razliku od odgovarajule jedna-
¢ine u kvaziklasiénom prilazu u kojoj figuridu normalne e-
ksitonske amplitude A .Takodje se vidi da je koeficijent
uz linearni &lan po o/ dobio kvantnu korekciju -2)[2/\1'4(002.()2)'1
Sama procedura reSavanja jednaline (I 3.21) ostaje ista kao

i ranije,tj. reSenje traZimo u obliku:

kX -LWE
o((x,{): -f(x—vt)eucx tw ,
| (I 3.22)
* 2
7[=-F ) U= 22 K K
i dolazimo do jednaline:
d*f 3
_d_T_ = @(K,E)‘F"Zﬂ(#")‘l{ , (I 3.23)
gde je:
A-2R-E 2
G (kE) = P — K = JL (k) y (I 3.24)
E -'-'-7{“)»
i
1 2
S2(r) = Raz M(UDZ—UZ) ) (I 3.25)
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Pre reSavanja jednadine (I 3.23) anali-
ziraéemo uslov normiranja za koherentne amplitude o .Po-
$to je eksitonski hamiltonijan (I 3.2) uzet u Hajtler-Lon-
donovoj aproksimaciji, to znaldi /42/ da u sistemu egzisti-

ra samo jedno optilko pobudjenje.Otuda moZemo pisati:

> BB, =1, (I 3.26)
n

A

gde je 1 jediniéni operator u prostoru eksitonskih stanja.
Usrednjavajuéi relaciju (I 3.26) po koherentnim eksitonskim
stanjima |Ce) dolazimo do uslova normiranja koherentnih am-

plituda: _
2 _ _
2 loén!t)l =1, (I 3.27)
n
ili u kontinualnoj aproksimaciji:
+ e + 0°
2 2
deIO((x.t)l = jd}f{' (1) = Q. (I 3.28)
- o2 - oo .
' Lako se moZe konstatovati da je jedino

resenje jednadine (I 3.23) koje se mo%e normirati uslovom
(I 3.28) oblika:

4 I 3.2
MFVE 0&7%_ (1 3.29)

Zamenom (I 3.29) u (I 3.28) dobijamo

solitonsku energiju u obliku:

[4 + F(m)] 7£LI
R ME vl (- Vi)

Es(r)=A—2R+RQ2K2— (I 3.30)
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gde je:
2 REM
)),fz(—%)='i%—"'—/<‘2 -'l)
() '7)4, )

(I 3.31)

F(m:%MUf(%U’f).

Normalizovane koherentne amplitude date

su sledeéim izrazom:

(KX~ ££-4Es(n)i
o((x‘{):—a—'— fZ(K) 9, . (1T 3.32)
z c/zx_—_ﬁa*f‘"’(x—vf)

Sa ciljem da nadjemo koherentne molekul-

ske pomeraje koristidemo koherentna fononska stanja:

LS

. ) » + oo
5= ({a)_oode[fS(X.l)fDlx,*) -ﬁ/x,uﬂ(x,é)]’ (I 3.33)

ColUiwt)[Coy = pixg) , < Cplpxt)ICoy =T (xt),

i jednaCinu (I 3.17) usrednjiti po stanjima le7 [CeVy .

Rezultat usrednjavanja je:

3

dp _ X | ck'zaﬁ(r) 7 ,
dY  RMPuA(1-058)° 2 (1 3.34)
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odakle moZemo zakljuliti da se deformacija refetke men ja
sa treédim stepenom interakeione energi je K' .

Rezimirajudéi rezultate ovde izloZenog
kvantnog prilaza solitonskom problemu mo¥emo zakljuliti
sledede:

2) Talasni paketi u molekulskim krista—
lima mogu da nastanu samo u prostoru koherentnih eksiton-
skih stanja.U prostoru normalnih eksitonskih jednocfestidnih
stanja ne mogu se obrazovati talasni paketi i ova &injenica
predstavlja bitnu razliku izmed ju kvaziklasifnog i kvantnog

prilaza.
b) Rezultati solitonske analize bitno za-

vise od toga u kojoj se fazi proraduna prelazi sa operatora
na amplitude.Rezultat kvaziklasidne teorije mogao se u okvi-
Tu ovoga prilaza dobiti ako bismo hamiltonijan (I 3.1) usre-
dnjili po stanjima ICP$IC%7 ili po stanjima [D) i prime-
nili ranije opisani postupak kvaziklasitne teorije.Takodje
bismo rezultat kvaziklasilne teorije dobili ako bismo jedna-
¢ine (I 3.11) i (I 3.12) usrednjili po stanjima [Coy 1Ce>
ili po stanjima [D) .U ovde navedenom prilazu usrednjava-
nje po koherentnim stanjima je izvrSeno u operatorskoj je-
dnacini (I 3.18),a ona je,kao Zto smo videli,dobijena tek
kada je do potpunosti iscrpljena kvantna priroda eksitona

i fonona.U ovako dobijenoj jednadini jasno su se mogle uo-
¢iti razlike izmedju kvaziklasinog i kvantnog prilaza,a

one su: moguénost obrazovanja paketa u prostoru normira-
nih eksitonskih stanja i kvantna korekcija solitonske ener-

gije.
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I 4. METOD EKVIVALENTNOG HAMILTONIJANA
U TEORIJI SOLITONA

U prethodna dva paragrafa smo videli da
kvaziklasiéni prilaz u analizi solitona i kvantni prilaz u
ovoj istoj analizi daju bitno razlicite rezultate.Najbitni-
ja razlika sastoji se u tome Sto je u kvaziklasicnoj teori-
ji obrazovanje solitona mogule na stanjima koja predstavlja-
ju proizvod koherentnih fononskih stanja i normalnih eksi-
tonskih stanja.U kvantnom prilazu soliton se moZe obrazo-
vati samo na stanjima koja predstavljaju proizvod koheren-
tnih fononskih stanja i koherentnih eksitonskih stanja.Ta-
kodje smo konstatovali da se energija solitona koju daje
kvaziklasiéni prilaz razlikuje od energije koja se dobija
u kvantnom prilazu.Ova razlika nastala je usled simetriza-
cije produkta Bu =%(E>u +uB) koja je izvrSenz u okvi-
rima kvantnog prilaza.U paragrafu I 3. je naglaSeno da bi
red operatora 4B doveo do klasidne energije solitona,dok
bi poredak Ba dao dvostruko vedéu korekeiju klasilne ener-
gije nego 5to je dobijena putem simetrizacije.Da bismo ra-
zreS8ili dilemu o poredku operatora ovde demo analizirati
solitonski problem iz jednog drugog ugla.Naime,pokuSademo
da hamiltonijan sistema koji sadrZi interagujudle eksitone

i fonone separiSemo na dva dela od kojih bi jedan sadrZao
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samo eksitonske operatore,a drugi samo fononske operatore.
U tom cilju posluZibemo se idejama Freliha /48,49/, koje su
u teoriji eksitona visSe puta bile primenjerie u radovima
/46,47/.

Eksitonski hamiltonijan "zamrznutog"

jednodimenzionog molekulskog kristala napisademo u obliku:

He:Ao%BZBn +%;‘. Dn—m B; 6n "% R n-mn E?t) Bm 5

(I 4.1)

AOT'E.‘C“go) Dn-WI:Dm—n’ Rn-’WI-‘-R-m—V\

U ovoj formuli E-F i €, su energije izolovanog molekula u
pobudjenom stanju £ i osnovnom stanju O ,respektivno,dok

su Dn-wm i Rn-m realni matridni elementi operatora dipol-

dipolne interakcije.U daljem demo pretpostaviti da je K, 30

dok znak [,.w, moZe da bude i pozitivan'i negativan.
Pri poviSenju temperature wn- n+Ad,

M =>wm +U,, ypa ¢emo koristiti Semu:

4 LRa(n-m) 4K (Up-U
An-'\m “’An-m +('U-n—-1/(m)=“'Z' AK e " m)QS
K

[ (KA (n-wm)
o Ao + -,:,—ZK:' KA (MUn-Up)e ) (I 4.2)

(A =D,R).
Ovde je N-—ukupan broj molekula u lancu, A -konstanta re-
« - (Ko (n-m)
setke, An :hZ{ NAn-me tray .Eksitonske operatore
-m

¢emo predstaviti kao:
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4 .
Br= 2 Bee™ ™ (x 4.3)
K

dok déemo za operatore molekulskih pomera.ja koristiti izraz:

# + tkhna
S RPS lrrviviey Lol b+ 65) ™", (I 4.4)

u kome je M -masa molekula, (%-polarizacioni vektor fonona,
b, i &, operatori koji anihiliraju i kreiraju fonone sa
talasnim vektorom K i We=1IK| frekvencija fonona.VeliSina
vo:awgg predstavlja brzinu zvulnih talasa,pri Semu je QR -
konstanta elasti®ne sile.

Hamiltonijan fononskog sistema dat je

izrazom:
4 .
HP= E‘%‘.[M'Mﬁ + Q('Mn—unvx)z_} . (I 4.5)

Zamenom (I 4.2) - (I 4.4) u (I 4.1) i
(I 4.5) dobijamo hamiltonijan sistema interagujuéih eksi-

tona i fonona u obliku:
H=He + Hp + Hep | (1 4.6)
gde je:

, (I 4.7
He= S EcBiBe | Eetr)= agr Do-Ro ‘

hamiltonijan eksitonskog podsistema,
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HP:§ EP(K)él:éK , EP(K‘): %UK‘ , (1 4.8)

hamiltonijan fononskog podsistema,i
”*

Hep=§ szB;BK-i(éi+éfz)) F“‘Z’i'_'FKrZ ’ (I 4.9)

hamiltoni jan eksiton-fonon interakeije.Funkeija FK'Z koja

figurisSe u (I 4.9) data je izrazom:

FK'?.:'L. ZM#(A)ZN (?ZZRK'Z—ZZZDQ'I'K‘ngK 'K"{ZRK—Q) . (I 4.10)

0d hamiltonijana (I 4.6) preé¢i éemo na

ekvivalentni hamiltonijan unitarnom transformacijom:

S5 ! 4 oon | (I 4.11)
Hez=€ He &H“[S,H}+—2—[SI[57H]J -
gde je antiermicki operator S dat izrazom:
5= 51 - Sd ) \‘“\
. \\__
F +
5= — k.9 — B, B;c-z 42’1\\
€9 Eex-g)-Eetx)+ Epg) o T (1 4a2)

2
Ako u (I 4.11) odbacimo delove proporcionalne F ,a tako-
+
dje i delove koji su proporcionalni F25+B@ 'é , jer kon-

senkventno ostajemo u granicama aproksimacije u kojoj je
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eksiton-fonon intérakcija linearna po fononskim operatori-

ma,onda se ekvivalentni hamiltonijan moZe napisati u obli-
ku:

K+9, FK,"' +
l4ei,:l4p-+f4e-—iil P L2 2 EM:B%‘"
¥9 Eetrrg)-Eete)+ Ep(q)

42{ FRQFKFQ + FP:Q F/(,"‘i

szP Ee(mg)—Ee(rHEp(Z) EeA(P)"_,Ee(P‘Q)*EP(z)

(I 4.13)

Kao Sto se vidi iz dobijenog izraza energija fononskog pod-
sistema u ukazanoj aproksimaciji je ostala neprimenjena,
dok je eksitonski hamiltonijan korigovan tredim i Cetvrtim
¢lanom formule (I 4.13).

- Da bismo na ekvivalentni hamiltonijan
mogli da primenimo standardne metode solitonske teorije,

neophodno je da ga napiSemo u konfiguracionom prostoru.Zbog

toga déemo koristiti transformaciju inverznu (I 4.3) tj.:

-LKkna
B;<=—Zlf2nj Bne : (I 4.14)

Invertovani hamiltonijan.}4e uzet u
aproksimaciji najbliZih suseda R=ZRcosak i [Do=2RD
ima oblik:

He =2 ( 8.0+20)Bh Bu- R 2 85( B Bys) |

(I 4.15)
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gde £ i D predstavljaju interakcije izmedju najbliZih su-~
seda.
Prilikom inverzije poslednja dva &lana

u formuli (I 4.13) koristidemo aproksimaciju:

2 ol
. _ __F FK Zﬁ(R_D) 2
FggFruog = Frgfu-g 2 NMU 19

(I 4.16)

Treba naglasiti da je izraz (I 4.16) dobijen koriSdéenjem
aproksimacije najbliZih suseda i aproksimacije malih tala-

snih vektora,znati po Semi:

AKAzz zA—AaZ(K2+22—2K2co56) , (I 4.17)

gde Cos© uzima samo dve vrednosti 1 ili -1l ,jer k i 9
leZe u pravcu jednodimenzione strukture Takodje su prilikom
dobijanja ovog izraza odbaleni &lanovi proporcionalni K(ﬂK)z
zbog toga Sto je ax « 1 .

Na osnovu (I 4.14) i (I 4.16),kvadra-
tna popravka iz formule (I 4.13) (oznalidemo je sa HZ )

moZe se w aproksimaciji najbliZfih suseda napisati kao:

H == 2i(RZD)Z[LooB Bh +Lo18 BnH +Lo 15 Bn-]

(1 4.18)

gde je:

7% 1

'1 1
- Is s A )
Loo N N %{‘z/ Ee(mz)—Ee(K)*Ep(Z) (I 4.19)
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LK
Loss=—+>e t

.i_Z: 22 ! )
N ® Ng 19]

E(K*‘Z)“EG(“)*EP(Z)

(I 4.20)

dok popravka Cetvrtog reda (oznalidemo je sa H,_' ) u apro~

ksimaciji najbliZih suseda ima oblik:

+p+
Z[To,o,o,o Bn B,,, Ban +
n
+ ot + 51
+ TOIO/OI4 Bth BY’] an,i + Tololol—/' By‘ Bn Bn Bn-—4 +
+ ot + nt+
+ To,4,4,46n8n+4bn+45m4 + Tol-4,-—4,-4 &n Bm—yﬁnﬁﬁnd +

+ +
+ TOIA, 4/0 6:6;15;44.15” + To,—1,-4,0 Bn 5n-4 Bn-lbﬂ] ]

(I 4.21)
gde je:
2
4

T0,0,0,0: izi -Z. ! - ) .

N & N %Izl[Ee(K+2)-E€(K)+EF(2) Ee("*f)‘Ee(K)'EP(Z)} |

(I 4.22)
— 2 zlga
tka +
To,o,o,t»f =—5" €+ -LZ Z¢e [ 1 -
K N'g™ 17l Eeterg)~Eeli)+Eply)

- 1 ]
’

Ee(K*'z)"Ee('f)"Esz)
(I 4.23)
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:im,z 9* 1
N [; /2/ Ee(”Z]“Ee(")"'EP/Z)

- 1 ] )
Ee(K*Z) - Eetr) - Ep(9)

‘ (I 4.24)
22 Flga y

Tostpao = £ 15 28 - )
i, 0 = %N% 191 [ Eetrrq)-Ee (k) +£ply)

_ J ].

Ecxig) ~Eete)-Ep ()
(1 4.25)

S ob21r0m na uvedene oznake ekvivalentni

hamiltoni jan (I 4.13) déemo napisati u obliku:

n.n.
.He,Z=HP"‘HQ_ +H2+HL, . (I 4.26)

Na ovom mestu izvr$iéemo grubu procemu

ekvivalentnog hamiltoni jana.Zanemaridemo disperziju eksito-

na tj. uzedemo EQ(HZ)'E(’ (Kj=0 , ¢ i IZ, zamenidéemo de-
bajevskom vrednoddu 924= Wy 5" ,a eksponente e”m ie Flga
¢emo ostaviti sa tekudim k i 9 .PoSto je Ze_tm‘_%e_tz 0,
lako dobijamo:

4
L_oo =-""To,alo,o = T y (I 4.27)

Lo,u:Tooo 4= To,1-4,i-,4,:!:1 = To,u,u,o =0

[ Bt
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Da bismo uskladili oznake sa prethodnim tekstom u kome fi-

guriSe energija interakcije:

7[ a jK—JD)H-——%(Rk_DK)KSln@K =
=»€0v(R~D)—IS—%KSiM{K‘CosM= —'—;—(R-D)
u izrazima za M, i Hq ¢emo pisati:

(R-D)Y= 4y . (1 4.28)

S obzirom na (I 4.27) i (I 4.28) ekvi-

valentni hamiltonijan (I 4.26) se moZe zapisati u obliku:

2 + ,2 2' +
H%:HP'F%(A::*ZD— p Mx' 2 )Ban“ 1‘77:;'2_; BnE);Ban ‘
(I 4.29)

Ako napiSemo jednadinu kretanja

it B-F =[E)1c; Hez] i predjemo u kontinmuum po pravilima

2b , 2 9%
Byit)> Byxit), Byft) = 3 i 54“({)-761 aa 3
dolazimo do nelinearne Sredingerove jednaline:

2
438 (A, ezD-2k- 2 _yp - R2IB
WS = (400202 Tt %
_ 4T e
%1q0 (I 4.30)
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koja je potpuno analogna Jednaolnl (T 3.18) iz prethodnog

raragrafa ako se uzme U& - Qf -PoSto je jednalina (I 3.18)

dobijena simetrizacijom By = —(Bu +UB ) rezultat

(I 4.30) u potpunosti notvrdguge neophodnost simetrizaci je.
Jednacinu (I 4.30) dalje nedemo reSava-

ti jer su postupak reSavanja i reSenja dati u prethodnom

paragrafu.Ovde demo funkei je L i T potrazZiti taénije nego

Sto je to do sada uéinjeno. Koristedi Semu (1 4.17) moZemo

pisati:

2>4/2/%U¢; + iff},( cos0 )

"‘ 2
EC(K*Z)"EG(K)itP(i): RWZ(Z:-/: Rae

(I 4.31)
gde je: 20@@

(I 4.32)
grupna brzina eksitona.Da bismo u analizu ukljudili neopho-
dan uslov za nastanak solitona U £ 0 yPrilikom izradunava-—

nja velidina L i T koristidemo sledede "obrezivanje':

-H(o
A 1
NN ZG(UK,Q — —l— G/K — fo’z G (Y, 9)
—Ks
(I 4.33)
gde je:
)
Ko = m—- ) (I 4.34)
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2 2
i dobijena je iz nejednakosti Vg < U,

proracuna uzmemo u obzir da je 4K,

la (I 4.19),(I 4.20),(I 4.22)-(I 4.25) dobijamo:

2
245¢
Lop = Lose = - 22LC2
My,

To,ooo '"Tooo,_4 —Tou yE4, 54 ﬂ-To 4t

M2

2 K- C4

+Ako jo§ prilikom

~ 107" ¢0‘2«4 iz formu-

(I 4.35)

(I 4.36)

(I 4.37)

(I 4.38)

(I 4.39)

-

S obzirom na procenjenu vrednost karak-

-13 -&
teristicnog parametra ) dobijenu za JR~/0 ey, ar 3:10 ‘uu

£
i Uomlo s ,v1d1 se da H,l ulazi u racun sa daleko manjom

teZinom nego H .U prethodnoj,gruboj proceni ko;)u Smo na-

pravili, Hz i HL, su bili mnoZeni jednim te istim koefici-

jentom.

Zemenjujuéi (I 4.35) u (I 4.36) u izra-

zu (I 4.26) dobi jamo:
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| 2%x%C +
_ng‘-‘-HP-I—(AowPZD‘" W‘g’)z’? E)an -

0

Z
-(R"‘ 2MK02C2 )% B;(Bnm * Bn-4) =

2
~ e 5 (BB BB+ BB B Brur + BB BBy

+ 5:8:1445M445h+l + B; 52—15?1-4 BH-4 +

+ 5: 6:144 6n+4 BH + B:) B:—4 Bn-4 Bn)

(I 4.40)

Ako jednalinu kretanja if B£ :[B,t 3 H(’Z}

usrednjimo po koherentnim eksitonskim stanjima:

—Z(&an—Oﬁnﬁf,)
|Cev=e " [0y , (1 4.41)

pri Cemu jJe:

CCelbylCer=0lp | <CelBfICer=oly

< Cel Byl Cev = oy, (1 4.42)

< CeIBIBg BKICe?=<Ce’5}|Ce><Cel53’Ce7(CeIBA/Ce>=(>Zco(go(z

za koherentne amplitude 04({) dobijamo slededéu jednalinu:

L 2y 2 C
ihdy=(no42D- M%DZZ)‘Q—(R,L anozz)(°/¢+4+o(¢_«)‘
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(2“4"(!"@ +2°/f0/f F44 "2"( oy oly_q

"‘0(4140({41 gt + 0({-4 O(,c-4 oy * "Ztno(,c oy +OZc_, OQ o+

Lt oty + dp ooy + gl s dpapolyng 5
Napominjemo,da bismo usrednjavanjem jednacine [£E¥:[f&,H%J
po normalnim eksitonskim stanjima izgubili nelinearnost je-~
dnatine i njeno reSenje bi bili ravni talasi,a ne talasni
paketi.

' Ako u (I 4.43) izvr3imo kontinualnu a-
proksimaciju o(¥uj—90(0q+) dobijamo nelinearnu §redingero-

vu jednalinu:

Kad fwl azz)—a—"(— —f{?ozoéo( +

£ X WA
+az[3odo(-;ixfg 3°‘o/o<+4‘3°(3°(oé o(( )]};

(I 4.44)
gde je: ,
/H=AO+ZD—2R—%ZC—Z— ) (I 4.45)
2520

U=R+#: (I 4.46)

2
¢ - hx Cy (T 4.47)

My}
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Jednalinu (I 4.44) demo reSavati smenom:

v 2
o (x4) = f(})em lwt, 7 = xo 20V py
(I 4.48)
gde je -ﬁ kompleksna funkcija oblika:
Lp(t) ¥
10(‘5):\‘/(1)8 ) kP:YJ; CP:C# . (I 4.49)

Posle zamene (I 4.48) jednadina (I 4.44)

se separiSe na dve jednaline i to:

V' (1e36 Y+ (144D V") = ~bek WAV,

= —9— & A4 (I 4.50)
b))

i

VARSCEN I S A e

=0V -2V + Y 1262 L beed' ¥ (1 4.51)

gde je: , 2 2
ak™ —
@: f‘( * 7 E ) E = ‘7{&), '
asV
Jl= S (?—2Q2K2)=-—£——(7-—2az/<2).
2a%V 2a°

(I 4.52)

ReSenje jednafine (I 4.50) (uzeli smo



e e ey

da je integraciona konstanta ravna nuli,da ne bismo pri

7: + oe dobili beskonalno veliku fazu 4) ) je:

[ e - EKY“Z(‘{)
EY(q)+1

(I 4.53)

Ao (I 4.53) zamenimo u (I 4.51) dobi-

’
cemo:

Y Se[ VIV YY) <

—

A_ 2 _ 2y\W3 2 W
=(6+k4)Y - 2(51+EkF)Y sz ' (I 4.54)
Posle smena:
o " :iz;.
v=J, Y= 72 (I 4.55)
i
2 dJ 1 dz
Jez Jo/‘l'_,e dy ' (I 4.56)
jednaéina (I 4.54) postaje:
dz , _10e¥ _2(6+1<2)Y_ l/(JZJQe/cz)Y/S_ < A
dV  BeWZi T T SEV s Seviid T BV (ev4)R
(I 4.57)
ReSenje ove jednaline traZimo u obliku:
A ()
’ | (I 4.58)

Fevey 1
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posle €ega se ona svodi na:

dr 2\ _ yys_ 2K
S 2lonkA Y hlneen)Y - (1 4.59)

Prilikom integracije jednaline (I 4.59)
vodiéemo rafuna o tome pa traZimo takvo reéenje\P(7) koje
isCezava u beskonalnosti,tj. V’(tcﬁ):O_.Zbog toga demo
(I 4.59) integraliti u granicama od O do ¥ .Rezultat inte—

gracije je:

_ 2
NY) = No)+ (0+xD) 2= (7 + 867 ' £ (- +4ew -1,

(I 4.60)

d¥

uz dopunski zahtev J\T/?:i o==0 ,s8ledi A (0)=0.
Kombinujuéi formule (I 4.60) (pri A(o)=0),
(I 4.58),(T 4.55) i (I 4.56),d0lazimo do relacije:

d'¥

,V(4+5£YJ2)—1[(6+K2)‘P2_(Q_+ EK‘Z)V’I’- A2 gee \f,z)..,

(I 4.61)

=o/7 .

Integracijom ove jednafine dobili bismo
na njenoj levoj strani integral eliptidnog tipa ¢iju bi in-
verziju bilo veoma teSko izvrSiti.Zbog toga demo se u kva-
dratnom koremu koji figuriSe u (I 4.61) ogranifiti aproksi-

macijom linearnom po malom parametru £ .Tada se (I 4.61)
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svodi na ¢

d\‘/ =Cl7ﬁ 6:_’)—E_<<4,

Vovi-(sz+50)t" |
(I 4.62)

Posto polazni hamiltonijan eksitonskog
sistema (I 4.1) uzet u Hajtler-Londonovo]j aproksimaci ji,
to znadéi da u sistemu egzistira samo jedno eksitonsko po-
budjenje.Otuda :Z:Bnﬁm_4 ,gde je 1 jedini&ni operator u
prostoru ek51tonsk1h stanja.Ako ovaj uslov usrednjimo po
koherenfnim stanjima i predjemo na kontinualnu aproksimaci-

ju,on se svodi na:

fd_i\l/z(\() -a . (I 4.63)

Lako je zakljuliti da je reSenje jedna-
¢ine (jedino) (I 4.62),koje se moZe normirati uslovom

(I 4.63),0blika:

1
\Ij7 vﬂ+69 chyVe | (T 4.64)

Zamenom (I 4.64) u (I 4.63) dobijamo

energiju talasnih paketa u obliku:

Egtr) = Eexc () + Eqoey + Ec oy (I 4.65)

gde je:

i._ 3



:
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-
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Eexc_(K)“—‘A"ZR-}-RazKZ, A=A, +2D, (I 4.66)
EH(K) = - 2X’ CZ (’1 ZK.Q)’ (I 4.67)
My,
49}{ CQ, 2
Ecte) = TRMIgE (1- £ &'k ) (I 4.68)

Normirana amplituda ima oblik:

1
W{ V ) T=£d3, (I 4.69)
aJl >
n- K ;T ch 2 { T~ 2

Dopunsku fazu (b talasnog paketa dobija--

mo zamenom (I 4.69) u (I 4.53) i integracijom po ‘g e~
zultat je:

T ln(zx@”)(zg-f 2%7)

il (ZF LEE 14 )

(I 4.70)

(P("“’) (Po+

gde je (Po proizvoljna integraciona konstanta.
Ako se ograni¢imo aproksimacijom line-
arnom po £ ,normirana amplituda i faza mogu se,respektivno,

napisati u slededem obliku:

\,J(‘g) A %ﬁ ! )

%9-251—7

(I 4.71)
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P(7) = b - ———a;& th %Z' ‘

(I 4,72)

U ukazenim aproksimacijama normirana koherentna amplituda

ima oblik:

{/ax—é—Efi)é (Clb—m<£ th aﬂ}')

O[(x,\&)=ajz © ~ ‘

(I 4.73)

Rezimirajudi rezultate dobijene metodom
ekvivalentnog hamiltonijana,mo¥emo zakl juditi sledede:

a) Do obrazovanja talasnih paketa moZe
do¢i samo u prostoru koherentnih eksitonskih stanja.Takav
zakljuCak je izveden i u paragrafu I 3.

b) Ako uzmemo A~5/0 érg R 7["\//0_’-2«“7 R
P1~/O{% y Urvﬂ) ews~!  ,onda prema formulama (I 4.66)-

(I 4.68) sledi:
12
ECXC n 5' IO 9‘7
EN ~ 5 /OFISMJ
Ee ~ 510" .

S obzirom da je £, ,koji predstavlja tipidni solitonski
8lan u energiji,veoma malo u odnosu na eksitonsku energiju,

moZe se zakljuditi da je za obrazovanje talasnih paketa
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-18
dovoljna veoma mala energija reda ﬂ) 70 e«j y& ne energija

10’%«3‘kako sledi iz standardnih prilaza u teoriji eksito-
na.Takodje je jasno da energija talasnog paketa koja je
ovde dobijena nije tako drastiéno sniZena u odnosu na eksi~
tonsku energiju kako to sledi u standardnoj teoriji.

c) U metodu ekvivalentnog hamiltoni jana
gubi se singularitet u solitonskoj energiji pri(&=l% koja
se pojavljuje u standarnim analizama teorije solitona.Nesta-
Janje pomenutog singulariteta je posledica stroZije primene
perturbacionog metoda u okviru ovde izloZenog prilaza.Soli-
tonska popravka energije je po svojoj strukturi perturbaci-
ona pOpravké drugog reda.Kao Sto se zna ovakva popravka se
dobija sumiranjem po svim stanjima i to se prilikom rzda sa
ekvivalentnim hamiltonijanom i &ini (sumiranje po 9 i K ).
U standardnom prilazu de facto figuriSe samo jedan &lan
perturbacione popravke za fiksirano K i otuda singularitet
postoji.Treba naglasiti da u standardnom prilazu ne postoji
moguénost da se perturbaciona popravka sumira po svim sta-
njima.Nije iskljueno da bi se anuliranje singularitéta.u
standérdnom prilazu moglo postiéi tako Sto bi se umesto
amplitude oé,c(x,{;)z -yc(x— Ugé)eél(x Stwt vzela linearna super-

pozicija ovih amplituda po K .
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I 5. NEODRZANJE EKSITONA T SOLITONI

U svim dosadadnjim analizama hamiltoni-
Jjan eksitonskog podsistema je zadavan u Hajtler-Londonovoj
aproksimaeiji /42/ koja pretpostavlja da eksitonski talas
u sistemu nastaje od samo jednog pobudjenog molekula.Ako se
predje na realistilniju sliku /43/ u kojoj se pretpostavlja
da svetlosni kvanti mogu da pobude viSe molekula istovreme-
no,onda Hajtler-Londonov eksitonski hamiltonijan dobija po-
pravku proporcionalnu operatorskoj formi (5+E)++E>B) .Usled
ove ponrazvke operator ukupnog broja eksitona ZB B ne ko-
mitira sa hamiltoni janom sistema i zato se po;)avl,ju;je pro-
blem koji se u literaturi naziva problem neodrzanja eksitona.

Ako bismo u hamiltonijanu eksitonskog
podsistema zadrZali popravku tipa (BR'+BB) to bi u so-
litonskoj analizi dovelo do nepremostivih rafunskih proble-
ma.

Da bi se ovi problemi lakSe uodili izlo-
Zidemo ukratko jedan drugi metod koji tekodje dovodi do
fundamentalnih solitonskih jednadina (I 2.23) i (I 2.25)
iz drugog paragrafa.Ovaj metod sastoji se u slededem:za
jednolesti®nu eksitonsku talasnu funkeiju |Ne vy = Z.A ({)6,,,100

pife se Sredingerova jednadina 0@——[}’19_7 Hiney 1 na ovu
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¥
jednadinu se s leva primeni operator <Cel Anlt) .Rezultat
ovih operacija usrednji se po koherentnim fononskim stanji-
ma 'Cp>i posle prelaska na kontinuum dobija se jednalina
( I 2.15).Kombinovana jednalina za fononske operatore usre-
dnji se po stanjime lne7{Cp>»= [D(t) > i po prelasku na
kontinuum se dobija jednalina (I 2,23).

Ako se koristi ovakav prilaz u sludaju
da hamiltonijan eksitonskog podsistema sadrZi ¢lanove tipa
(BTB" + PB) onda je jasno da se u izrazu Hlney pojavlju-
je trocesti®no eksitonsko stanje E;sloe) koje bismo morali
posebno da racunemo,a tada bi se u izrazu za troéestiénu
funkei ju pojavila petolestidna’ funkcija i lanac jednaline
ne bi mogao da se zatvori.

Jedina mogudénost da se ovaj problem re-
Si je prelazak 0d eksitonskog hamiltonijana koji ne odrZa-
va kvazicestice na ekvivalentni hamiltonijan Hajtler-Lon-
donovog tipa.Prilikom prelaska na ekvivalentni hamiltoni jan,
polazni eksitonski hamiltonijan sa neodrZanjem ne sme biti
uzet u aproksimaciji u kojoj su operatori Boze-operatori,
Jer to dovodi do greSaka na koje je viSe puta ukazivano u
literaturi /52-54/.Prelaz na ekvivalentni hamiltonijan vrsi
se unitarnom transformacijom originalnog eksitonskog hamil-
tonijana u kome su eksitonski operatori Pauli-operatori ili
imaju joS sloZeniju kinematiku.Ovde demo se ograniliti dvo-
nivoskom Semom molekulskih pbbudjenja.Tada su eksitonski
operatori Pauli-operatori,ako se razmatraju pobudjenja ele-
ktronskog podsistema izolovanog molekula.

U skladu sa teorijom Bogoljubova /41/

hamiltonijan jednodimenzionog molekulskog kristala u kome

se svetlosnim kvantima pobudjuje elektronski podsistem
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molekula moZe se napisati u obliku:

+
HSZ" 85 a’hS, a’V)S -

nsS, > 1
A + +
N 7%» Vam($,5,555,) Ans, Ang, Ams, Ams,
5:55;5,
84,%2,%,,5, € o, £ , Vo . (I 5.1)

Ovde se pretpostavlja da pod dejstvom svetlosti molekul mo-
Ze da dospe iz osnovnog stanja 0 u samo jedno pobudjeno
stanje karskterisano skupom kvantnih brojeva £ ‘. Operatori
Qs 1 Qs su Fermi-operatori kreacije i anihilacije ele-
ktrona u stanju S u molekulu na dvoru A .Velicine 551 i

\/y;m(s.,szsas‘f) su date izrazima:

654 =jC/Xm \705‘ (Xn) Hn#)s, (Xn) ( )
I 5.2

\/hm (545&535‘1) =]O{Xn de \7051 (Xh) fsz(Xm) Og{H-W)ﬁa(xm) \fsli(Xn),

(I 5.3)

gde je X,-skup unutrasnjih koordinata molekula na &voru n,

Hn(xh)—hamiltonijan izolovenog molekula koji ne zavisi od

indeksa n jer su svi molekuli identiéni, \'Dn(x'm) —-svojstve-

ne funkcije hamiltoni jana izolovanog molekula i o'a(w—m)—ope—
rator dipol-dipolne interakei je izmed ju molekula.PoSto se
radi o izrazitom dielektriku pretpostavlja se da se funkei-
je \Pn slabo prekrivaju.Tada je hamiltonijan (I 5.1) za-
tvoren u podprostoru fermionskih stanja 7&:%!100\;); ,00147}

u kome oligledno vaZj:
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.1-
qj;qo Apo + Ant Ong = 1 ’
(T 5.4)

.'- v
0d operatora @ i @ koji kreiraju i ani-
hiliraju elektron u datom stanju u teoriji Bogoljubova se

prelazi na operatore:

+ + +
Ph = ne Ano ) Pn = Ay a‘V\‘f ] (1 5-5)

koji kreiraju i anihiliraju pobudjenje na molekulu koji se
+
nalazi na &voru n .lako je pokazati da su operatori P i P

Pauli-operatori i da zadovoljavaju komutacione relacije:

[ PePr] = (1-2PP0) o |

+2

[Rnajzlaﬂﬁjaor é:F%:ZO‘ (I 5.6)

Prilikom izvodjenja relacija (I 5.6) koristi se &injenica
da operatori a ia deluju u podprostoru 7.

Ako se u hamiltonijanu (I 5.1) predje na
operatore Fﬁhi P onda se u kvadrastnu formu hamiltoni jana
po operatorima P ukljuéi veliki deo interakcija Fermi-ope-
ratora iz forme Setvrtog reda iz (I 5.1).Prelaz na Pauli-
operatore vrSi se tako S$to se u (I 5.1) razvijaju sume po
indeksima ${ i koriste formule (I 5.4) i (I 5.5).Pretpo-
stavicemo da posmatrani sistem ima centar inverzije i da se
ovaj poklapa sa centrom inverzije izolovanog molekula.Tada
su svi matri®ni elementi \ﬂwn(5,5zS354) u kojima je samo
jedno $ ravno + 111 samo jedno 5 ravno O y jednaki nuli
/ 42,43/,

U skladu sa navedenim,hamiltoni jan

(I 5.1) zapisan preko Pauli-operatora ima oblik:
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He=Eco+%(Ao"“Z Dnm)‘p;Pn —an R/lnmPVTPVh—

—-%-Z Snm(Py,fP,:) +Pnpm)"z nmPI’TPM pV:l PW\ Y

(I 5.7)
gde je:
Eeo=NEo — 25 Vim (0000)
AO = é.F - CSO 3
Do = Vi (0000) = = \Vim (F00£) - %\/(OHD) ,
A , (I 5.8)

Suwm = Vm (££00) + V(0044) ,

K

—24-\/nm (#0f0) + Zi\/nm (ofof),

1]

T

1l

%\/nm (p£4€) +‘%\/nm (0000)—% Vi (£00f) - %—Vnm(o\cﬁo). .

Hamiltonijan (I 5.7) u kome su koefici-
jenti D ,R,51i T realni i simetridni,odnosi se na "zamr-
znut" kristal.Da bismo uzeli u obzir oscilovanje molekula
koje nastaje usled poviSenja temperature uzimamo N-> hn+An
i w - m+Um 1 matricne elemente dipol-dipolne interakcije

razvijamo po Semi:

_ ] LK(n-m)A + K{Mn-Uwm)
Prm = Prom + (Mn-tim) = 2 By R (1 5.9)
K (n-m)
v Pt i 2 kee T (e ) b=DRST.
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gde je N -broj molekula u kristalu i Q -konstanta reSetke.
Kao $to se vidi u (I 5.9) smo se ogranifili aproksimacijom
linearnom pomolekulskim pomerajima 4{ .

Rezultat ukazane procedure je hamiltoni-
jan Hg)u koji su ukljufeni i eksitonski podsistem i inte-
rakcija eksitona sa fononima.Oblik hamiltonijana Hg)je sle-

deéi:

H:;ﬂ= Ef;o +2:_. 9nPan'nzm OznmPrTPm -

an(b”m(pnpm+Pm )—%'n?nmpnpn Pum

(I 5.10)
gde su upotrebl jene oznake:
én:A"'Pn, A=£§"50+Do, DoznZ;. Dnm;
A ' tka (n-m) - Lt At
Fn:f’—ZK,K‘Dke (/ﬂn—am)7F=Pn, ?nf-?n;

LK. (n-m)

Oéi’lm':an +-:—’ZK:K’RKQ (Mn_um\ 3 Oénw\’:ollmn:dnm,

. (ka{n-m)

Snm'f'—ZKSKe (an‘um)-; /%nm’://‘bmn:é)fnm,

A

(“H*u”")) xgrwu—éf‘wm S’hm

(I 5.11)

o
=

3

!

KO (n-m)
gnm = Tr\m + = Z KTKBLKQ "

K

Totalni hamiltonijan sistema interagu-

juéih eksitona i fonona je dat sa:

TTCT @ s
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> (’un—UW-q)Z )
n (I 5.13)

hamiltonijan fononskog podsistema.U formuli (I 5.13) fmq je
molekulski impuls, M je masa molekula i @ je konstanta sile.
0d hamiltonijana (I 5.12) predéi demo na

ekvivalentni hamiltonijan oblika:

_ 'é a (I 5.14)
Hez— e H 8 [

A

A '\E A
+
gde je C antiermitski operator C =-C .Operator C uze-

¢emo u formi:

é=54—51+, C,,:% Yat PPy, Yao=Yea=Yae, Yaa=0.(I 5.15)
a

A
Operator Ya& odredidemo tako daz svi &lanovi proporcionalni
(PP 4+ PFP) is8eznu iz ekvivalentnog hamiltoni jana.Da
bismo ovo postigli sa tacnoSdéu do stepena malog parametra

N gde CP uzima vrednost D ’ R, S ,T i vrednost fo-

nonske energije,dovoljno je da izraz (I 5.14) radunamo u

aproksimaciji:
HezzH—[é,H]+%[é,[é,H}]. (I 5.16)

Zamenovm (I 5.15) u (I 5.16) dobijamo

. : ) ¥
uslov za eliminaciju Slanova proporcionalnih (P*P'; PP)

iz ekvivalentnog hamiltonijana.Ovaj uslov glasi:

Z\A(«é (éa" ga&) = - —;'*{%aé—[%a('a, HP:’ +2%:. Yam O’(mé

(I 5.17)
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i on se,posle primene s leva operatora:
A

A A o - & 1
(9a-tat) %%(4—5*2—49)%1*

, svodi na:

¢ fbaé [\,\{aé,Hp] 4
== n T za 0 T a

_ (I 5.18)
Primenom iterativmog postupka nz jednalinu (I 5.18)dola-

zimo do konadénog oblika eliminacionog operatora Y

2

Yat= - 2526 + O(j;) . (1 5.19)

- Ako (I 5.19) uvrstimo u (I 5.16) i od-

bacimo ¢lanove proporcionalne (-_.) a takodje i Clanove

A

Cetvrtog reda po Pauli-operatorima , dobijamo ekvivalentni

hamiltonijan u obliku:
Hey = Eeom 257 oom + (G + L) Po P -
g = eo_l{Anm/bhm.'.n ?h"' n)Cnm

-2 (Oan hm)Pn + “"“_%Pi %2%(4'(”"“"")2;

z:n: ﬁnm , (I 5.21)

)A\nm: ! %ﬁn&ﬁ{m . (I 5.22)
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Ekvivalentni hamiltonijan (I 5.20) pre-

veSéemo na formu koja se koristi pri analizi solitona.To

<. . . + . s
znadi da demo Pauli-operatore F' i P zameniti Boze-ope-

. t. . . - crm s S .
ratorima B i B ,uzeti aproksimaciju najbliZih suseda i apro-

ksimaciju linearnu po fononskim pomerajima u hamiltoni janu
; interakcije eksitona i fonona.Tako dobijamo slededi ekvi-

valentni hamiltonijan u Hajtler-Londonovoj formi:

2

2
Hei =Eoe"“g‘% + ; (A+ %S )BT’) Bn _Rzn. B:(6n+4+8n-4)+

ZP (’un*un'f)-l—

25Js

+ JK'Z?. (B;Bh_rf" B:-{ bn) (’un—/(/{n-'t)— (:]D'f' )Z EhB ﬂnff—un_ )

A

I

Es-Ea+RD (I 5.23)
gde je:

N

Jo
JR= NJ%KRK G Ak (I 5.24)
Jg=N" 7 k5S¢ sin ok .

K

N s k Dy sinak |
K

Kao i ranije uzeéemo da je Ryo 8to znadi aa pretpostavlja~
mo da eksitoni imaju pozitivnu mesu.Sto se tile znaka D
on ostaje ne odredjen (moZe da bude i pozitivan i negati-
van).PoSto je izraz za D dat u formuli (I 5.8) moglo bi se
proceniti za kakva stanja P on ima pozitivan a za kakva
negativan znak.U teoriji Davidova,a takodje i u radovima
Takena /55,56/ pretpostavlja se da je D>0.

Ako za jednoclestifénu eksitonsku funkci-

Jus
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Me7=: ZAn(t)B:\ loe7 , % l An(ﬁ”z_

(I 5.25)
napiemo Sredingerovu jednadinu 4£ ,V)e7 =H IV)e>,
i usrednjimo je pokoherentnim fononsklm stanjima:
ts [Sn 610 = Datt)tin]

gde je ’Op7 fononski vakum, 4(, 0y i reelne funkci je,posle

prelaska u kontinuum dobijamo jednadlinu:

4

L oA 28" BA 3
L£ _ —(E3 + A\ + —ZR+C)A a 3%2 ZKOAQX
(I 5.27)

gde je:

Eﬁzg‘i“’;‘%*@m W= U lkl, U= QZI‘_C} (1 5.28)

2 9§ .2
Jd M af QQ(Q_)] ! (I 5.29)

i renormalizovana energija interakcije .7(0 ima oblik:

2335)6L

Xo=(Jr-Jo~"% (I 5.30)

Kombinovana jednaCina kretanja za fono-

nske operatore £ i A usrednjena po sv'banjima [Ney | Cp>

i zapisana u kontinualnoj aproksimaciji glasi:
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(I 5.31)

Postupak reSavanja sistema jednaclina
(I 5.27) i (I 5.31) detaljno je opisan u drugom paragrafu

pa se na njemu nedéemo zadrZavati.NaveSéemo samo zavrine

rezultate.
Konstanta ( data je izrazom:
2 k 2
o 2 U Ra R
Czé":+z)j§ Rlej:’U )2 Ve (u:) Ue = .
K o 177K (I 5.32)
Energija solitona moZe se zapisati u obliku:
Es ) =Esce) ms % | (1 5.33)
gde je:
Esto) = Eexe(0) e )
0) = cel{0O)—
g ex SRQ,ZQ,[/
25
Eexclo)= A- 2R+ 5= (I 5.34)
1 izraz za efektivnu masu solitona glasi:
by
'WS—VWWC+3RQQﬁU€)
#2 ) . (I 5.35)
Mexe = v U, = a—
ZRat ’ M
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PoSto je u Davidovljevoj teoriji intera-
kciona energija 7(’.—_ a(JR-JD) ya u slucaju neodrzanja je
data sa X, :a(JR—JD~ 2235 ) .0%igledno je I)(,ol < ,7(,‘ .
Na osnovu formula (I 5.34) i (I 5.35) moZemo zakljulditi da

je u sludaju neodrZanja prag energije za pobudjenje solito-
na visi od odgovarajuleg praga energije za sistem u kome
se eksitoni odrZavaju i da neodrZanje smanjuje efektivnu
solitonsku masu.Takodje je interesantno proceniti na koji
nafin neodrZanje utife na Sirinu zone obuhvadene soliton-
skim pobudjenjem.U referenci /3/ daje se izraz za Sirinu
zone d = '&'OLSQR)('Z.Poétd je u sludaju neodrZanja l)(,,l < |7U
otigledno je da se efekti neodrZanja manifestuju i time
5to se soliton "razmazuje"jer je u ovom sludaju Sirina zo-
ne obuhvacdene solitonom veda od odgovarajuée Zirine kada
~se broj eksitona odrZava.

Na kraju ovog paragrafa analizirademo
rezultate iz radova /55,56/,jer je u ovim radovima uzeto
u obzir neodrZanje eksitona,mada na jedan specififan na-
¢in.U pomenutim radovima Takena, se Pauli-operatorima za-
menjuju spinskim operatorima P'=6& "+ , P=6*_i6%
PP — é— +6% i analizira se jedna&ina kretanja za ope-
ratore ©%, P i ¢ .Po8to je ©F ermitski operator,umesto ne-
linearne Sredingerove jednacline dobija se nelinearna jed-
nafina Klajn-Gordonovog tipa u kojoj figuriSe drugi izvod
po vremenu.Usled aproksimacije 6'%4-—21—,Takeno za S5=R do-
bija izraz za unutrasSnju eksitonsku energiju E(;:Q(o) =A-
-2R - %& + 0 (%—;) koji je dijametralno suprotan rezul-
tatu (I 5.34) koji je dobijen u naSoj analizi.Ovaj rezul-
tat je isti kao rezultat metoda pribliZne druge kvantiza-

cije u kome se u formuli (I 5.7) Pauli-operatori zamenjuju
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Boze-operatorima i eksitonski spektar nalazi dijagonaliza-
cijom /42,43/.Na nekorektnost ovog prilaza se u literaturi
viSe puta ukazivalo / 52-54,57/.Podto je E(;lc (0) & Eexe(0)
dobijenog ovde izlazi ,da se po Takenovoj teoriji solitoni
mogu pobudjivati kvantima niZe energije nego 3to to predvi-
dja ovde izvedeni ralun.

Iz formula (22) i (13) iz /55/ moZe se

zakljuciti da je interakciona energija data izrazom:

2
Uy = o (Te- o) (3%r-2Tp)- <2 © (384 3, T 335
(I 5.36)

2
Ovaj rezultat se bitno razllku,]e i od &D- (:’R" jo)
253
i od )( CL(jg Ip - =
se u tome Sto prema Takenovoj teoriji solitoni ne mogu da

J 3 Cal s
nastanu za 1< J: < 2 sder u ovom intervalu X, dobija ima-

) .0Osnovna uwoéljiva razlika sastoji

ginarnu vrednost.Zbog ove Cinjenice teSko je nastaviti pore-
djenje Takenovih rezultata sa rezultatima drugog paragrafa
.1 rezultatima dobijenim ovde.Treba naglasiti da pored grube
aproksimacije 62= —:,2— Takeno vrSi i aproksimaciju rotaci-
onih talasa da bi Klajn-Gordonovu jednadinu preveo u neli-
nearnu Sredingerovu jednacinu.Posledice ove aproksimacijé
teSko se mogu kontrolisati i dovoljno nejasan rezultat

(I 5.36) je po svoj prilici proizaSao usled primene apro-

ksimacije rotacionih talasa.
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I 6. EKSITONSKI I HIBRIDNI SOLITONI

U okviru kvaziklasidne teorije solitona

(drugi paragraf) velidina:

i 27 Mk vl mg(jz
C=7=[ 57 + QlPn-foums) |- Tjdﬂa}‘)

(I 6.1)

. koja fizicki predstavlja ukupnu energiju koherentne de-
formaéije kristala ukljuCena je u energiju solitona bez
posebnih komentara i tako je dobijen izraz (I 2.41) z=a
solitonsku energiju.Ovde je postojala moguénost da se ve-
1igina C uklji¢i u energiju osnovnog stanja,kao njena
popravka,i tada bi u skladu sa (I 2.41) izraz za energiju

solitona glasio:

4
i X (1 6.2)

Es(K‘)z Eexc(K) - RQ,zaﬂM"))KZ)Z )

Dilemu koja ofigledno ovde moZe da nastane Davidov je re-
Sio na isti nafin kako su to ufinili Pekar i Landau u teo~

riji polarona /58-61/.U teoriji polarona elektron izaziva
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polarizaciju reSetke i krede se kroz reSetku zajedno sa
stvorenim poljem polarizacije.Ako se razmatra energija o-
vakvog pobudjenja,dobija se izraz za energiju analogan i-
zrazu (I 6.2).Ispostavilo se da viSe odgovara eksperimen-
talnim ¢injenicama pobudjenje u &iju je energiju ukljule-
na i kinetilka energija polarizacije.Otuda se za energiju
polarona uzima suma energije elektrona koja "vule" polje
polarizacije i kinetidke energije same polarizacije.U slu-
gaju solitona to bi znafilo’ds se izrazu (I 6.2) dodaje
velidina C (I 6.1) kako je to i uéinjeno u drugom para-
grafu.DrZedi se analogije sz polaronima moZe se reéi da
energija (I 6.2) predstavlja energiju eksitona koji se kre-
¢e zajedno sa poljem deformacije (ovakav soliton nazivademo
dalje eksitonskim solitonom),dok energija E?S(K) +C
odgovara polaronu kome je dodata kineticka energija pola-
rizacije.Soliton sa ovom energijom zvademo hibridnim soli-
tonom ili prosto solitonom.
Uklulivenje velicine C u energiju eksi-
" tonskog solitona daje pravo da se energija hibridnog soli-

tona piSe u obliku:

4
Efs )= Ege (o) + 7 mygs U,

gde je Ui—grupna brzina eksitona.To znafi da hibridni so-
liton i eksiton imaju istu brzinu.Ovo se lako moZe poka-
zati na osnovu izraza (I 2.20) za usrednjeni hamiltonijan

. | %A 2
sistema.Ak0o u ovom izrazu uzmemo 2;=-K A on postaje:
9 X

4 00

ge(f)=éJdX[Hoe +Hop+ C+ A-2R +27£3% tRak‘|AA

J (1 6.3)
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Izraz (I 6.3) potpuno je anzlogan klasifnoj Hamiltonovoj

funkeciji iz koje se brzina odredjuje kao é::%}—g,éto bi u

datom sludéaju znacéilo:
+

, 2 ¢
Hw a%(f)_ziav” ;fdxmgzzgf_@_”:(? '

TR AL # :
(1 6.4)

v

Znacti u okviru kvaziklasilnog formalizma,kako je to ovde
demonstrirano,eksiton i hibridni soliton kredéu se istom
brzinom. _

Sto se tide eksitonskog solitona,naj-
prirodnije je da mu se grupna brzina iz zakona disperzije

odredjuje na osnovu formule:

Ve —— = — —— (I 6.5)

a efektivna masa kao:

2
oE >’4_ ﬁz(éiE., )—’f (1 6.6)
ap*/ T T3k

jer mu se zakon disperzije rafuna sa tatnoséu do kvadrata

=l

talasnog vektora K .

U okviru kvantne teorije solitona (tre-
¢i paragraf) koriSéen je metod jednadina kretanja i dobi-
jeni izraz za energiju (I 3.30) predstavlja energiju eksi-
tonskog solitona sa kvantnim popravkama.Odgovarajudéa ener-
gija hibridnog solitona koji se krede istom brzinom kao
eksiton dobila bi se dodavanjem velidine ( energiji da-
toj izrazom (I 3.30).

Posle ovih napomena moZemo uporediti

rezultate koje daje kvaziklasi®ni prilaz i kvantni prilaz

{ ,
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u teoriji solitona.Prvo demo napraviti poredjenje izmedju
kvaziklasiénog i kvantnog izraza zz energiju hibridnih so-
litona.

Kvaziklasitni izraz za energiju hibrid-
nih solitona sa ta&noZéu do (wazzakljuéno,dat je izrazom

(I 2.49) koji éemo napisati u nedto izmenjenom obliku:

(C)
Elis (k)= EA (O) * “‘ml,s UK ’ (1 6.7)
gde je:
4
(C) X,
(0)= A -R2R - —%— (I 6.8)
EEﬁS ) E5R(Q?GU?
prag energije za pobudjivenje solitona,i
4
(c) 4%
m m + 7 (I 6.9)
hs = TEET aR QRah R

efektivna masa hibridnih solitona.

Ako velilini Egﬂﬁ(formula (I 3.30)) do-
damo velidinu C (formula (I 2.40)) i zadrZimo se n= &la-
novima proporcionalnim.(akvzzakljuéno,dobijamo kvantni i-

zraz za energiju hibridnih solitona:

(7) () 4 Q) 5 |
Eﬁs (k) =Eﬂs (0) + 7"’”,(5 Ve (I 6.10)
gde je:
(2) X" GRAA
EAS (O)Z A—ZR*W (4+ )(Z )’ (I 6.11)

e L
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prag energije,i

2
@) !, 3aRa’y
mﬁs = Mexe + M )Lz (I 6.12)

efektivna masa.

Poredjenjem izraza (I 6.8) i (I 6.11)
moZemo zakljuliti da se prema kvantnoj teoriji hibridni
soliton moZe lakSe obrazovatl nego S$to to predvidja kva-
ziklasitna teorija (EAS (0) < E(ﬁs (0) ).S8to se tide efe-
ktivne mase zakljulujemo da je prema kvaziklasidnom pri-
lazu solitonska efektivna masa veda od eksitonske,dok pre-
ma kvantnoj teoriji ona mo%e da bude i veda i mznja od e-
ksitonske u zavisnosti od karakteristidnih parametara si-
stema.Aiko jel%])diﬁaionda je prema kvantnoj teoriji efek-
tivna masa solitona veda od efektivne mase eksitona dok je
pr1l1|<(1V3RQ situacija obrnuta.To znadi da velidina efe-
ktivne mase solitona prema kvantnoj teoriji bitno zavisi
od velifine interskeione energije [X| i to tako da jada
eksiton-fonon interskecija dovodi do te#ih solitona.Neza-
visno od toga kvantna teorija daje manju masu solitona ne-
g0 kvaziklasicna.

Sade moZemo napraviti poredjenje kvazi-
klasiCne i kvantne teorije eksitohskih solitona.Na osnowvu

formule (I 6.2) uzete sa tainoddu do (QK)zzakljuéno,moiemo

pisati za kvaziklasilnu energiiju eksitonskih solitona:
T g

«ﬁ (I 6.13)
Ees (K) = Ees (0) + 2 W\(C) ! '
es
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cde je:
(c) 4
E.c(0)= A-2R-—5—¢ ° (T 6.14)
&S. RQZO- :
i
«“ —iﬁ’——’" (I 6.15)
Meg = Mexe + RQza"Uf L 6.1

(c)
pri Cemu je Mgg dobijeno po formuli (I 6.6).

t¥xo formulu (I 3.30) napiSemo sa talno-

4 2 « -
géu do (0OK) zakljuctno,dobijamo kvantni izraz za energiju

eksitonskog solitona:

(9) (9)
Eeo (k)= Eos(o) +

2
4 (I 6.16)

1

(2)
| &My,
gde je:

(I 6.18)
(%)
pri Zemu je M,c dobijeno po formuli (I 6.6).

Poredjenjem kveziklasictnih i kvantnih
formila za eksitonski soliton moZemo zakljuliti dz je prag
energije za pobudjivenje eksitonskog solitona niZi u okvi-
rima kvantne teorije i da mu je efektivna masa veda u okvi-
rima ove iste teorije.

Rezimirajuéi sve navedeno moZemo za-—
kljucliti da se kveziklesifna i kvantna teorija solitona

kvalitativno dobro slaZu.Moglo bi se reéi,na osnovu izraza
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koji su ovde dobijeni,da kvantna teorija prelazi u kvazi-
il I ’

a to znadi u kristalima sa uskom eksitonskom zonom i sla-

klasicnu pri X 2> .U svakom slufaju,pri

bog elasticiteta,slaganje postaje kvantitativno.PoZto se
danas uglavnom radi u okvirima kvaziklasidnog prilaza,mi
¢emo se u daljim analizama ogranifiti ovom varijantom teo-

rije solitona.To nam daje moguénost da rezultate poredimo

sa rezultatima drugih autora.Osim toga,poSto nam je cilj,

g pored ostalog, i analiza vezanih solitonskih stanja za ko-
| je je tesko,ako ne i nemoguce vriiti kvantnu analizu,izbor
kvaziklasiCnog prilaza kao metoda rada omoguduje nam da do-
bijemo bar kvalitativne izraze iz ove oblasti solitonske
teorije.Takodje ¢e u daljem biti analizirani hibridni so-
litoni pri Cemu demo ih prosto nazivati solitonima ukoliko

ne bude bilo potrebe da se porede sa eksitonskim solitonima.
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GLAVA 11

SPECIFICNI TIPOVI SOLITONA

IT 1. SOLITONI U o(-PROTEINIMA

Alfa spiralni proteinski molekuli pred-
stavljaju najizraZeniji oblik kvaziperiodifne molekulske
strukture.Kroz ovakvu strukturu vr3i se prenos energi je
hidrolize adenozintrifosfata (ATP)koja iznosi oko 043 eV
i veda je oko dvadeset puta od kvanata toplptne energije
fizioloske temperature.Prenos ovako visoke energije oli-
gledno igra dominantnu ulogu u bioloSkim procesima pa je
preduzet niz iétraiivanja /4,5,56/ sa ciljem da se razja-
sni mehanizam ovog procesa.

Ovde ¢emo se zadrZati na analizama ko-
je su izvrdene u /4,5/.U ovim radovima je na osnovu ekspe-
rimentalnih podataka o rasporedu peptidnih grupas u Oé—pro-

- teinskoj spirali,sama spirala je aproksimirana sa tri lan-
ca peptidnih grupa,koje medjusobno interaguju preko vodo-
nicnih -veza.S obzirom na navedeni red veli&ine energije
hidrolize ATP za sistem osnovnih pobudjenja uzete su unu-
trasSnje-molekulske vibracije peptidnih grupa (vibroni), jer
ovakve ekscitacije imaju energiju od oko Q25émtfreéun je
ukljuceno i oscilovanje peptidnih grupa kao celina (fonon-
ski podsistem),a takodje i interaskcija izmedju unutrasnjih-

molekulskih vibracija i vibracija peptidne grupe kao celine.
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Na osnovu ovoga molekulski hamiltonijan

A -proteinske spirale dat je u obliku:

H=Hv + HP‘*HVP) (1T 1.1)

gde je:

HV ='nZoL: AE):OL Bno( - R nZ.c (E):¢ Bn+4,04 + E)T:'wt,oc Bno() +

+
+ L%’. ( Bn,f Bn,¢(+4 + B:,O(M 5710() 5 oL =123,
i (11 1.2)

hamiltonijan vibronskog podsistema,

nol

1 1 2 2
HP = ‘2—" Z[ano(_ + Q('Mﬂo( —-/M'n'f.oﬁ)] R 9{ = 1’2}5) (11 1.3)
hamiltoni jan fononskog podsistema,i

+
H\/P :j“{% 6‘4& 6”0[ (C(m,,,o( - {(n-/[lo() +

+ f‘z% (6-:161’1”,0('{'6;:“‘05 Bhot)(’una{ - ’un-{,o() , (11 1.4)
«=1,2,3;

hamiltonijan interakcije vibrona sa fononima.Oznake upotre-
bljene u ovim formulama su sledebe: A=¢& + Do ,gde je
& ~0O25eV ,energija potrebna za nastanak vibrona u pepti-
dnoj grupi i Do karakteride interakeciju izmedju peptidnih
grupa u istom lancu; K karakteriZe prenos pobudjenja u
lancu peptidnih grups, L je interakeija izrﬁedju lanaca
j\'q i j‘z su konstante vibron-fononske interakecije, ¢4 su
pomeraji peptidnih grupa kao celine, p = My su impulsi

peptidnih grupa, (U je konstanta sile u jednom lancu i
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ista je za sva tri lanca i M je masa peptidne grupe.Ope-
ratori B,Tm ((=1,2,3) kreiraju vibronsko pobudjenje na &vo-
ru oznacenom sa ho.

Prema procenama iz rada /62/ K je
reda 8,775-/0He\/ ;dok je interakcija izmedju lanaca ne-
Sto veda i iznosi oko 43,Q5'40_43VQ

Solitonska stanja u sistemu sa hamilto-

nijanom (II 1.1) analiziraju se pomodéu talasne funkeije:

S
D@y =2 Awettre” “Bpe 10 (a1 1.5)
gde je:
Si) = —%——%[[bm (4) Pot -j[hd(_{)am} _ (11 1..6)

U formuli (II 1.6)f5 i su realne funkcije.Zbog uslova
<DWIDU)Y =1 ,xoeficijenti A,y u ( IT 1.5) zadovolja-

vaju uslov normiranja:
2
Z; [ Ang (1) =1 (IT 1.7)
n

U analizi se koristi Hamiltonov forma-
lizem (paragraf I 2.),a to znadi da se tra¥i minimum fun-
keionala <DW#)IHIDMH) > |%to u kontinualnoj aproksimaciji
daje:

I A
ﬁ (C+A-2R)A, - aRaX;

(IT 1 8)

+ Z%‘Am%@( + L (Ager + Ad),

ol=1,2,%;



- 82 -

U ovoj jednadini
X=alfut /M), (IT 1.9)
gde je A konstanta reSetke,dok je velidina C data iz-

razom:

C= ——Z J[M(a{b"‘ afb”‘ }dx (II 1.10)

Zaou

Kombinovana jednadina kretanja za fonon-~
ske operatore ,, i 4lyx usrednjava se po stanjima |Dk])
i u kontinualnoj aproksimaciji glasi'

2 2
2 3
3w UZBRM X, IA0L

——atz - o——"‘axz = (1T 1.11)
gde je: vz, a.?. G
= —-— 1
° M (IT 1.12)

brzina zvuka u d—spirali.
Axo u jednalini (II 1.12) uzmemo sme-

nu-.

2
| La'R
mx(xlf):ﬁX(7)17=X'0Kt; UK"—"—_*" K s
2 # (11 1.13)
i ako pretpostavimo da ’AO(,, zavisi od zdruZene koordinate
75 yonda se ova jednalina svodi na:
2
9l _ _ 2 d |A‘,<IZ (II 1.14)
3% M- ) dY '
Sto posle integracije daje:
3o L X 2 /
=- Al ) pe=— - (II 1.15)

3T T Mudung) ¢ ey,



Ako rezultat (II 1,15) uvrstimo u
(IT 1.8) dolazimo do sistema nelinearnih §redingerovih je=

dnacina tipa:

2 814 ‘4X} 2
’{aAd (C"rA-ZR)AO( a R_a_)(-d- L(Ao(“ Ao( 4)— Ufm‘A‘l' Aa( ;
of=12,3; (IT 1.16)

| Uslov normiranja (II 1.7) za koeficijente Ay (xd) uzet u ko-

ntinualnoj aproksimaciji glasi:

+ © Z
= delAdlli)l -

-

(1T 1.17)

ReSenje sistema jednadina (II 1.16)

traZi se u obliku:

‘ K x - i wob *
Ad(xt£)= Fd'ﬁ(‘i)e'“(x L ) -p-—--F ) Fol.zFo(.

(IT 1.18)
Zamenom (IT 1.18) u uslovu normiranja (II 1.17),dobijamo

uslove normiranja za funkciju 'ﬁ(}) i koeficijente F&

j&ﬁ-fﬁg) = a, | (II 1.19)
2

> Fy=1. (IT 1.20)

o( .

Posle smene (II 1.18) sistem parcija-
Inih jednadine (II 1.16) svodi se na sistem obi¢nih jedna-

¢ina:

2
oRF, df

= (EE)Rh s LFucs et - GIRIR 4

(IT 1.21)
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gde je:
Eo=C+A—2R+a2KzR , (IT 1.22)
i
2
= hx . (11 1.23)
MVt (4-V%)
Funkei ja f{f) uzima se u obliku:
a.)\a. 1

(II 1.24)

-F(}'): 2 (‘,/L)\OLT |

t'1 oligledno je da zadovoljava uslov normiranja (II 1.19).

Velidina 4&¢ je neodredjeni parametar.
Ako se izraz za (II 1.24), za #(j)

uvrsti u (IT 1.21) dobija se slededi sistem jednalina:

Fapit VP +Fyy=0 o=123; Fo=FL,= o, (IT 1.25)
gde je:
2p 44
Y, - Eo-E-a®RA« (IT 1.26)
L

i .

GF,'

( oc-ﬁa)\eaR)Facéo : (II 1.27)

Iz sistema jednalina (II 1.25) i (II 1.27) mogu se odredi-
ti koeficijenti Fy , N i energija sistema £ .Pri tome
je osnovni zahtev da Ay odnosno f?(j) budu jednaki za
svako o =1,2,3,

Sistem jednalina (II 1.25) eksplicitno

se moZe napisati u obliku:
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F2+Y3F3 =0

Uslov netrivijalne reSivosti ovog sistema glasi:
. (IT 1.29)
YquY_v)‘\n - Y3 =0

U /3/ se biraju slededi odnosi \(¢
(clz.t2,5 ) za koje je (II 1.29) zadovoljeno:

Yzfz\r« y o Ya=Y, (11 1.30)

Y«“—“Ya ) Yo40 . (1T 1.31)

Prvo demo analizirati uslov (ITI 1.30)

koji dovodi do tzv.simetridnih solitona /4,5/.Ako se (II 1.30)
uvrsti u (II 1.28) dobija se sistem:

Y RE+F, =0
| =0
Fi+ 2745, +Fs (I1 1.32)
odakle je:
3 (1) (2) (3)
\Y{-Y»[‘_-O , Y< :4, \(f =——4, Yt =0 , (IT 1.33)
i bira se vrednost: \( =-1.
Ako se u (II 1.32) uzme \?:-n{ dobija se:
1 4 {
Fie =+ Fp=—ty Fy=oe . (X130
V3 V3 V3
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Ovakav izbor (W’:-d ) vodi na jedinstvenmu vrednost za pa~-
rametar A\, koja se odredjuje iz (II 1.27),i ova vrednost

iznosi: 2

. X,
7 30 RMUi(-VE)

v oA=1,2,3.
(IT 1.35)
Treba naglasiti da izbor fY;=-4.vodi na poviSenu energiju
simetricnih solitona s obzirom na (II 1.26).
Da bismo nadli energiju simetridnih

solitona potrebno je odrediti i konstantu C ykoja se obzi-

2 (5x

A
_ Za,x,z 4+)),§ z% FL)\
ST amut (- G T

rom na nadjene izraze za i Ad moZe napisati kao:

2)(,[' 4+)),;2

T 2ARMAUH(1-VE)R h - VE

(IT 1.36)

Iz uslova Yq=1 nalazimo energiju

simetricénih solitona ( E55: EZ )

| . 4 2
X, 2 1+ Yk
_ - - — ), (IT 1.37)
ESS(K) EV(K)+2L QRMUO“('f—U;f)Z ('f 3 y —));(2
gde je:
Ey(e)= A—2R+Ra2;<2, (IT 1.38)
energija vibrona. ,

Ako se velidina Y, zanemari u odno-

su na jedinicu,izraz (II 1.37) se uproSdéava i svodi na:

4
Ess(K} :EV(K) + ZL - ‘"—)(/_'"_ ’ (11 1.39)

QIRM v,

Sada se moZe analizirati uslov (II 1.31)
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Ovom uslovu odgovaraju tzv. nesimetri&ni solitoni.
Ako navedene vrednosti za \&, uvrsti-

mo u sistem jednadina (II 1.28),0on se svodi na:

F.=0
Fo+Fy =0 (IT 1.40)
F'Z:.O

$to znafi da ga zadovoljavaju sledede normirane vrednosti

za F
1 1
'»ITZT ) F_zz-O ) F3= —E . (IT 1.41)

Velicina Y; koja je ostala neodredjena

F-

bira se tako da se dobija sniZena solitonska energija,tj.

uzima se:

Y, = 1 (11 1.42)

Zamenom vrednosti Fﬁ i ’:3 u jednadi-
ni (II 1.27) dobija se da je:

2
X

37 20 RMUZ(1- D2)

Ag= A (IT 1.43)
Sto se tide odred jivanja parametra AZ njegov izbor for-
malno gledano ostaje proizvoljan jer je za of=2 jedna-
¢ina (II .27) automatski zadovoljena zbog toga Sto je F§=O.
Slede¢i ideju jedinstvene vrednosti parametra A za sve
ol suzefemo da je A, =A;= A3 ,08nosno za nesimetri-

¢ne solitone:
2

K{
)\ = 0(: 4,2 3
“T 2aRMui(1-VF) ’

(IT 1.44)
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Na osnovu (II 1.44) i (II.41) nalazi se

da konstanta C za nesimetridne solitone iznosi:
2
0 &# 1+ Yy
as = 2
7 GRMABY(1-VD)% 4 V§

(IT 1.45)

Iz uslova \;=-4 dobija se energija ne-

simetricnih solitona:

x” 2 4+
(1- 7 —7

LRMA (1-D8)* 2

E.oo=E,m)-L

1= (11 1.46)

ili u aproksimaciji Dy« 1 :
4

X
Easty=Ey - ,.—_4W

(IT 1.47)
Poredjenjem izraza za energiju simetri-

¢nih i nesimetriénih solitona vidi se da su nesimetridni

solitoni stabilniji jer imaju niZu energiju.Ova razlika

energija iznosi:

4

5 X
- - (IT 1.48)
ESS(K) Eqs(ﬂ 3L+}08 Rpﬁmf

Na osnovu ovoga u radovima /3,4,5/se
konstatuje da u procesima migracije energije u (l-vrotei-
nima dominantnu ulogu igraju nesimetriéni solitoni.

Na kraju treba napomenuti da sistem je-
dnaina (II 1.25) i (II 1.27) dopusta jo¥ &itav niz redenja
u zavisnosti od izbora velidlina \& u uslovu netrivijalne
reSivosti (II 1.20).U ovakvoj situaciji izvedena analiza

i navedeni izbor rezultata za telasnu funkciju i energiju
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ne bi se mogao nrihvatiti kao jedino mogudi bez konkretne
eksperimentalne potvrde.Sudedi no komentaru iz /2/ ,Devidov
sumnja v korektnost rezultate dobijenos za nesimetriéne so-
litone,smatrajuéi da u analizi nije uzeta u obzir mopgudénost
da koeficijenti Fg. zavise od vremena.Iz analize koja je
ovde data izbor Y,=1 (formule (I1 1.42)) je savrieno proi-
zvoljen, jer je osnovni sistem jednalina zadovoljen z2 bilo
koju vrednost \} «To drugim redima znaci da se u okviru izlo-
%enog prilaza sa stabilnofdéu nesimetrinih solitona mofe
manipulisati ne beskonadéno mnogo razlicitih nadina i to odi-

&ledno stavlja ceo nrilaz i rezultate pod izvesnu sumnju.
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IT 2. BETEOVSKO RAZDVAJANJE ZONA I SOLITONI

U prethodnom paragrafu analizirani su
solitoni u Of—proteinima i nadjeno je da postoji dva tipa
solitone,posto se O(—proteinske snirale vonaSaju u izve-
snom smislu kao sloZena jednodimenziona reSetka.loglo bi
se reéi da u of ~proteinima dolazi do izraZaja efekat da-
vidovljevskog razdvajanja eksitonskih zona /42,63-65/.

| Drugi poznati slucaj razdvajanja eksi-
tonskih zona nastaje usled Cinjenice da se izolovani mole-
kul moZe pobuditi svetlosnim kvantima na viSe nacCina.To
znaCi da svetlost moZe da pobudi elektron iz osnovnog sta-
nja "O" u pobudjena stanja "1", "2, . . . "'.5vakom
ovakvom pobudjenju izolovanog molekula odgovars noseban
eksitonski talas i ova pojava vise tipova eksitona nazivs
se beteoveko razdvajsnje eksitonskih zona /42,66/.Potpuno
je rezumljivo da u ovakvoj situaciji,bar u principu,moZe
da se pojavi i W-tipova solitonz.Ovde demo analizirati ova-
kvu moguénost i odrediti karskteristike solitona koji se
projavlijuju v kristalu sa multinivoskom Semom pobudjenja
izolovanog molekula.

Hamiltonijan "zamrznutog" eksitonskog

sistema,koji odgovara VW-nivoskoj Semi molekulskih pobu-
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djenja nanisacemo u obliku:

Lol +
+ olol +
Ho = 2 Ay By Bnol + 2 Dypm E>mol %tu R nm B"lv'- Bme +
nel nvin o W\o(

dd' + — Lo+
+ 2 /! nm E)ndﬁhog‘ 'Z-JO/O/,RMM Bmc Bmd'
nm ool

nm ool

(IT 2.1)

Operatori 6n¢ kreiraju pobudjenje tina of na molekulu u &vo-
ru N .0vi operatori su Boze-operatori,z to znadi da smo
hamiltonijan uzeli u harmoni jskoj aproksimeaciji /43,67/.
Indeksi of i of uzimaju vrednosti:

odoL'e (1,2, .- W) (1T 2.2)
Velicine Z&Loznaéavaju energiju pobudjivanja izolovanog
molekula,dok su [ i K matridni elementi dipol-dinolne
interakcije.Kao i uvek u sludaju optickih pobudjenja,veli-
¢ine A(Asu za oko 100 puta vede od velidina K i D .Koefi-
cijenti u hamiltonijanu (IT 2.1) zadovoljavaju sledece re-
lacije simetrije:

L Lo R ol F ool otol!  * ol ‘ol

» X ol
Ao(“'Aoé ' DV\W\:DH’W\; RW\Y}‘:RHM, Dnsznm, an =an .

(IT 2.3)
U formuli (II 2.1) razdvojili smo &lanove dijagonalne po
molekulskim pobudjenjima (prva tri &lana u (IT 2.1)) i
nedi jagonalne c¢lanove.
U eanalizi beteovskih zona hamiltoni jan

(ITI 2.1) se obifno piSe uw obliku:



44 4
Mnm s th bm4
t o+ + ) » :
Ho=5= (Bribr,.. . B, )
nmool - -
4

Mam = Mpm Dmw

(I1 2.4)

gde su elementi kvadratne matrice Pq dati sa:

ool oL ol oot
M = Dy So(ot' Jnm + Dom - Rowm (I1 2.5)

i datsa kvadratna forma se dijagonalizuje putem neke uvnita-
rne matrice L} koja je istog reda kao i Pﬂ .Ovaj standar-
dni vpostupak,veé kod W=3 vodi na kubne jednacine pri odre-
djivanju energije,s uvopdte,dovodi do jednaline stepena W,
za W-tipova molekulskih pobudjenja.Ovo stvara manje-vise
nepremostive matematidke tesSkodle i zadrZava analizu na o-
pStim jednalinama iz kojih se tefko mogu izvesti neki kon-
kretni zaklju€ci.Ovaj strogi metod prakticéno vredi prime-—
njivati samo u sludéaju W=2 keda imamo matricu 2x 2 i kva-
dratnu jednacinu za odredjivanje energija.

Nag§ cilj je da u ovoj analizi izvedemo
konkretne i traktabilne rezultate,pa demo stoga koristiti
pribliZni metod,koji se sastoji u prelasku od hamiltoni ja-
na (II 2.1) na ekvivalentni hamiltonijan koji je dijagona-
lan po indeksima molekulskih pobudjenja o« .Prelaz na ekvi-
valentni hamiltonijan moZe se realizovatisamo aproksima-

tivno,ali u celoj proceduri postoji "dobar" mali parame-

s [
tar razvoja tipa — 111-z;~koji je,kao Sto je veé redeno

reda 10—2.
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Posto v solitonskoj teoriji treba uzeti
u obzir i hamiltonijan fononskog podsistema,keo i hamilto-
nijan eksiton-fonon interakcije,mi ¢emo traZiti ekvivalen-
tni hamiltonijan za sistem koji sadrZi eksitone,fonone i
njihovu intersakei ju.

Ako c¢vorovi reSetke osciluju,onda:

NoN+Uy, | m—=m+ Uy , Ho - H
(IT 2.6)
U aproksimaciji linearnoj po molekulskim pomerajima AL
moZemo pisati:
Lot 2l : o ' -

Dym = Do = D:C:n +-:T%mDrd(um—um)ewa(n ") i

ol

oL oL of iKa(n-m)
Rmm“’an =RHM+NL—ZKRK (Un—ﬂm)fi (
K

Lol A gl Lot oLot! (Ko (h-m)

Dhm_‘7 Dnm = Dhm+ "L—ZKDK (“n‘um)e
N

b

"ol [Ka(“’“d(lx 2.7)

ool [ oAl
Rnw\‘7an=RMW'P‘N%KRK('«"'M”‘)Q ’

tako da f4 koji sadrZi eksitone i njihovu interakeiju sa

fononima postaje:
+ A + A ol +
H = Z A“{BndBm{ + 2 Dnm By-.o( 6,10( - Z RV\M &hq( Bmo( +
ne nmel nm e
Aol

A oot 4
+ Z Dnm BmLB)mu - Z%M' R nm 5n¢5m¢' )
n

(I1 2.8)
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gde operatorski koeficijenti zadovoljavaju uslove simetri je:

2 oL oL

Di=Di, (D)= Do (RIS —Rim (DA D

’

(IT 2.9)

Na osnovu uslova simetrije (IT 2.9) slede i uslovi simetri-

je za Furije-likove E& i Ry s

dd L vo! oLy IRl oo
DK—D RK RK)D..k =DK RL" ‘-“-RK .

y (II 2.10)

Kompletan hamiltonijan sistema koji sa-

drZ?i eksitone,fonone i njihovu interskeiju moZemo napisati

u obliku:
Higt =H + Hp (IT 2.11)
gde je:
'P 2
H EHZ[J + @ (Un-Un-y) ] . (IT 2.12)

U formuli (IT 2.12) M je masa molekuls, @ konstanta sile
1 f)r.:M{:(n molekulski impuls.

0d hamiltonijana (II 2.1) preéi demo
na ekvivalentni hamiltonijan putem unitarne transformacije:

LA A
—tA

' 00 e, A aon
Hep=¢ A =SS0 TR, [ ] ]

G

a3 ':{tot-i[j\, ':’tot] - %‘[J\[JM ,:lto’c}] 3

(IT 2.13)
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cde je ermitski operator A dat izrazom:

NS (X4 By By + Ve BinBy]

fap
M Ny MM
X H=Y"=0, mue(,2, . w), (11 2.14)
pri femu operatori X i Y zadovoljavaju relacije sime-
trije:
LN "J‘-ﬂ) 4 DM + A MY
(X_pﬂ > = x.(g 9 (Yg{ ) = Y./Ij . (IT 2.15)

A

Operatore X i Y odredjujemo tako da iz ekvivalentnog ha-
miltoni jana isCeznu nedijagonalni delovi po indeksima mo-
lekulskih pobudjenja.

U aproksimaciji linearnoj po malom pa-

‘o{'7éo( yede & predstavlja simboli-

rametru 'Yl A A
D( 1

A
cku oznaku za D, Rl fononsku energiju operatori X i Y

imaju oblik:

A vV A_/HU
ool D g R
'F? - A.jq—Au 1“3 A/H Av
f«:/:z) (IT 2.16)

dok se ekvivalentni hamiltonijan vzet u sproksimaciji naj-

bliZih suseda moZe napisati kao:
Heg = 5= Ay Br By = 3 Ru( BBy o + B B
9&“ s oL “hol “net e 4 ne “n+d o ne n--t,o()*‘

+ 2 Jge [ B Bregc (Unea - o) + BBy (Un-r- )] -
ol
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5 +
—ZDC UO(D Bnd‘Bnd (un-M "'My]-4) +
h

Xl ot

' Z ?RD Bia Bn- 4ot ¥ QRD 52—4Bn¢>(un+1* Un) +

+ % (é:: E),L Bnu ot %RD an o Bnd)('f/{n - Un- 4)

1 2 Q 2
+ %: [-ZT'I ’{On + “_{MH um-‘l) ] 1 (IT 2.17)
gde je: ! 2
- oLl 10 |
_ —eee §
AOC“AOC-‘-’?D +4’§ Ao(__Aa(,’
N Re (R a(.ol‘DO(o(')
R, = R 4
* ' f?‘ Ay - Aot‘ | :
Jo = I, z>: Re (R““'J5 % + 2 3% D) :
LR R AO("‘ADL'
o' — ool
- o RQ(D D )
J. = * + 4
«p = Jo % Ay =Ly
- wa\jgw (II 2.18)

- )
QRD ! Ap{—Aoél

Aol -1 ool
JR = N ZKR,K s5in AK 3
K

ol

Jo = NJZKDMSMM .

Kao &to se vidi ekvivalentni hamilto-
nijan (IT 2.17) predstavlja sumu od W-nezavisnih hamilto-
nijana po indeksima molekulskih pobhudjenja o y1 0OovVvo ola-~
kSava dalju analizu solitonskog problema.MoZe se ispitiva-

ti samo jedan tip solitona (sa indeksom /‘4 yrecimo) i re-

zultati vaZe za svako M= 1,2, --. W ,0Ovde naravno tre-
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ba postaviti jedno ogranifenje.Kao Sto je poznato od rani-
je solitoni mogu da nastanu samo u slucaju kada eksitoni
imaju pozitivnu efektivnu masu.S obzirom na formu hamilto-
nijana (II 2.17),pomenuti uslov se svodi na §f47 O .Drugim
redima u posmatranom sustemu moZe da nastane onoliki broj
rezliditih talasnih paketa,koliko ima &lanova u (IT 2.17)
sa §ﬂ70. N

i éemo pretpostaviti da je R7A70 za
neko fiksirano j% i stendardnim putem ispitati osobine so-
litona tipa JM

Akxo za talasnu funkeciju:

M M2
=5 A . - ! - 11 2.19
| v EZ'NQ&W’ <pilpy 4,§JANﬂ) 1, ( )

napifemo Sredingerovu jednalinu koja se usrednji po kohe-

rentnim fononskim stanjima ICP) i rezultat prevede u kon-

tinuum,dolazi se do jednadline:

M 24 M
. 9A ~ ~ oM 2y A ;o
'L#,St— ::-(qui-qu-Zqu)A —Q,IQ/\A'S‘;(—Z +2)('f1A "é");‘?
~ X g
X p (JFR- 10+ Jep * ro )
(1T 2.20)
gde je:
2,933 R
Co= mfdx[” ) rad (2]
(11 2.21)

Kombinovana jednatina za fononske o-
peratore,usrednjena po stanjima lﬁf7ICP'7 ,u kontinu-

um glasi:
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2 z XM M 2 Q
3B g2 2B Exp 3 (ATAT), g oal
3* J x? M ox M
(II 2.22)

Uslov normiranje (II 2.19) ,zapisan u kontinuumu ima oblik:

M 2 (IT 2.23)
fdxlA x4 =a.

Procedura reSavanja sistema jednalina
(IT 2.20) i (II 2.22) veé je viSe puta ponavljna,pa se na
njoj neéemo zadrZavati.Nave3déemo samo krajnje rezultate.

Energija solitona tipa /% deta je iz-

razom :
4 2,
~ g ~ 2 A4—E%K
Euk)= Ap-2R +0.2K2Rq-~ Lo 2(+— T )
; S R, M (1- 0 3 -
(ITI 2.24)
gde je: o 2§
Uk _ 2o Ry
))f“(z 00 y \}/.4,(._ f K . (II 2.25)
Normirana amplituda ima oblik:
E plx
M ﬂﬁz ein—L g )f
A(X.t)z s ' (11 2.26)
2 CA Qﬂj\q
]
gde je:
2
<A
Iy = I o (K)= —= S . (IT 2.27)
J J QZR}qM 002(4'))‘/\42'()




Interesantno je napomenuti da svakom tipu solitona /M odgo~

vara svoj tip deformacije reSetke dat izrazom:

dﬂ)ﬁ 1 Qzﬂjq X/_N 4
- == 5 2 2 2 all I (II 2.28)
d¥ 2 M (1-Vse) ch Sy
gde je:
53 = X - 1}/“,5 (IT 2.29)

Ukoliko su ﬁf(?@ za svako /‘47»4,-?, s W
onda u sistemu imamo VW-tipova solitona sa navedenim 050 —
binama.Ukoliko je % koeficijenata (% <w ) ﬁf‘d 0 ’
onda u sistemu imamo (W-4) solitona.

U vezi sa ovim interesantno je napome-
nuti da formalno i pri §ﬁ<c3mogu da se obrazuju talasni pa-
keti, ali samo za,l&m7L%.Iz rafuna koji su ovde izvedeni

lako se moZe nadi da je energija ovih talasnih paketa:

14 12
2 Y 4
E potki= B+ 2085 =% R gl ¢ —— 72’ O
‘Kﬂ“% Uy (ﬂx 4) I%MK*4
12 \} K ! = = R ./\‘JV
)qun— L’z 1 )Lf(:-a'(!URf‘[-‘-UDﬂ*- 21 ngo !).
(IT 2.30)

Kao Sto se vidi ovi talasni paketi,koje ¢emo uslovno nazva-
ti antisolitonima,imaju viSu energiju od energije odgova-
rajué¢ih eksitona, jer &lan koji dolazi usled eksiton-fonon
interakecije ulazi u energiju sa pozitivnim znakom.Zbog ove
Cinjenice antisoliton bi,za razliku od solitona bio veoma
nestabilno pobudjenje,teko da je pitanje njegove egzisten-

cije diskutabilno.
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IT 3. SOLITONI U FEROMAGNETICIMA

Solitoni u feromagneticima imaju niz
specifidnih karakteristika u odnosu na solitone u molekul-
skim kristalima.Zbog ovoga je i teorijski prilaz pri ispi-
tivanju solitonskih stanja bitno razliCit od prilaza koje
smo do sada koristili analizirajuéi Davidovljeve solitone.

Ne zadrZavajucéi se na svim razlikama
dva pomenuta sistema ograniidemo se samo jednom koja je
bitna:u feromagnetiku talasni paketi mogu da nastanu i bez
prisustva fonona zahvaljujuéi medjuspinskim interakcijama
i pojavi anizotropije /68/.0vde ¢e biti razmatrana aksija-
lna i planarna anizotropija.Razume se da solitoni mogu da
nastanu i u prisustvu polja mehanickih oscilacija ali,kao
3to demo kasnije videti,oni nisu dovoljno stabilni /69/.

Solitoni u magnetnim materijalima ana-
lizirani su u nizu radova /70-85/ i ovde demo se drZati
ideja iznesenih u tim radovima,sa ciljem da neke nedovoljno
raz jaSnjene probleme bolje osvetlimo i eliminiSemo izvesne
nekorektnosti ili nedovoljno stroge aproksimacije.Izlaganje
¢e biti podeljeno na dva dela.U prvom delu bide analizirani
solitoni kiji nastaju kao rezultat spin-spin interakei ja,

i efekata anizotropije,dok ¢e u drugom delu biti ispitane
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posledice prisustva fonona.
Hamiltonijan jednodimenzionog feromag-
netika sa zksijalnom ili planarnom anizotropijom napisade-

mo u obliku:
H--13535 « « AT (SE)*- uH. 35,
B R e + A2 (on) = [tho ~- Jn o (IT 3.1)

-
U ovoj forrmli S su spinski operatori, J>0 su interak-

cije izmene za najbliZe susede, jVH je energija koja do-

lazi usled prisustva spoljadnjeg magnetnog polja jaline

}40 i 6’ povezuje najbliZe susede.Preko ¢lana proporci-

onalnog A\ ukljuleni su efekti anizotropije,pri Cemu je

za aksijalnu anizotropiju A <0 ydok je za planarnma A7O .
Slededi ideje iz /75/ uw hamiltonijanmu

(IT 3.1) demo predi na sferne koordinate:

s p) 7
S=55¢'n9cosc}> , 6=55iw@5ln<}5, ) = Scos 8 = 5u(x),
posle Cega u kontinualnoj aproksimaciji dobijamo:
1 _ 2
_ij 75a2[ 4 (Z)M)z (4_4/(2)( 345)] .
o { 2 A YA X

-

+/\52(u2-4)+/“H05(4-’M)j- (TT 3.2)

Ukupni moment sistema u ovom koordina-

tnom sisremu,dat je sa:

400
_ S dx (4 - EE. (IT 3.3)
b= a,_;[ i “)ax ’

dok ukupne magnetizacija ima oblik:
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+ 00
M S dx (1- ) (I 3.4)
- a )
-
U svim ovim izrazima G je konstanta reSetke.
Jednadine kretanja za varijable q5
Z

i 5= St&&d ,dobijene su iz uslova minimuma gustine hamil-

tonijana (II 3.1) i glase:

Ei)sm(.) = —jWHo sind + LAScos8 nd +
ot , (II 3.5)
27 96 op 2
+USQ [5—;2 -—(-é—x—) SMGCoSG] )
[e) 2 9 ;3
a—t(cose)z JSa 57(5;(— Sm29>~ (IT 3.6)

Pretpostavidemo da su reSenja navedenog

sistema jednacina oblika:

U(xd) = U(x-vt) (1T 3.7)
¢ (xt) = Wt + px-vt) (11 3.8)

i da zadovoljavaju granicne uslove:

M(t~)=1 | 5—;(—»(:m)=o : (IT 3.9)

Uz pomenute pretpostavke jednalina
(IT1 3.6) se svodi na:
op Vv VA (II 3.10)
AX 1+cose Jsd
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U. jednaZini (II 3.5) se uzima &=25 i

ona postaje:

o ¥ , 2 D 4 V&
(3;(' sinf) = Psﬁﬁ[ws/b— —chos/s—l;l—;J
(IT 3.11)
W+ MH 3 2A
r— J5o? b Ja’

Sada moZemo analizirati sludaj aksija-

lne anizotropije kada je D< 0O .Uvodedi oznake D= —éﬂ :

3“: :ja;' > 0 redenje (II 3.11) moZemo pisati u
obliku:

. 2
o056 = ’1—»251,;4/5

Zsémz/?m
- 5w1ﬂh 12 2 1/2
1+ sivh x-vt
ol ( uo) MF) ( ) (IT 3.12)

9 .
gde se amplituda (5, odredjuje iz uslova Sw—-(&m/%)=.o ,
X

Sto daje:
2
005/504--—-6054/3 :-l/—,
° 4r (1T 3.13)
2
§
O(:f-l——-—-—-y-—-) U”Q;

(IT 3.14)

Dobijeni rezultati omoguéuju nam da odredimo energiju,mo-

menat i magnetizaciju.Izrazi za pomenute veliline su sle-

dedi:

E = pHoll 4 238% (47 + 48 - 07)""?

)

(IT 3.15)
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2
o_ 25 ar !
- 2
4 (““%)”2 (IT 3.16)
PA
28 éég + 1
M., = a/mﬁ i . (I1 3.17)
VA AL (14 2 )"

Interesantno je napomenuti da se ampli-
tuda,brzina i energija solitona na osnovu dobijenih izraza
mogu izraziti preko momenta P i magnetizacije P1Z .Posle
relativno prostih algebarskih operacija dolazi se do sle-

dec¢ih rezultata:

1
%(MMZaJ’ ) - cos L%

2 25 L5
5un [S = , (IT 3.18)
1/2
of Mef “a 1
25
= Al 5L',,12_ij‘_ : (1T 3.19)
KZ Mz o &2 25
5
{5
Mpa ™ Pa
2 12 25 °% 75 |
FE=4J5a ¢ , - (II 3.20)
o) Mza & 2
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Magnetizacija sistema moZe se kvantova-

ti na osnovu poluklasicne Bor-Zomerfeldove teorije:

, IT 3.21
M.Z=W\#.7 VVI—'O,//,,Z,... ( 3 )
dok se za lanac duZine L. ,koriSéenjem de Broljove talasne

duZine,moment kvantuje na sledeé¢i nadin:

24
P=2""n, n=o+1,+t2 ... (11 3.22)
n ) )
L

Zamenom ovih izraza u (II 3.15) dolazi

se do izraze za solitonsku energiju:

?1%irw ’ F%f}
2 12 Cé 25 *
E o (P)= piHomh + 4JSa 8 e
a
sh 25 ot (IT 3.23)

kojim su obuhvadeni translacioni stepen slobode i stepen

globode unutrasnjih rotaci ja.

| | U sludaju planarne anizotropije je D70,

Ako se uvedu pretpostavke : W=0 i na osnovu toga fiHoZ~2A5,

reSenje jednaline (II 3.11) se moZe napisati u obliku:

Zsmzﬁo

050 =1- — > ” 1

4+(1—~"¥i)52/5°sinf)(ér) (x-Vt)

[

(IT 3.24)

—

[ 41"

2 2
I D vV
Uy = — H=1-
O

Ponavljajuéi analognu proceduru kao i

u sluéaju zksijalne anizotropije,nalazimo da kvantovana
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energija solitona u sludéaju planarne anizotropije iznosi:

112
. cos szam - Cos zhsa
E = pHowk + 435590 —22— -
“in D'Ram#A (IT 3.25)

v

U rezimeu ovih analiza treba istadi sle-
decde:

a) Usled anizotropije u spektru solito~
na postoji prag energije ¢ak i kada Jje spoljadSnje magnetno
polje Ho ravno nuli.

b) Solitonska energija za P4;=Wﬁ1noée se
interpretirati kao energija vezanog stanja magnona /84/.

c) U graniénom sluéaju.‘Al—aO svi dobi~-
jeni rezultati prelaze u rezulitate rada /75/ koji se odno-
si na izotropni feromagnetik.

Sada moZemo ispitati uiogu fonona u obra-
zovanju solitona u jednodimenzionom Hajzenbergovom feroma-
gnetiku.Hamiltonijan sistema interagujuéih spinskih tala-

sa i fonona moZe se napisati u obliku:

1
H*_—Z——— ‘f‘—VVIUoZ.(’u,Y\H‘an)Z‘JZSnxSrH..’_
n <m 2 n ‘ n

- 3%, (Unge - Un) S S : (IT 3.26)

gde su U, pomeraji magnetnih jona iz ravnoteZnog poloZaja,
Vo -brzina zvuka, a>0 ~konstanta interzkcije izmedju
spinskih talasa i fonona i MW -masa po jedinici duZine lan-
Ca.

U kontinualnoj aproksimaciji hamilto-
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nijan (II 3.26) se mo¥e nanisati u obliku:

H = f?f dx | (I 3.27)

gde je pustina H data izrezom:

2
J 5 < gl 9(1 85) P d V)’H}‘? QU 2. (T1 3.28)
=2(=2) + b
2 ' IX 2 ox ' Ix < m IX
KoriSdenjem kombinovanih jednaina za
operatore U i F>,ove verijable se mogu eliminisati iz
(IT 3.28).Posle prostih proraduna, uz primenu granidnih

uslova:

38°
I X )

Sz(rw)=5 , (

+ oo = O (IT 3.29)

i pretvnostavke 44(X,t)=£4(X-vf) ,dobija se:

U B g (95 )2'
dX Zm (VE-V2)  3x

(II 3.30)

Zamenom (II 3.30) u (II 3.28) nalazi se izraz za efektivnu

gustinu hamiltoni jana:

25,2 g (- 3v° (Ei)['

3 (IT 3.31)
fm (V- Uz)z

koji se u slucaju malih brzina (U & Vs) svodi na:

2
735y 9 35 \4
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Posle uvodjenja sfernih koordinata:
? X ‘ y o
S = Sc,ose) S = 55“«@00543 , §°= S£1M95LM¢ (IT 3.33)

u formolu (IT 3.31) mogu se formirati Hamiltonove jednadi-

ne koje glase:

d ) QP . 2
9 _ A WA 6) . (IT 3.34)
o7 (cosB) = jsax (Aax 5in“6 )

2
3P (o = 50 2A 26 26 28V ..,
5%_8&149 _Usax 3% +JS/\[aX2 (a ) si ecse]

X
(11 3.35)
gde je:
2.2
Y ;35 \% S
po- (2,88 1 330
5 X ZlW7U5

ReSenje sistema jedna8ina (II 2.34) i (II 3.35) traZidemo

u obliku:

@:9(*{), ¢=szt +C7_>(3) ; 7=X“Ut ‘ (I 3.37)

Posle ove smene i primene napred pomematih granidnih uslo-

va,iz jednadine (II 3.34),dobijamo:

b _de . v LY (11 3.38)
dy d{  A(1+co56) 25

dok se jednac¢ina (II 3.35) svodi na:
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.., dhde _ ,do _ Visime _
Lh - - 2 -

95 d1 dy d¥c  A(f+cos0)
(IT 3.39)

Poslednja jednaline se ne moZe reSiti
analiticki,tako da pitanje egzistencije solitonskih reSe-

nja ostaje otvoreno.Ovde demo se ograniditi sludajem sta-
tidkih soliton= (V:‘.O),A_ko je \/:O ,onda je %—f—- = 0

s DB

jednalina (II 3.39) postaje:

20,4 4 89)2

3 - = =
T (5;-) .:2_.(5; + M (1-cose)=0 , T

'3—5_ © (II 3.40)

Ova jednaéina, pri inicijalnim uslovima:

9
@Q:'@(Xp):ﬁ ) _"'(0059)

3 =0 (IT 3.41)

x-‘=)(o

ima solitonsko reSenje i ono se moZe napisati u obliku:

o)

| 12
X-Xo _ +\{ £ % de

- ?
o112 ; ié‘[éz‘l’ﬂ{("wse_)r/ﬁj 12 (II 3.42)
gde je:
_3 _Js (1T 3.43)

ReSenje je analogno reSenju koje je metodom funkcionalne
integracije dobijeno u radu /74/,2li postoji jedna bitna
razlika: ovde nadjeno resSenje ukazuje na solitonsku loka-
ligaciju za razliku od reSenja iz /74/ u kome je jacfe izra-

Zena tendencija Sirenja.
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Jednalina (II 3.40) moZe se refavati sa-
mo numericki.Analitiku procenu redenja izvriidemo uz pret-
postavku d8a je spnin-fonon interakcije ,karskterisana konst-

antom Y ,slazba.Tada relativno prost radun daje:

2 (I 3.44)
CKZP”Z(X—XO) + 6uP5/§2F7/2(x-x,)

tos 0 =1-

U sludéaju da spin-fonon interskcija
ne postoji,dobijeni rezultat se noklana sa rezultatom iz
/75/ za izotrovni Hajzenbergov model.

Da bismo isnitali Sta se dogadja u dru-
gom granicnom sludéaju kada spin-spin interakcija nostaje
zanemarljiva,u izrazu (II 3.238) demo spinske operatore za-
meniti Boze-oneratorima koristedi reprezentaciju Holstajn-

Primakofa /86/.Tz2da izraz za gustinu hamiltonijana postaje:

AR MU (2 Py zau
e 3SIST+ g5 Sl e o+ g )
(II 3.45)

gde Jje uvedena Glauberova reprezentacije koherentnih spin-

skih stanja ( W i M su indeksi Cvorova):

|d7i|{o€(m)§l=ﬂ'0{m7 , é)o(h7= nldny
™ .
Z 2

<kl Sl y V25 oy, <ollBnlody =125,
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Ako se iz (II 3.45) eliminisu fononske
koordinate i nretnostavi U &V, ,dolazi se do efektivnog

sninskog hamiltoni jana:

oo | 4

- y (IT 3.47)
I X

2
¥ = 35/-—3% - Jv|

odakle za koherentne amplitude ol ,dobijemo slededu je-

dnadinu:

Ako vretpostavimo da je reSenje ove

jednecine oblika:

i[wf+¢(x—uf)]
ol ixt)= ¢ (x-vtle ~ . (IT 3.49)

ogrenicimo se sludesjem statifkih solitona (V=0 ) i uvedemo

granicéne uslove:

of
flre)=o , ——(t=)=0 (11 3.50)

dobija se reSenje u obliku:

3.2 & S Fwv o\ 12
( ) = 3 - (4-_ J 2 f ) '
X ) 3V Js (1T 3.51)

Analiza ovog rezultata nokazuje da po-

of

¢etni uslovi —
ox IX=o0

i §’(x.)= g’o ymogu biti zadovoljeni




‘samo ako je §>=O y8to vkezuje dn solitonska reSenja ne moecu
da mostoje u otsustvu snin-snin interakei je.

Ons5ti zakljuéak bi bio:rstabhilni solitoni
v izotroonom Hajzenbergovom lancu ne mosu da se formiraju
za ratun snin-snin interskcije i to zbog disnerzionos efe-
ktz (1 jednalini (I7 2.47) druei &lan ns desnoj strani

je cdelexo manji od prvog ).0vaj zeklijulak je Fommatibilen

sa gakljulkom iz /77/ po kome su mrsnetni solitoni de facto

miltimagnonska vezana ctanja.




IT 4. UTICAJ TEMPERATURE NA SOLITONE
U _FEROELEKTRICIMA

Do sada su analizirani colitoni koji
nastaju v sistemu optickih nobudjenja.Zbog visoke energije
ontickih nobudjenja koja je reda 5SeV,uticaj temmerature
ne solitone je beznacéajan,pa zato tempersturski efekti ni-
su uvodjeni u radun.

U feroelektricima tina KDP javljaju se
feroelektricna pobudjenja kao kolektivni efekt tunelovanja
protona u potencijalnoj jemi sa dvostrukim dnom /87-97/.
Ova pobudjenja imaju energiju reda 0,0leV, pa je stoga
feroelektrik veoma osetljiv na promene temmerature /98/.

Prilikom ispitivenja solitona u fero-
elektricima tipa KDP temveratursku zavisnost demo analizi-
rati sg dva aspekta.Jedan asnekat je promena parametrs ure-
djenosti ea temweraturom,dok je drugi aspekt promena fonon-
skog spektra sz tempersturom.

Hamiltonijan feroelektrika tipa KDP
napisademo u revrezentaciji iz /99/ i to u takvoj aproksi-
maciji koja odgovara feznom prelazu druge vrste /100/.Ze
slucaj kada ¢évorovi u lancu O-H-0 bondova ne osciluju,ha-

miltonijan ima sledeéi oblik:
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(IT 4.1)
U ovoj formi veliéine Iqjlmnvkterl su interaskciju izmedju
bondova,dok velilina )(;? yk¥0ja je nronorcionalne energiji
tunelovanja protona,kerekteriSe vnrenos pobudjenja sa dvora
na C¢vor.Pauli-operatori fD i P = operatori kreacije i
anihilaci je feroelektri&nibh pobidjenja,respektivno.Veli-
tine I i X su pozitivne.

Da bismo kroz narasmetar uredjenosti
sistema:

6=1-2<PP>, (1T 4.2)
uzeli u obzir uticaj temnmerature na karakteristike fero-
elektritnih pobudjenjs predi éemo od hamiltonijana (II 4.1)
na ekvivalentni bozonski hamiltoni jan.

Ova]j ekvivalentni hamiltonijan formu-
lisademo tako Sto demo zahtevati da on za bozonska pobu-
djenja daje isti zakon disperzije kao S$to ga imaju stva-
rna paulionska pobudjenja,u tjablikovskoj aproksimaciji
/101/. Tjablikovska aproksimacija koristi se kod snalizs
metodom Grinovih funkecija i sastoji se u tome Sto se vise

paulionskih Grinovih funkcija dekuvnluje po pravilu:

& Pa PPl B & KPPy .

'3 (I1 4.3)

£ko se metodom funkcija Grina uz dekuplovanje tipa (II 4.3)

analizira spektar pobudjenja hamiltonijana (II 4.1) onds se
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za zakon disperzije ovih pobudjenja dobija izraz:

Em=-§(fo~*XK),

_ikno (1T 4.4)

To=2Ton , Xu=X Xone
n n :

Na osnovu ovog rezulitata i zahteva koji

smo vpostevili prilikom definisanja ekvivalentnog bozonskog

hamiltonijana,oigledno je da ekvivalentni bozonski hamil-

tonijan ima oblik:

ei 6 , + 6 +
Ho = “2—% chj E)1LBF - 72—% X‘Fjaf&c . (I1 4.5)

Ako &vorovi posmatranog jednodimenzi-

onog lanca bondova osciluju,onda:

1f_ﬂf+u,1c : 3_>(j+a7, I;,i H7I,c,9+u,c—uga

(I1 4.6)
Xw‘g =7 Xﬁ—gHA,c-L(g -
Dalje moZemo pisati:
| 1 tkao (£ - Ak (Up -U
I{—‘g-f“b(f-’b(g = VIKQ g)e f 3> )
y LKA (£-9) (K (s -Ug)
X e = —> X e e .
f-g+ut-Ug N % " (11 4.7)

Kao Sto je od ranije poznato razvija-

LK (Us-U
njem eksponenta eL (Us-Ug)

- sa talno3éu do prvog stepe-
na razlike pomereaja (U+—ll7) dobija se hamiltonijan inte-
rakcije osnovnih pobudjenja (u ovom sludaju feroelektridnih
pobudjenja) sa fononima.PoSto Zelimo da ukljudimo tempers—

turske efekte i u fononski podsistem kao i u interakeiju
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izmedju feroelektricnih wobudjenja i fonona eksponent
ik(a -U ) ¢ .. . ~ s~ . .

e 1 7 necemo razvijati sa tacnoséu do linearnih

¢lanova razlike (u4,.uﬁ) ,veé demo uzeti u obzir sve &la-

nove reda u koji se eksvonent razvija.

Zneci:
(Usp -Ug) 02 )" 4N <
LI =2£;( 1) K (M{-ug)n +
n=o (Zh)/
. Mp-Ug & (1) k<N n+2
+ (K > (Uy ~ ug) = J% (11 4.8)

Dalje demo uvotrebiti aproksimacije:

<
(’Mr“g) h% <A 4/{4-113)2”7

in+2 An+ 2
(Uy -Ug) < Uy - Ug)

2
(Ug-Ug) =~ <W+“”v‘g)2>

(1T 4.9)
tako da formula (II 4.8) rpostaje:
@ ()" 2" 2
a3 (U th ) &
A 2 Tz SMe-ty)
. oo F””KZW Zned
+ e lUg-tg) ——— <y -y
i C(Up-Ugfy hoe (Anen)l )
(IT 4.10)

An

Dalje c¢emo proradunati velidinu <(4L$‘uﬁ) ) koja se moZe

napisati,aproksimativno:

y] '2V1
Z” n <n- v
chZ(#)(f,)<M+ ><M37 =

V=0
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n~2pe 1 2 +1
<n ><u" FMNeus

(1T 4,11)

Navedene srednje vrednosti (II 4.11) bi trebalo,strikino
govoredi,de se izrafunaju metodomGrinovih funkcija uz ko-

riséenje fononskog hamiltoni jana:

(0)
HP = _;T,{_FZ 701'? * “—Z Up-Hteg)
(IT 4.12)
gde je M masa molekula, Q konstanta sile i 1/34: M’u_c I
molekulski impuls.Ovaj metod veé kod proraduna <4&p> dovo-
di do voznatih singulariteta tipa 2—2 /47/,tako da bi
analiza ovim strogim metodom dala veoma komplikovane re-
zultéte koje bi bilo teSko protumaliti.PoSto je nad cilj
da dobijemo sezmo kvalitativnu sliku o uticaju temperatur-
ckih efekata,izvrSidéemo relativno grubo klasidéno usrednja~
vanje sa hamiltonijanom klasilnog oscilatora,koji ima istu

konstantu sile @ kao i hamiltonijan (II 4.12).Znadi:

P
i _w_folutc e < p 1 1

w = too Q.2 L =T T A

' ~-P>u KT o
due = 2 ‘
s
(IT 4.13)
e . Zntd
Odavde je jasno da je <l >=0 ,p2 stoga formulu

(IT 4.11) moZemo napisati u obliku:
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< n, ,2 <n-2 <
C(g-ug P> = 52 (0 )< w7
RN
(I1 4.14)
Uvodedi oznaku:
% Q 2
P T
\7/5=fdue 2 = P ,
— 0o (I1 4.15)
formulu (II 4.13) moZemo nanisati kao:
2 07 s
S -
<U "y = — Jduu /52
Ip _2 (I1 4.16)

Uzastopnim diferenciranjem po ﬁ? formule (II 4.15) dobi-

jamo
u? S
25 *ﬂ’z (25)! e 7
fa’uru »?SS,' (Q) B
Sto zamenom u (II 4.16) daje:
25 (2s)l ; @\5
U ) = . .
ZSSI (Q) (II 4 17)
Odavde sledi:
-2 (n-2p) 1 6 \"
=Tl vy B
2 (n-p)!
2 () [ o\
<HU ﬂ> = (a—) ' (I1 4.18

27 !
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-2 2 2n=2m)l (2 p)] 4 g
<" f‘><uﬁ>=(” //“>I(f‘) 7(59)’
(n=f)! /“. 4
Sto zamenom u (IT 4.14) daje:
<N (2n)! y &7
(Mg -Ugq) >=T(E') ’
Q2 (2n+2)! s @\ h+
Uy - U =
he=ta) > (n+1)! (Q} 7 (TT 4.19)

2 e
<(M4-”Ug) 7 =X e

Zamenom (II 4.19) u (IT 4.10) dobijamo

konacno:

‘ e
(e (Mg -mg)  —i?

0 a[mt{;((u; ’4’(3)}' (I1 4.20)

Ako (II 4.20) zamenimo u (I1 4.7) i

dobijene izraze uvrstimo u hamiltonijan (II 4.5) umesto
' eq - e

-I¥3 i Xlgonda Ho = H % yPri emu se u aproksimaciji

najbliZzih suseda moZe pisati:

!4ea = }4F-+}4FP

(IT 4.21)
gde je:

HF = —QD(S)%: B:Bn 'R(@)%:(B: BnH + B:\ Bn-") ?

2 @

D(Q)ZGIN—1Z€_K QCOSZQJK, ‘&W D(G):'}-— ’
Ree) - GXN = K o L R(&) = 5
= . M =
X K ¢ €00 ax ! e->0 (II 4-22)
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i

HFp = jR (9?;[5: Bmf (un+4* ’un) T B:; Bn-q (/ﬁn ~Un-4 )] -

G
-4 -k =
J J= G XN %me QsmMCOSM Lim \7;z(6)~ ZKXKS/MLK
60
20
-1 Kz . 1 .
jD(e)=6IN %KG Siuak cosak &WJD(Q):Z%KIK&MM,
820
(IT 4.23)

Koristedi slicne ideje i aproksimacije,
uvesSéemo temperaturske efekte i u hamiltonijan fononskog

podsistema.Startovademo od potencijalne energije,"zamrznu-

tog" kristala koju demo napisati u obliku:

Up = - 2 = >V, g . (IT 4.24)

Ukoliko ¢&vorovi reSetke osciluju onda:

fofily, g 9oy, \/;_3"?\&-%«;-“3 ) (IT 4.25)

dok potencijalna energija postaje:

U=U - 23 v, g a0 ‘”z: “—“—-

2N fqx (4 - 4’(3)

(IT 4.26)
Odavde je popravka na potencijalnu energiju usled oscilo-

vanja molekula data izrazom:
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Ui = U=U H__/]__Z\/Kecka(f‘?)z u<) (U
ose ~— o = ZN.-FjK m=1 m! 1

M?)
4.27)

Dalje éemo analizirati velilinu:

n 2n
- (i ) (~4) K ) <n
Ry = far tem ™= T )
00 <n+1
+1'Z: 4)K I (4 {-ng%+4.

Ovde demo izvrsSiti aproksimacije:

L+ An+d
(M- Ug) SN <(Uy-Ug) "y =0 (11
i
Zn Ln=
(Ug-Uq) n (Mg -tg) < (Uy-Mg) )R
Qi - thgy” 2
¢ - Ug Z
Ue - U
My - tUg)?> <y 7) ’ (11
Koristedi (II 4.19) nalazimo:
<n LQ 2Znl, 6 N
Uiy -tg) y = o (Wp-tg) —5 (F7) (11
tako da se moZe pisati:
KX e
R -7 k* 6 R
J%_p?z——é—e 7 a 5%"'2——5(0(;—4(5) (1T

4,28)

4.29)

4.30)

4.31)

4.32)
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odnosno:

Ako (II 4.33) nepifemo u aproksimaciji najbliZih suseda

nalazimo:

Uosc =

gde je:

2 n | (IT 4.34)

K- G
Q@ -1 TR KO
Q(@)=2—é—f\! %\/Ke Sg‘;Q—COSM' (IT 4.35)

Iz (II 4.35) sledi: |
Q(O):NJ%KQ\/KCDSQK: Q (11 4.36)

Sto znafi da se hamiltonijan fononskog podsistema moZe na-

pisati u obliku:

Ho= 2zl + Q“”zm- O

(1T 4.37)

Na osnovu dosadadnjih rezultata soli-

tone u feroelektriku analizirademo sa hamiltoni janom:

,H““ D(e)Zh: B;Bn ‘R(G)% BV:(BV}-M +Bn-4) +

2 Gﬂe) <
____§J¢gn Z (Un-Mn-1) + (II 4.38)

* TR (O [Br By (s =) 4By By (610, )] -

- 3D(G)Z B:Bn (4/(;')-;4-4/{;4-4)
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Pre nego 5to predjemo na analizu soli-
tonskih stanja nadéi femo temperatursku zavisnost parametra
uredjenosti G koji figuride u velidinama D(®) , R(e),
JD[Q) i .JR(G).Ovu temperatursku zavisnost ispitademo ko-
risteéi metod Grinovih funkecija /101,102/ i feroelektridni

hamiltonijan (IT 4.1).
Jednadtina za jednolestilnu Grinovu funk-

ciju « &(ﬁ)l P{(o) > glasi:

4%% K P./L('l:” P{(o) o= ’l’\.ﬁ J(’ﬁ) 5_,:9 G +
+ —g—Zm, I, <P )l P{(o) » - :21—-% X gy & P (£)1P3+(0))> +
P2 K Py tt) P (0) Py (£) | Pg/o) Sy -

- Ty <P 4] P (0) P81 Py 10)

i ona posle tjablikovskogdekuplovanja i Furije-transforma-

cije prostor-impuls i vreme-frekvencija postaje:

+ { © _
KPP »"'“’:ZE . _ GEx v By =1o- Xk -
2t (II 4.39)

Koristedi teoremu o spektralnoj inten-

ziv osti /101,102/ nalazimo:

+ ©
Pl Py = "*quj———— 1
o35 _ 4 (IT 4.40)

odakle je:
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1
o -LZ Cf4 —G—E—L‘— (IT 4.41)
N & " 20 :

Poslednja relacija daje implicitnu zavisnost parametra ure-
djenosti © o0d temperature 6 .
U okolini temperature prelaza © = O

i moZe se pribliZno pisati /101/:
26 1 6E,

o+
6 Ex 3 20

) (I1I 4.42)

tako da iz formule (II 4.41) dobijamo:

I 1 1
/\/—*(4—-—*) ) @c‘—“Cj ) Co=v§‘____“_&"’
. L(o)
T)y=2T. (IT 4.43)

Na osnovu ove formule vidimo da kada O->0. veliline D(e),
K(e), Jp(e) i Jg(6) te¥e nuli po zekomu (ec_e)’/z .

PosSto smo nasli temperatursku zavisnost
svih. relevantnih parametara koji figurisu u hamiltonijanu
(IT 4.38),moZ%emo predéi na analizu solitonskih stanja u fe-
roelektriku.Analiza solitonskih stanja vrSena je viSe puta
u prethodnom tekstu,tako da demo proceduru veoma kratko o-
pisati i navesti zavrdne rezultete.

Startuje se od jednocCestilne funkcije

feroelektriénih pobudjenja:

¥y =2 AgwBL IO 1Cz:A4m)Z=4, (11 4.44)
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gde [Op Y oznadava vakuum za feroelektri®na pobudjenja.Sre-
dingerova jednadina za funkciju Yy ,usrednjena po ko-
herentnim fononskim stanjima {CP>,posle prelaska u kon=-

tinuum daje jednalinu za amplitudu /x koja je sledeleg obli-

ka:
9>
[c(e +2D(6)-2R(0)] A - aR(s +2>(,(e)n3——*— )
(I1 4.45)
ocde je:
9) = Q| Jr(0) = Jp(6) (II 4.46)
1, 16) R(6) = Jpl

Kombinovana jednacina kretanja za fonon-

cske operatore daje:

82(5 2 3B _Rx(6) 3 (XA),

— —\), (8) .
R AU b v I (II 4.47)
goe je:
. aQle) ata KL
U, (8) = VIR valry PKZ Vi (1-¢ @ )eosak. (IT 4.48)

Uslov normiranja (II 4.44) u kontinualnoj aproksimaciji

glasi:
_/dxl/-\(xﬁ)lz'- a

o ' = ’ ( I 4.49)
dok je u istoj ovoj aproksimaciji konstanta C(Q)data iz-
razom: .

SV

1 » op 2 2, OB \R (II 4.50)

(:(9 = — v{ — — -].
) n dX[M(&)z':) +Qa(ax)
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FkeSenje sistema jednadina (IT 4.45) i

(IT 4.47) traZimo u oblily:

Atxa) - £y )QL.KX_MI{, (IT 4.51)
T =5l Y= x-bmt, k> ),
sde je: - 2

Vg (8) = ——%{—kﬂ K . (IT 4.52)

Standardnim postupkom nalazimo:

4 | (TI 4.53)
'F(T w/——_— cé'fj_h ? ,

gde je
T= T(xE) = C(e)+20(e)—2R(e)+R(e}aK-E E D) (1T 4.54)
a‘Rls)
1
< z(e)
ﬂE ﬂ(K) = ._2 7(/ (11 4-55)
aROM[ Vte) - w,((e)]
Konstanta ((8) je data izrazom:
Clo) - 1+ Vg (0) X" (e) 11 456
= — 9 .
5 1-%6) Re)M wo"(e)p-u:/e)]z
gde je
\93((9/
Uy (8) = (1T .57
k (6) 5o (6] )

Na osnovu ovih rezultata iz uslova nor—

miranja nalazimo energiju solitona u feroelektrilu:
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E.(x,6) =2Di6)-2R(6)+ R(8) a’k* -

ﬂ”e) [4 2 44-U§un}
- e A
R(OIMU )[4 - u,f(a)_]z 3 4 -Vgl9)
(I1 4.58)
Normirana amplituda data je izrazom:
1/2 (KX —( ——-——EF(K'Q) t
aiL'’c e i3
Acxt) = P o )
a (1T 4.59)
ch 7 3

dok izraz za efektivnu masu solitona ima oblik:

) ? \ )C'(e)
20%R(e)  3a%Q%6) U(e)

2
. (II 4.60)

MEs (6)

U rezimeu izvrSenih analiza moZe se
kao bitno zakljuliti sledecde:

a) Solitonska popravka energije fero-
elektridnih pobudjenja opada pri @ 6, PO zakonu (@C—Q)wz.
U isto vreme energij% feroelektridnih pobudjenja opada po
zalkom (@Q—@)”z e” aK" © ,

b) Brzina solitona pri © -»Oc opaeda

zze

)1/2 Y

po zakonu (6, -6 ,d0k brzina zvuka opada po
1
zakonmu — .
¢) Solitonska amplituda menja se po
1
zakonu @(Gc—e)lq i postaje ravna nuli za O =6, .
Op8ti zakljulak je da pri porastu tem-

perature onadaju solitonska amplituda ,brzina solitona i
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brzina zvuka.PoSto solitonska popravka pri 8- 6, brie
opada nego energija feroelektri®nih nobudjenja to znadi d&a
se sa pribliZavanjem temveraturi prelaza,solitoni se po e-
nergiji pribliZavaju normalnim feroelektridnim pobudjenjima.
Zbog ovoga se nastanzk solitona nre moZe odekivati na niZim
Temperaturama.Na temperaturama bliskim temperaturi prelaza,

razlika izmedju solitona i feroelektridnih pobudjenja posta-

je neznatna,bar na energetskoj skali.
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GLAVA I1T

KVAZIKLASICNA TEORTIUJA
BISOLITONA

ITT 1. OSNOVE TEORIJE BISOLITONA

U dosadaSnjim analizama solitona mogli
smo da konstatujemo da ova elementarna pobudjenja imaju
dosta slicCnosti sa eksitonima.Poznato je da eksitoni obra-
zuju vezana stanja /103-106/ -bieksitone- pa je prirodno
da se postavi pitanje o moguénosti obrazovanja vezanih so-
litonskih stanja - bisolitona.Analizu ovog pitanja izvrsi-
¢emo u granicama kvaziklasicnog prilaéa koristeéi dvoles-

ti¢nu eksitonsku funkeiju:

Y2y = 5 A (£) B B 105y (ITT 1.1)

u kojoj koeficijenti /\hm zadovol javaju simetrysku relaci-
Jus
/\nm(f) = Amn (£) ) (111 1.2)

i uslov normiranja:
S Al (111 1.3)
nm 2

i funkeiju koherentnih fononskih stanja:

5
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[ fon ) - T (4) 4 (11T 1.5)

Hamiltonijan sistema uzedemo u obliku

(vidi I 2.):

H = H, + He t F{ep ) (111 1.6)

gde je:

He = Hoe + AZ';B:,BH—R,Z; B ( Brss + Boy)
Hoe= N&o "%%‘n Vnm(OOOO) ’

A-'-'E_F—Eo'*‘ZD, R?O

’ (IIT 1.7)

hamiltoni jan eksitonskog podsistema,

)2

2 G —
HP= é%iz;ifbw+ ??'ﬁb,(uh"uw-f , (11T 1.8)

hamiltonijan fononskog podsistema,i

HeP = JR;(B; By + B:-ﬂgnﬂ’“n"un-ﬂ) - Jo% B:Bn{um‘runq)y
JK=N“%;KRkaman , JuzNJ%;K[ksh4aK ) (111 1.9)

hamiltonijan eksiton-fonon interakcije,uzet u linearnoj
aproksimaciji po molekulskim pomerajima 44 .Ovde treba
naglasiti,da bi,posSto se analizira dvolestitna eksitonska

funkeija (III 1.1), u He i'HePtrebalo bi ukljuditi i &la-

nove cetvrtog reda po eksitonskim operatorima.Mi to nedemo
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diniti,a razloge za ovo naveSdemo na kraju ovog paragrafa.
Sto se tide formalno matematidkog vrilaza problemu prime-
nidemo proceduru koja je opisana u paragrafu I .5,5to zna-
i da demo Sredingerovu jednalinu za funkeiju f#}_? usre-—
dnjiti po koherentnim fononskim stanjima |Cp?,a jednadine
kretanja za fononske operatore ¢emo usrednjiti po stanjima
’#Q‘71CP> .0vaj postupak,kao Sto smo videli daje apsolutno
iste rezultat kao i standardni postupak izloZen u paragra-
fu I 2.,ali je ne3to jednostavniji i to je razlog zbog ko-
ga demo ga ovde primeniti.Isti ovakav postupak primenjen je
u radu /107/.Nedto drukdéiji prilaz koriZden je u /108/.
v Ay . Ako-na %redingerovu jednadimu

of 2 primenimo s leva operator <1%|Anmﬁ)5meh

i rezultat usrednjimo po stanjima (CP>,dolazimo do sledede

diferencne jednadine za koeficijente /Anm :

iﬁﬂ aalinnt = (E?+C5+2A)Amm *‘R(Anﬂ,m +An~4,m+A}\,m+4+ An.w-4>+

b

T JR[AWM,W\(ﬂHM‘/}Jn)+An-4,m(@n‘/bn-n) +
f AY],VM+4(/5M+4‘/JW\) +An,m—4(/5m —/bm-,,)J -
- Jo(ﬂhﬂ - /514-4 + /3m+1 —/bm-a) AMM

(II1 1.10)
cde je:
1 <
Eg=Hoe# Hop ,  Hop= 7 hude
Wy = Up Ikl | [)02:. azﬁ ) (IIT 1.11)
M
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(/5m =/5>n-4 )2] .

I ~2 @
Co =2 7

Y]

(IITI 1.12)

Usrednjena po stanjima H’z | CF’ )

kombinovana jednadina za fononske operatore ima oblik:

8 5 (A At~ A 4 1 ;
+—M— m( hm "pid,m ™ Mpm Y\-"l,VH‘lAn-)'f,mAnm'AH-'I,W Anm)'

¢ *
‘(Al’l-}-‘l,W\ AH'H,WI - AY}-4’VV|AV1"4,W\>-
(ITT 1.13)

Zbog simetrije racuna napisademo i odgovarajuéu jednaclinu
2
za, 9{2
ot
2
3 [ Q
= ( ot 4 [Om-1 =L m)+

Mj‘a %(Amm Ah,mﬂ —An, m-1 + AVM‘MHA”M _A”:W‘7A””">“

LfMjD Zh')(Ay,'wMAn,W-H “Ah,m~1Am,w-4>

koja glasi:

s

+

(ITT 1.14)

Ako u jednalinama (ITI 1,10),(IIT 1.13)
i (ITIT 1.14) predjemo na kontinuum:

A= At t)  Putt)= pisd) . fom () = plyd)

(I11 1.14)
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jednaCine (IIT 1.10).(TIII 1.13) i (IIT 1.14) se svode,respe-

ktivno,na:

4 9A aA oA o> o>
FL L (E +C5+2A ~4R)A - a/?( 'a—_z)*’?)C’MQX 37>
(III 1.15)
}(: 0‘“(3({%713)1
A fﬁ ) Eo S ,QD, (III 1.16)
a% 20/ & 9 J’ ~ <
— = \\90 = .
o o T e gp JATAE
v (IIT 1.17)
P + 02
.O_é»vzgé = [
U kontinualnoj aproksimaciji je:
dﬁ» 2,95 2
] S a2
o
+jdg[.-4~(—_d—/i) ad’ _f‘b‘)] -
A Moot dy
oo (IIT 1.19)
ReSenje jednaline (III 1.16) potraZidemo u obliku:
Xty
ok == =t
Avegit) = £i5) falg) e 2
¥ ¥ (II1I 1.20)
'p!:'g ) 1[2:162 )
gde je:
f/— X=Vgt |, =Y Uyt (IIT 1.21)
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: 2
* a R

Uy = TK : (111 1.22)
Koordinata 552— predstavlja koordinatu centra mase dva jed-
naka solitona.Ako uzmemo da:

PO SAE) 1 plat) = A (111 1.23)

jednadina (III 1.16) postaje:

<
ﬂ“(ﬂ N ﬁ“(q) - CesRL-4R+ /2 a /(ZfQ—f .

Ly Ay0y) - 4R
,QX, ( 8/5 > 1
a°R 97 6'7 |
(III 1.24)
gde je:
E = %"O‘Eﬂ (TIT 1.25)

Cﬁszéﬂl[ fd7 éﬂ’ jdaf( J , (TIT 1.26)

S obzirom na (III 1.23) jednaline
(III 1.17) i(ITIT 1.18) postajus

o D d ‘012( )

97 Ma(6-vge) 37

, |

Ih &4 Dy ° _ﬁj(m 7 (11T 1.27)

3t Ma(5i-Ug) 9y
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gde je:

too
2
Dy = Jd‘/"pf (%), (IIT 1.28)

+00
EQ:T&[JV.Q;(Y) . (ITI 1.29)

Posle integracije po 7 yodnosno po %  (integracione kon-

stante uzimamo ravne nuli) jednaline (III 1.27) postaju:

ok 8Dy 2
Er L
(IIT 1.30)
‘aﬁ o 87(_ D{ 2 \ ‘
9 O Ma(ut-vk) 2l

Zamenom (IIT 1.30) u (IITI 1.24) dola-

zimo do jednaline:

i n-

. o waranfnin-nii]
(ITT 1.31)
gde je:
OrE)= 2A-4/€O;;/2Ra2;c2-5 (IIT 1.32)
i
JL(k) = 8&2

CRM(-U2) (11T 1.33)
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Posle razdvajanja promenljivih u (III 1.1)
za odredjivanje funkcija -f4 i 4; dobijamo sledede jedna-

Cine:

b= (2 iR -2mD =0

Z

(T1I1 1.32)
i

. 6 \ ~ p?
‘I[ Z(?“—P/‘]K)—)_Jzoq'e = 0O .

gde jJje F‘ proizvoljna konstanta,nastala u procesu razdvaja-
nja promenljivih.
Uslov normiranja (III 1.3),napisan u

kontinuumi ima oblik:

-

oo , , ‘
_jdjd7 fl3)4204) = % ’ (TIT 1.33)

i jedina resSenja jednalina (III 1.32) koja se mogu normi-

rati uslovom (III 1.33) su:

4%(7)::/ ) (IIT 1.34)

(IIT 1.35)

U prvoj fazi daljeg rafuna,odredidemo
proizvoljnu konstantu F'oiako (111 1.34)zamenimo u (III 1.28)
dolazimo do rezultata D,D'zzjilz :?--H—“ Ako (III 1.35) za-
menimo u (ITT 1.29)dobija se ééZYE?j} .0davde sledi:

F‘: O, D4D2:

V20 . (IIT 1.36)
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Na osnovu ovoga rezultata moZemo pisati:

fpl -l ——
1= 2310, %Tﬁg

:q{ 6 1
102({2) 231D, (‘}sz@

Ako (III 1.37) zamenimo u uslovu normi-

(IIT 1.37)

ranja (III 1.33) dolazimo do relacije:

2
1
<C6+Ej+2A“l{R+—;—a2K2R—E) 2 — Nf’@ o
R Ml}o (4* )')BK)
(IIT 1.38)
gde je:
Vgy = ot (III 1.39)

Posle zamene (IIT 1.34) i (III 1.35) u

(ITII 1.30) sledi:

n 4% 6 1

—

97 aMIWi(1-Vg) MTW?

(IIT 1.40)
Efi 40 1

—

s aMz v} (1- U§) M’;?Y'z_é

zamenom (III 1,40) u izrazu za CB (IITI 1.26) daje:
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2.2/
Cp+bq+2A~4R+—a k" R-E) = B
(Cosys ¢ ST ER M)
(111 1.41)
Kombimijuéi (ITT 1,41) i (III 1.38)
nalazimo:
2

ng 31 4*”%% g(q o

¥ q-vh RMAY) (4—))&)2 (IIT 1.42)

Zamenom ovog rezultata u (IIT 1,38)

dobijamo izraz za energiju bisolitona:

4
Fote)=20-4R + ?aewzfa -
RM¥ U (1-DF)? 3 - (IIT 1.43)

U aproksimaciji malih talasnih vektora (sa tadnoséu do Ke

zakljuéno) formulu (TII 1.43) moZemo napisati u obliku:

1 2
E (k)= EB(O%L *:2—“45 gk,

(IIT 1.44)
gde je: ;
§x (
11T 1.45)
Eypo)=28-4R -~ —S—
& (0) 3RQ "
energija potrebna za pobudjivanje bisolitona,i
323{4 ( 1
.46)
m _ 'eVWec g —— I1Y
& X 3RQ?Q4%2

efektivna masa bisolitonsa.
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Normirana talasna funkcija bisolitona

ima oblik:

X+Y% . EB(K)T Eg f

LK ——— — L
2 2 #
e
Atugib= ;\/12_1_ ‘71 a’Jn |
(11T 1.47)
cK T 3 cj\ ] "Z

, Do sada smo pobudjenje sa energijom
(IIT 1.44) nazivali bisolitonom ne proveravajuéi da 1li ono
zaista predstavlja vezano stanje dva solitona.Iz fizickih
razloga je jasno da ako se dva solitona veZu u novo pobu-
djenje oni moraju da Zrtvuju deo svoje energije da bi to
novo pobudjenje bilo stabilno.Zbog toga energija bisolitona
mora biti manja od sume energija dva slobodna solitona.Ovaj
zahtev koji predstavlja uslov nastanka bisolitona napisa-
¢emo kao:

G(K}:QES(K')—ngK) > 0 (ITT 1.48)
Ukoliko je C;(K) pozitivna velidina,ona predstavlja ener-
g£iju veze bisolitona.

Na osnovu rezultata paragrafa I 2.,

moZemo pisati:

21" 2
LE.k)y= 2N-4R- ——— + mc Uy III 1.49
5 (K) 3RQ%a” 5 Vsk ( )
gde je:
2a%R 7
Voy = 7 K= < Upy (III 1.50)
i 4Xﬂ
Mg = Meye + (TIIT 1.51)

BRQZa”w,,Z '
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S obzirom na (III 1.44) i (III 1.49) dobi-

Jamo izraz za vezivmu energiju bisolitona:

4
(;(K): _;{ﬂ;_* + é? Tgxc (IIT 1.52)

gde je:

f}ez = Usk y

T;xc = z?' Mexe Uer )

kineticka energija eksitona.

Kao Sto se vidi iz dobi jenog rezultata ve-
lidina G Je vozitivna za sve vrednostl. K ,pa prema tome
pobudjenje sa energijom (IIT 1.44) zaista nredstavlja ve-
zano svanje dve solitona.

Napred je refeno da bi strogo govoredi
eksitonski hamiltonijan (III 1.7) i1 hamiltonijan eksiton-
fonon interskeije (IIT 1.9) trebalo pro3iriti &lanovima
Cetvrtog reda PO eksitonskim operatorima, jer se bisoliton-
ska stanja ispituju nreko dvolestilne eksitonske funkei je
(I1T 1.1) koja ne postaje revna nuli kada se na nju prime~
ne bozonske forme Zetvrtog reda u jednadini 4%% ¥,y = Hl%).
Takodje je redeno da povravke koje dolaze od &lanova Se-
tvrtog reda mogy. da se odbace u anslizi problema bisoli-
tona.dvde demo demonstrireti razlog zbog koga se one mogu
odbaciti,driedi se analize iz /109/.

Ako se eksitonski hamiltonijan sistema

naniSe preko Pzuli-operatora:

( ) + +
HQP :Hoe+ Z(A+Z Dnm)Pn pn"Z an Pn Pm =
n 2] nrm

-Z\/V\MPYTPY\PJPM
Nim

(T1T 1.53)
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wzme da N=n+M, i m->m+Um  matriéni elementi razviju
sa tainofdéu do nrvog stemena pomeraja M, i Um ,iskoristi
bozonska revrezentacijsa za Pauli-operatore /110/
+ + t S
PLB+BBB , PaB-BBB

i iskoristi anroksimacija najbliZih suseda onda u formuli

(ITTI 1.7)
(4) (2+4)
—7 =
H@- He # He = He (ITI 1.54)
dok u formuli (ITI 1.9):
(%) (2+4)
(4 b)
Oneratori He / i Hef dati su izrazima:

(4) +
He'= = AZBL Byr RE BBy (B + Bomr ) +

 RE( B+ Broo) Br By -
- VBB B By + By B ] TS
i
f423= JD%}B?E&(Umq'MH%)’
—\7R§}5fEM[EmH(unﬂ~uh)+Bm4pun-4%-0]-
= Tr Z [ By (M=) + B (8- U] By By +

+ j\/ %B‘: Bn[B;.HBn-H ('/(hu - Uw) + 6:‘1 5,4..4(’“4'\- MV\-—1)J
(IIT 1.57)
gde je:

1
Jv=N T kVesinax . (ITI 1.58)
K



- 142 -

Sredingerove jednadina ze funkei ju l#ﬁ?

moze se nanieati u obliku:

2 1b = iy « (HE s B ),

(111 1.59)

ede 3ef4 dato sa (III 1.6).%2 oviu jednafinm vrimeni se s
leve onerator < Qe LAnm45W\Bn 1 dobijens relacije,koje
odred juje koeficijente Anm y5€ niSe u kontirmalnoj anro-
xsimaciji,»ri femu u ovoj eorokeimeci ii e

S

!

.
q = a.c(x-v),

5:[14,? — d(;()ULJ) * Qéz;_g()/-la') + O(ﬂz)

/

(173 1.60)

Zenemarv jué¢i €lanove nromorcionalne 4 dobijemo da je:

<O 1B Buyy(He + He((i))/+z> ~ Ar) dix-y) (177 1.61)

dok nam HIY, 218aje desnm strenu jednecine (ITI 1.15).

510,314 —wad’(x—g) t Kéag or(x-p) + 0(45) .

Kombinovana jednadina ze fononske one-
ratore usrednjena no f#&)le7 1 nenisana u kontinualnoj

aproksimraciji nostaje:

a% _wza%>: &y, 9
W W Ma w

Xdy A(mwil + <41]<C}IH I%}?ICP>

(TIT 1.62)
odnosno:
IR VA
?@qﬂgsﬁz LS g\ﬂUMxmtl+C%KQH4lﬁ>Q0

(171 1.63)
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nri Cemu je:

(4) 2
<V I< Cal Hep 191G 7 o~ TA (0|
(III 1.64)

Kao $to se vidi popravke od formi dCe-
tvrtos reda (III 1.61) i (TII 1.64) pronorcionalne su di-
jagonalnom koeficijentu Alxx:t).

U radu /111/ detaljno je analiziran
nroblem vezanih stanja na potnruno analogan nalin keo ovde
i nokazano je da &lanovi proworcionalni koeficijentima.%nm
iknji fiesuridu u dvolestidnoj bozonskoj funkeciji daju nefi-
zi8ka stanja sa enersijom pobudjenje ravnom nuli.Zhog toga
se ovakvi &lanovi odbacuju iz osnovne jednacline koja defi-
nife energiju vezanih stanje i njihovu amnlitudu.ReSenje
nreostalog dela osnovne jednaCine daje korektan rezultat za
enersiju i amplitudu vezanih stanja koji su dobijeni i dru-
gim metodama /108/.

Rukfvodeéi se rezultatima ovoga rada iz
jednadina za :%%- i %é% dobijamo popravke pronorcionalne
dijagonalnim koeficijentima A{&x;é) .Tada se ove jednali-
ne svode na (TIT 1.15),(IIT 1.17) i (ITTI 1.18) i daju re-
zultat (TII 1.44) za energiju bisolitona i rezultat (III 1.47)
za amplitudu bisolitona. '

Pizidki razlog za odbacivanje Clanova
provorcionalnih Alx) je jasan.Ovakvi &lanovi duguju svoje
poreklo rasejanju dugih talasa na éf -potencijalu,a kao
&to je poznato /112/ ovakvo rasejanje ne daje donrinose ni
energiji nobudjenja niti moZe da stvori vezano stanje.Na
osnovu oveakvog rezonovenja u daljem cemo vezano stanje

analizirati sa hamiltonijanom koji je kvadratna forma po

eksitonskim operatorima,ne uvodeéi povpravke tetvrtog reda.
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U skladu sa ovom diskusijom amnlitudu (IIT 1.47) nisademo

u obliku:

. ﬁlh.Eg(K)'fEcylL
a‘sﬂ 6(,1@ 2 L 7€ |
g g, T
At gt = T
O ; =X

Sto znali da za g:x koristimo trivijalno reSenje neline-

erne Sredingerove jednadine.
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IT1T 2. BETEOVSKO RAZDVAJANJE ZONA
I BISOLITONI

Uticaj beteovskog razdvajanja eksiton-
skih zona na bisolitonske karakteristike analiziracdemo ko-
risteéi rezultate paragrafa 1II 2..To znali da éemo krenuti

od ekvivalentnog hamiltonijana oblika:
Haz Z Aoc DMBM*MZO( R'o(( n»cBrm,oc + Bm& Bn-f,oc) +

o~

*;;:&R[Bmi5mdx(unﬂ— )+ Bm*6n14(ﬁn Hn4ﬂ—

1 5 +
- Z diBhO(BMO({MVH’I —Mﬁ—l)""
hdl

# Lol ool

(?Rb BH&BH 1, d * ng Bn 10(.6140()<4’LVH4 - ’L(u) +

* Z(%:OO( :aLBMHo( "'?pb Bmlw&m) Uu = Un- 4) ¥
" (111 2.1)
12 Q@ 2

. — N -_— '{Xu"—{/{ -

4 EEI[QN (I 2 ( U-1) J ;
gde je:

Lol oLl ol

~ oo D | N Re (R
Bo=nerabyy 2 B RGer BE L

7 Ay-Dy o Ay = AL
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I olof! oLl ol of
T .S pe (XIS 20 D7)
= 4 ‘ !
R TR o Dy - Dyt
Lot ol old! 4
5 jo«x Z/Z P@(D ‘70 )7 o(oé_Z R 70 ,
= + -
“b "D ol! Dy — Ly gRD ' Ay-Ly

ol e el ol - ol
j& =N Z2_kk sinox ) jD =N Z;K[% Sruasl
K K

'€ (1,2, ... w) . (IIT 2.2)

Iz razloga koji su navedeni u III 1. u hamiltoni janu
(117 3.1) nisu uzete u obzir forme koje sadrZe vroizvode
Cetiri eksitonska operatora.Analiza de se sastojati iz dva
dela.U prvom delu bicde analiziran bisoliton koji obrazuiu
dva eksitona tipa JM (viai IT 2.).Ov§Eav bigoliton ee
moZe obrazovati samo u sludaju ako je RV7O'U drugom delu
ovog paragrafa bice analiziran bisoliton koji obrazuju eksi-
ton tina /V i eksiton tipa Y ,pri éfmuh;e lJ%jN .Ovakav
bisoliton moZe se obrazovati zko su R}«,Ru'70 .

U analizi bisolitona tipa Jﬁff krenu-

¢emo od talasne funkcije:

Juy ot
UL\/\(7 :.[j A{\j H:)Bf”cﬁjqijoe7 ) (I11 2.3)

u kojoj koeficijenti zadovoljavaju relaciju:
I
A$ 1) = Agf(ﬁ). (ITT 2.4)
{

Iz uslova normiranja <Jnﬁl/%ﬁ‘7=»7 ysledi uslov normira-

nja za koeficijente:

MR
ZIA*g | = 2 (111 2.5)

i
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Ponavljajuéi proceduru opisanu u III 1.
%

za odredjivanje koeficijenata A kao i deformacija FJ,

dobijamo sledec¢i sistem jednaclina:

Jop J“/" 2 AT
9 aA A
2= (Cppr 2B 4RI AR g
A 3 (ITI 2.6)
+.?%ﬂ (Qx oy ))
2 f t 0o
el ) 2 3/5__ 81}* d Jup <
e e JHINT, e
. 5 10
o 23/ I 9 f 2
—a-[»z—- 3?"‘ - = ax_;[d A , (111 2.8)
gde je
r~ ~ *JH./L'
U= e Tt Gy + Qo ) (11T 2.9)
vt e ol i (IIT 2.10)
M
i +oe
y (> 273\ %
- (IIT 2.11)
* Exy 3p
; jd,w(—ﬁﬂ)wa(%)]f

Uslov normiranja (III 2.5) u kontinualnoj aproksimaciji

glasi:

aﬁ

tep
2
jo/xdv AT s 7 (I1I 2.12)
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ReSenje sistema jednatina (ITT 2.6) -

(IIT 2.8) potraZidemo u oblikuy:

Xy

M ; - (wt
Aty = f, (%) @mz) kK 27~ )

*{: X‘L%* ) 7:77 =L%1ﬁ, 4Uu=-$uq , (TITI 2.13)

ﬂj“:%f*’ p(x{) /2[\(7{) —> /5/\1(7) } X_?gy )

| S obzirom na (IIT 2.13) jednadina
(T11 2.6) postaje:

i " r~ ~ 1 2.2

o T S 28GRt g KR -E , P (aﬁ%+aﬁﬁ>,
) 20 25 ? ,

by Ay a* Ry Ry 99y

i afﬁ}4 (111 2.14)

E-Zw

dok se (IITI 2.7) i (ITI 2.8),respektivno, svode na:

d?%« & &2

ay M 19/“)104 A -
Mo Enpda g
dy — mugu) T

2

- Jdyfye)

(II1 2.15)

dj/bf/f _ 8){"“ 0'54 102

T T

dly __ &xpcl o “‘ii"’?’%(ﬁ

a’Vl ) M \90 \%\4) {/H

(11T 2.16)
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Zamenom (ITI 2.15) i (TIII 2.16) u

(IIT 2.14),posle razdvajanja promenljivih,dolazimo do je-

dnacina:
d*f P 3
i (Z-+F) P =2 ey =0
10 . (III 2.17)
———T‘Zﬂ: —-—J\—" ~F 'ﬁ - : =
d 2 ¥ >2J“ oy Oz“czf" >
gde je:
‘ N LR 12 8k R, -
Om (K E)= Crp t 28 jff“+ 2ok Ru-E (111 2.18)
a Qﬁ
87(2
ﬂrm) = T f; 2 .
7 RﬂM(Uo V) (IITI 2.19)

i velidina F je parametar razdvajanja promenljivih.

Iz (III 2.17) nalazimo:

}Q +F
701/w (‘g)% o (ITT 2.20)
/‘10"6,2 GA}‘VQJ“

—i‘—‘-F

fnln)= :
gl S oy cﬂvz\(%ﬁ_[: (11T 2.21)

Zamenom (III 2.20) i (IITI 2.21) u izrazima za 654 i ébz

dolazimo do zakljulka da je:

F=0 (III 2.22)
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Izrazi za deformaciju reSetke postaju:

op 4 Xu O 1
97 ﬂﬁ Mlgt-ur) & Q,{,,? (11T 2.24)
o 4 X o B 1 /
57 ) ﬂFM(lP -98) & Q]MV (I1T 2.25)
i pomodu njih se odredjuje:
C ——4—6%”%2 7{'}“ fauz-d—f‘v.
ST 4-})/51 ﬁﬁMz ui (1- V)% FTu, (111 2.26)
aZ
S obzirom na ovo i uslov normiranja fdjc/q ‘(} wczjq ) = 7
nalazimo energiju bisolitona tina J\‘J“
844 2 Vs
/ pak
E o ®)=2A, 4R+ 4Ry ak < £
o poARp T "y R/L,szo"(%vjf,()‘Z( 3 - VﬁK)
(111 2.27)
Normirana amplitude ima oblik:
o ik - Eﬁi(“ 2
a3z e X3y .
gy 2 q
A(w,i) / (111 2.28)

8\7 J\__‘Eﬁ'\?gﬁ,“ﬂf‘/\z

Lako se moZe pokazati da je energija E/‘f (¢) manja od ZEJq(K‘)
gde je Ep(K) asta formlom ( TT 2.24).
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Sada moZemo razmatrati sludaj kada
eksiton tipa M i eksiton tipa ¥ ( VU# M ) obrazuju bi-
soliton tipa f”) .Kao Sto je ranije releno to je mogude
ako su RN,RU'yo

Dvocestilnu eksitonsku talasnu funkeci-

ju zanisacemo u simetrizovanoj formi:

t ot o+
U“?7 % A,tﬁ (BH“ Byv + By Bg/w)foe) , (I11 2.29)
gde koeficijenti A zadovoljavaju sledede simetrijske re-
lacije:
o v b
AJ‘S A?'F {:)7 A'Fj (¢) = A.fla (t) . ‘(III 2.30)

Iz uslova normiranja <<f40{fujv = 1 ,sledi uslov normiranja

za koeficijente:

%WA =1

do slededeg sistema jednadina za odredjivanje koeficijena-

(IIT 2.31)
Procedurom opisanom u III 1, dolazimo

v
ta ‘AJ\ i deformacija reSetke /5 :

oAl
¢€ -Q4V+Aﬁ+A 2R, -2R,) A"
2 Jav R ﬂ“
A 2°A aﬂ aﬁ
(III 2.32)
Ip B BTt L) w2
""uo = V d IA
3t* ax? aM  ox ;!
(II1 2.33)
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dp 23 1 n)) B Lo e
— \) et OIXIA l * . X

U ovim jednalinama upotrebljene su slededée oznake:

' ~ ~ f‘*/“‘ ,,.J-_(/__( . ~ = v Yy ¥ VY
&ﬂ==a(J&p_jWV+§RD+9RD) a {v==a(:¢v_354'3ﬁo+ 7

| (I1T 2.35)
1
100
1 RYCN < &ﬁ .
CJ“‘Vzi,Z ‘LJO/X[M(W) 1 Qa (“5;)]* (III 2.36)
\170;,' a/%\2+ ézaf(a@\e"g
ORIl

Jv ,
fd“’v/Aw;i)/2= = (111 2.37)

ReSenje sistema jednalina (III 2.232)-

(ITT 2.34) traZidemo u oblilu:

» . . i
Ateyd)=foiz) ﬂ/mewg’“x F5Y) - lwt

Tex-0b, noy-ut  d=d, f=g, (T 2.38)
LU= A) plgd) = fly) kY

gde je:

YA Wy {2 %2

§ = ! ! = ) ij“t:‘ e ) WU: ~ 2

S Mpt My Wt Wy 22}1a2 —gﬁy,d
(11T 2.39)
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PoSto My i M, predstavljaju,respektivno, efektivne
mase eksitona tipa Moi V ,ocCigledno je da koordinata koja
mnoZi K w izrazu za A’ predstavlja koordinatu centra ma-
se eksitona tipa jM i eksitona tipa V

Na osnovu (III 2.38) sistem jednadina
(IIT 2.32)—(III 2.34) prelazi u sistem obi&nih diferenci-
jalnih jednadina:

il H

NN ~ o~ 2
o, K G t By B2 2R 4 1 Ryt RN 4 85)-E

; A At
LT Y2 &*(Rp +Ry)
+ Xwijﬁuw :/l/}‘ +;//5)7 E:%U);
12 QZ(RJWLRU) 7 "
(III 2.40)

d%j‘« (L p+ )y d ‘pz
d-fz aM (002_ Ufj/() QIT {

1 00
O//bﬁ g(%ﬁ"')[u)ozl) 2 2
- - ) 0[3))-—- )
a1 M (- U}«ZK) "Q _!d‘zﬁz(i])

I

(IIT 2.41)

c/zﬂ,, 8({ﬁ+>(v)m?_gﬂ d ﬁz
2 FEN 2,
d o’ aMl -V )  dy

+0°
d By 8()(/”'*)(;:)08]14 2
- T F oy, = |drd
d aM(vi-viy ) f”ﬁwf fref)
(III 2.42)
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pri Cemu je:

2 —~ ~ _2 -~
~ a_?(Rﬂ +Pv> _ _ £ (Eliu%iz ..... K .
U4=l/oj\4}<:_"'&7~___—"'< ) 1)2— ljVK" % (ITT 2.43)

zamenom (IIT 2.41) i (IITI 2.42) u (III 2.40) dolazimo do

jednadine:

I I
~ 2 ~ <
-{4—+—{5 = @jw(t(,E)—»?ﬂjM(K)o%-f, ~2J7p(lf)ozﬁ'{g :
1[4 7(:2 (111 2.44)
gde je @
~ o~ iy < 55 2 28 2,2
Cﬂu +Aﬂ+Av—’2R}l_2RD+ 4/2(Rj\('fRu)(€f1 -ffv )a K ‘E
@j«v (K,E): 4/2 (E +§ )az e e e e N
J Y (ITI 2.45)
~ Gyt %,)"
Sz‘ﬂ (K‘) = 3 KN,\"L Xii> P) 2 ]
12 Q M(qui-}?u)(\}o ‘vj\m)
(I1TI 2.46)
~ G4{Xp+ X g
ﬂ)) (K) = ﬁ V) ; . .
4/2 QBM (Rﬁ‘f{‘eb)(vo -ww()
(III 2.47)

Posle razdvajanja promenljivih (III 2.44)

se svodi na:

44 © o 5 _
_C_{_z_f_:(_:z,ﬂ_v.k/\)-ﬁ, I?J'Zﬁo%ﬂ -0

d*f, Oy oS 3
Pl G e DAL 2Ly Byt =0

(111 2.48)
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gde je /\ parametar razdvajanja promenljivih.Iz (III 2.48)

sledi:
41@: 57 Opy | (11T 2.49)
ple TR |

% = fjgf? | (IIT 2.50)
2{1) i, @ cﬂwzq,———-m

Zamenom {;1-e u izrazima za O%H i 65u

nalazimo:

Ouw  JLa-JL2
e (III 2.51)

2 Sl 4L

Omy

By By = 2 ~—*Ji-~ (1T 2.52)

52

+Jl

S obzirom na ovo sledi:
S 1

h=3 Gpeil) e 2,
Y M ]
7 ju'ﬂﬁ+ﬂ2 (11T 2.53)

(ITITI 2.54)
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dok su deformacije reSetke date sa:

dfy 9({N+X ) Opo I T
dﬁ aM(ﬂJwJ? )(Uo wﬁx cﬁffﬂ V—é_:
JH Je

(111 2.55)
d by o 8({}4+XV)QJ,4ZJ7U T
dy oML TN g G O
[ bk

(III 2.56)

Na osnovu poslednje dve formule moZe

se nadéi energija deformacije reSetke:

1 (XutXy )4 [ 1 fo}ﬂ?‘K . 1 Uoz'/ Uu'zx_ ]
3 Ryt RME L-VR)" v (-2 WS-
(111 2.57)

Cf,()) -

SV

Iz uslova normiranja za koeficijente A nalazimo energiju

bisolitona tipa ﬁu :

EJ“\L) (K) = Zﬁ“ng-v?ﬁﬁ’/Tﬁu 1 —"2-{-(15/\41“ 5)})(?} 4 ?5} d'?K/: -

4 ,
1) [ / (4"§_ U+ Ve ) ¢

£ (ﬁﬂ + ﬁuﬂ‘fz T Uff'x bl - l)f‘fk
. L2 WUk ]
B - Uy VR ‘}jx

(I11 2.58)
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bisolitonske amplitude date su formulom:

Normirane
: Ebwu(b)
oy k(e Y-l —L— ¢
v aa(ﬂﬂflu)/ e + U\J %
A(X|\3)1L,)= 32

Py 2N
oh E2 (-t oh 22 (-t

X#Y (IIT 2.59)
Kao i ranije lako se moZe pokazati da jJe
,tako da dobijeni talasni paket

EJVU(K) < Eﬁ{K) + EU(K)

zaista predstavlja vezano stanje dva eksitona razlicéitog

tipa.
Zakljudujuéi analize ovog paragrafa mo-

Yemo konstatovati da u molekulskom kristalu u kome je pri-
sutno beteovsko razdvajanje eksitonskih zona,bisolitone mo-

gu da obrazuju i eksitoni istog tipa i eksitoni dva razli-

¢ita tipa.
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IIT 3. PROBLEM FUZIJE DVA SLOBODNA
SOLITONA U BISOLITON

Ovde demo analizirati verovatnodlu fuzije
dva slobodna solitona u bisoliton.Analize u III 1. pokazale
su da bisoliton sa impulsom ﬁj( ima za svako K niZu ener-
giju nego dva slobodna solitona sa impulsima {Af .To drugim
retima znati da se dva slobodna solitona od kojih svaki ima
talasni vektor K ne mogu spontano fuzionisati u bisoli-
ton sa talasnim vektorom K .PoSto vezivna energija bisoli-
tona zavisi od impulsa o8igledno je da do spontane fuzije
dva solitona u bisoliton moZe da dodje pri nekoj drugoj
(u odnosu na navedenu) zavisnosti impulsa.Da bismo razma-
tranje uwopStili analizirademo verovatnodéu fuzije dva soli-
tona u bisoliton pod dejstvom nekog spoljasSnjeg polja.lz
ovih analiza lako se moZe izvesti zakljulak i o moguéno-
sti spontane fuzije.

Prema /2/ spoljaSnje polje koje menja
karakter solitona nastaje kao rezultat spoljasSnjih sila
koje deformisu resSetku.Ovakvo polje nije homogeno i lokal-
nog je karaktera,Sto znali da se moZe predstaviti u obliku
V= V (x) .28 potrebe pomenute anzlize mi d¢emo predpo-
staviti da se spoljasSnje polje periodiéno menja u vremenu
i da i amplituda i faza slabo zavise od koordinate.Drugim

reéima spoljadnje polje ¢emo predstaviti u obliku:
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FERY/ _its .

Viya We + We ) W= W (III 3.1)

Ovu aproksimaciju koristimo zato Sto nam je cilj da dobije-
mo kvantitativne rezultate o mogidénosti fuzije dva solito-
na u bisoliton.Svaki kvantitativni rezultat bi zahtevao da
se uzme u obzir zavisnost veliEina‘vJ i JL o0d X ,ali je
o¢igledno,posto se radi o spolja nametnutom polju sila,da
ova zavisnost,od sludaja do slucaja,moZe da bude veoma ra-
zli¢ita.Iz procedure koja ée biti u daljem izloZena bide
jasno da se analize,bez principijelnih tesSkoda,mogu unopSti-
ti i na sludaj kada W i I/ zavise od X

Razmotrimo verovatnodéu fuzije dva slo-
bodna solitona u bisoliton pod dejstvom interakcije (III 3.1)
Posmatrademo proces u kome pod dejstvom interakcije V(x) na
mestima X, 1 X, u trenmutku ¢ isCeznu dva slobodna soli-

tona ¢ije su amplitude,respektivno:

112 —LKy Xy + L gy t
r& (k, x ) = &= Lok - *iknm ,
5 (K, Ae, 2 Y aJlse, 94
2 (&‘ SK )
R x* (TIT 3.2)

e atRMnt U, )

z/
O <A fpop XA 2
JSK‘_g(A 2R Preeee t ms%g‘),
I 2 2
~ X 7 2a°R
VHS - Vm exc + QRQzal/ l}oz ) exe = ’eRa_z ) SKf f K'f )
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# 52/& LK, Xy 4 ia%xi%
A Jlg
Ak, 5, 4) = —2F : o,
§ K1 '?\ QJZ

X,-i)(z
i stvori se bisoliton,&iji je centar mase u tacki Z

sa amnlitudom:

adjzgg e
2 v < '
§e 0&-§€§Z§K(Xf—VEKé)Ci’Ezj?Eﬁ (X2 Vgrt)

)

AE7(KIX7!X2[£):

3%2 anr 1
- Vpp= =7 K == Usx 7 (III 3.4)
B aPRM(E-9)) A <
4 l
4 gy, 1 2 82X
e = — (24 4R - o Wy Vg ) ) Wy =L,
Yo RQ'at L P be) 1 T =i, RQG!
XZ:# X1

Na osnovu nestacionarne teorije per-
turbacija /113,114/,ako se interakcija (III 3.1)ukljudi
u trenutku 1=0 i iskljudi u tremutku T70 ,zmplitudu
verovatnoée prelaska dva solitona u bisoliton po isteku

vremena | moZemo predstaviti u obliku:
F T |
- W t ity
ol(T) = = ja'fe Mig (k,, 0) ) (IIT 3.5)
L
0

gde je:

% S

+ve
Mif(K,f'K[{) =fo’x, O/Xz AS (‘(‘4,x¢,f)A5 (Kz.xz,'[;) AB (K‘\Xt,xz,"l:) x
i

x <Oel6(&)5(»)5*()(4)8*(&) [0ey =

3 12 2 =
O Lok ILsy Sy ) Lé(wsx_w“‘-wsxz >I(Kftkl.é)—Z-(K2!Kf£) ; X2 # %

37

(ITI 3.6)
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. V-
+ oo i x 22
I(J\A)UI%—):JVC{X 0 ¢ e e

(IIT 3.7)

Ovde ¢emo izdvojiti ne3to prostora za
reSavanje integrala (III 3.7) jer se takav tip u matemati-
¢kim prirudnicima na %alost ne navodi,a odigledno je da se
u teoriji solitonskih procesa veoma Sesto moZe pojaviti.

rosmatracdemo konturni integral:

V- L
(2 ==L
J(pot) = §of% -
by OliqSﬂ 2=\ t) ch Ay (2~ Ugyt) |
a gt aJi
WP AyE A== U=l Y S Uy

Za ngp‘yo konturu zatvaramo u gornjoj poluravni,tj.

L“‘> L(+) _ i——: ,

i tada je:

I(f«,uﬂé) = ZT[(ZRM‘F(Z) + 2 Ruvc(Z)) )
Z:2,(¢,) 2= 2, ()

12
o) <
{z) = e

cheb,(2-1y,0) JLA (7 -Upd)

1

~ . I . I
m(#%)= %ﬂf+Lﬁ&H{Q¥T~) ZwﬂAm)=l%v£+Lﬁ%+02;_
Wy v
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Navedeni reziduumi se izradunavsju

primenom Lonitalove teoreme i vrednosti su im:

(D-2p)F | [0-2p) Vgt _ =<pTn
5, ) cos (2 f4)~h~f +m[/\. p(Vey -V, 0t sin (Rnid) = T Ay
CBJLJI_/LU( ~Uyy) T cos(2n 2 X Eu) (n(<w z \ :[
Cb (1171 3.10)

Z (P
ol

_2:£E+g.ﬁiﬁﬂﬂi o ol

@3 Z — e .

j | | o
Ay[C/ quu \3&))1{ cos ({4 '7)2625 - Cﬁ/@/((%ﬂ‘wgu)f Sﬂ?;’?iﬁ%?ﬂ]
Ay v
Z=7,(N,))
Ukoliko je \)wgﬁ.<o kontura se zatvara
u donjoj nolurevni:

l— - L =) = :::;: )

pa je:

pri Cemu su reziduumi isti kao u (III 2.10),s tim Sto:

_ AT (24 ) L22OT

e 4¢U« — € 4¢% 3
A(,Qn_”)w (2,,).{_4){2__2-/\4_)_]7

e 4‘A — e zf/\.p

Ne. osnovu ovoga moZemo pisati:
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(W-2pWaept  [V-2pIT

20
I (pvt) = ol e < 7 Pn Sil(pmot) +
r |
T P =2Vt WW-2pull .
20 2 T
+ e 444y Vi)
Ay 92 i 3109
zde su:
_=Zuld
0o ("/)n e zcbf“ '
81(‘/,'1’))/{/) :Z _. e e e e+ e N
" ch A, (01 P oo i ) 222
Ay (Vsy, ~Vp,) Cos(im)w + UIRA (s~ E Sl (Int1) T
o (IIT 3.13)
}U—{ylﬁ‘n
o (‘ﬂm e <y
S, ()= 2_*_*____,‘_. U e e s

T Pr
cét Ug o~V )t €05 (2 4—-« -—Lﬁﬁl (Vop-Upp)t Sin (Rnt) T4,
CP_,M 1~ VBY arye (]Sj“ sp Vew (11T 354

U ovoj fazi racuna nije mnogo posti-
sauto.Umesto nmumerilkog proraluna integrala (ITT 3.7) tre-
balo bi numeriZki rafunati sume (TII 3.13) i (IIT 3.14),
§to je,verovatno,nedto lak3i problem.Sreéna je medjutim
okolnost da se u teoriji solitona vrlo Cesto i sa dovoljno
fizitkog ovravdanja,moZe koristiti aproksimaci ja hﬁ |« U, ,
ndnosno |Veyl <<V, .Tada na osnovu (III 3.3),(III 3. 2) i

(III 3.4) moZemo pisati:

2
T, Y- U T, T OUr- Ve, I
pralill e s ST Wi Y7
2P Vv, - U 24y ~ Vs, (11T 3.15)

S obzirom na (IIT 3,15) moZe se uzeti:
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-2kl
5, (0 4) 5 51(%,\),{): 1 . (4 ) 2P )“4
céi/\u(tﬁsﬁwwﬁ (11 3.16)
o Wl
S, (¥ )3 S <74y{) {"(4+.e A ) .
W-<pl I (02l T

(1= o Ay )of%qb vt +i(1-€ 25 )ehd Uos~ U b

C/éL d)ju j‘ﬁ \951) o+ 5% C;Sﬂ/xjf v5u>t
(ITT 3.17)

pa integral (III 3.7) moZemo aproksimsativno uzeti kao:

—{0)
Tt 1) a Ipvt) =

;o dpl Vgt W-dpl o Ll gyt [0l
I - 25 © T
A g e 4, r L s Gue 7 4hy
v

= ¢%
(IIT 3.18)

U dosadasnjim analizamaz nigde se nije
pojavila veza izmedju solitonskih talasnih vektora *Q i
K, i bisolitonskog talasnog vektora K .0Ovo je razumljivo,
jer nehomogena i lokalna interakcijae (IITI 3.1) narusava
zakon o odrZanju impulse.Osim toga,talasni paketi nemaju
strogo definisan impuls.Gledano u ovom svetlu,dalju anali-
zu moZemo vrSiti ili sa op¥tim formulama (ITT 3.5), (III 3.6)
i (IIT 3.18) 3to bi izvanredno komplikovalo radune bez Sa-
nse da dobijemo koliko toliko traktabilan rezultat,ili pak
moZemo razmatrati nekakav specifidan sluéaj,koji se svodi
na nametanje veze izmedju Key K, 1 K .Ogranididemo se

ovom drugom varijantom i dalje razmatrati slucéaj kada je:

K

K{ = Kz = —
2

(TIT 3.19)




- 165 -

5to znafi da ispitujemo verovatnoéu procesa u kome dva slo-
. . . . . K
bodna solitona sa jednakim talasnim vektorima K,=K; =7

daju bisoliton sa talasnim vektorom K .Tada je:
— (0)
T t)=Tik k)= I(£ k1) & T (£ ki,
pa na osnovu (III 3.16),(III 3.17) i (ITI 3.18) lako nala-

zimo: [_
©) %
~ K _ ﬂ_____ﬂﬁ__—-~w—~—- )
I(‘E!Kl{:)'\-l‘—(zlklé)" Z’ﬁ aﬂS’g_ ﬂ&k‘

ili,s obzirom na (III 3.2) i (IITI 3.4):

)(z 2 (III 3.20)

2 2
2T aRM (U, =V vz
Tk epyn - =2 (¥ BK)(" )

Ako (III 3.20) zamenimo u (III 3.6) do-

bijamo:

Lf(U)B -ZCJ )6)
fﬁf__Kf {ﬂfiﬁ—* ) ‘ >
(IIT 3.21)

S obzirom na formu interakcije (III 3.1)

nostoje dve amplitude verovatnode prelaza:

7 T
+ .
oA (T)—m———m—w s dte 2 :
1
© (III 3.22)
Ako je vreme T ,delovanja snoljadnjeg
polja veliko u odnosu na reciprodne frekvencije ag‘ i Wy,

onda su prema (IIT 3.22) frekvencije prelaza:
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+
Pay_ ot ot 2 2T i, n
___.r_w_: K:)OK(T)/ Z?WI Cr tg 5,K) 9
(111 3.23)
P}T) o [ of ’ {ZZA“
— =T = (T) —;f (E%ZESK—EBK>7
(711 3.24)
gde jJe: Jh
v L
L=220(1-5) (TIT 3.25)

karakteristicna konstanta za ovaj »nroces,fija je vrednost
diktirana analitickom formom solitonskih amplituda.
S obzirom na (IITI 3,2) i (IITI 3.4) mo-

Zemo nisati:

G(E42E -Ey) - A S92+ Stesg)]

(IIT 3.26)
’) (‘E4ZES,§'EBK)= J4._[J-(K~?;) +d (k *Z:)]
gde je
t £, Q% %, + ra‘a* A
]%=4/\/_Z‘)</Z'? ! 2o=}e°v4i2)«{ E WO-RQ’QVZ
(IITI 3.27)
pa su frekvencije prelaza:
AN ‘I A 1:[cf( )+ d(ke ot
K = #. K—2°)+ +?D )]

(ITITI 3.28)
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Ovde moZ¥emo izvr3iti analizu dobijenog
rezultata.

Slucaj K::?: neprimenljiv je na soli-
tone jer je maksimalna dozvoljena vrednost talasnog vektora
solitona ili bisolitona u ovom sludaju Km“,=mo=£%?<:xo< 2:,
Zbog ovoga su 3_—funkcije koje figurisSu u izrazu ‘f+ravne
mali,pa je ovaj prelaz u solitonskim procesima zabranjen
(\F".:O' ).
' Sludaj K:if yt3. Qoé'ﬂo odgovara pro-
cesu fuzije koji ispitujemo, jer tada dobijena kvazilestica
ima manju energiju od sume energija inicijalnih solitona
i predstavlja vezano stanje,t]. bisoliton.Prema tome,fre-
kvencija fuzije dva slobodna solitona sa impulsom %?L

n bisoliton sa imvpulsom éw jes

\JD-E \‘OK = %Z‘:WZIZJQ[J(K“QO) + J(K‘*.?p)] )

(IIT 3.29)
 ku@ialk, I Re’a” £
Ty, ATl R

Iz (III 3.29) se vidi da Qo mora biti

realno i manje od K= A Ve pa je interval dozvoljenih ener-

ol

b

gija:
2y |
0< E ¢ —%7 =G(o) (IIT 3.30)
RKQ a
gde je Glo) prema (IIT 1.52),energija veze bisolitona pri
K =0 .0davde se moZe zakljuliti da je proces spontane fu-
zije ( E=O0 ) nemogué,jer vrednost E=0 ne ulazi u dozvolje-

ni interval (ITT 3.30).

Ako 7% integralimo po svim talasnim
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vektorima,onda je:

te , ' 5.2, T2, 2
~ l)o 2]
o L LT No. oy . Na@ ZIWZK
Ty 22 g,

(ITT 3.31)
Sto za dfv5'/0>gcw\, N~10% U, ~ /050914 5”{7 A~ /0°/3M€ ,
— o .
W o~ fO_Mﬁ‘vj 1 ;" ~ 4 ¢aje \{) ~ 710 /J5~1 yEde.

{ °
oko M>é fuzija u sekundi.

IzloZena analiza je vise Sematskog
hego konkretnog karaktera i1 daje nam odgovor na vnitanje nod
kojim uslovom i sa kojom frekvencijom moZe da dodje do sna-
janja dva solitona u bisoliton.lopgula uonStavenja ove Seme
bila bi slededa:

2) NoZe se razmatrati proces obrazova-
nja bisolitona pod dejstvom interakcije tiva svoljasnje
elektridéno polje X dipol.Unutrasnji dipolni momenat moZe
se razloZiti ili po eksitonskim ili po solitonskim opera-
torima.Ovakva interakecija,bar u nrincipu moZe da dovede do
spajanja eksitona i solitona u bisoliton ili do spajanja
dva solitona u bisoliton.

b) U okviru izloZenog prilaza moZe se
razmatrati sluéaj kada dva slobodna solitona sa suvrotno

. . . . K . . .
usmerenim talasnim vektorima & i -—,0brazuju bisoliton

kXoji se ne kredle,tj. bisolitoj sa njltim imnulsom. Pomodu
formula (III 2.16) - (III 3.18) moZ%e se nadi izraz za ampli-
tudu pomenutog prelaza,ali je njensa vremenska zavisnost
sloZenija 0d one koja je data u (ITI 3.22) i zahtevala bi

Do svoj vprilici numericki rafun u sludaju da se traZi kon-
kretan brojni rezultat.

c) Takodje su interesantne transfor-

macije tipa soliton-bisoliton i bisoliton-bieksiton pod
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dejstvom razlifitih volja sila.Ova pitanja su obradjivana
u radovima /115,116/.

d) Sa vpraktidne talke gledista svakako
su najznadajniji procesi zahvata elektrona solitonoma.Ova
nroblematika delimilno je obradjivana u radovima /2,117/.

S tadkxe gledita analiza koje su ovde izvrSene formalni
doprinos vroblemima zahvata bi bio postupak za reSavanje
intesrala (III 3.9) jer se takav i sliéni tinovi integrala
pojavljuju u svim orocesima koji se odigravaju uz ucesde

snlitona.
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727 AR LJUCAK

Rezulteti izvrSenih snaliza mogu se kra-—
tko formulisati nz slededi nadin:

2) Analizs fundamentalnih nitanja soli-
tonske teorije nokazale je ds kvantna i kvaziklesiéna te-
orija ne daju iste rezultate, jer orema kvantnoj teoriji ,
solitoni imaju niZu energiju i mogu se obrazovati semo u
sistemy koherentnih kvaziclestilnih stanja.U ovom svetlu
kvaziklasilni w»rilaz se moZe shvetiti ssmo keorelativno
dobra avroksimacija kvantnog prilaza.Singulariteti u so-
litonskom svektru ne postoje,i u nostojedéim teorijama se
pojavlijuju zbog toga Sto se koriste talesne funkcije za
jednu fiksiram vrednost talasnog vektore umesto linear-
nih kombinacija ovih funkcije uvzetih po svim vrednostima
talasnoz vektora.Uvodjenjem linearnih kombinacija,sinfule~-
riteti se mosa eliminisati.

b) Razradjeni suv metodi analize soli-
tona u sistemima n kojima se broj osnovnih kvezidestica ne
odrZava i ispiten je uticaj neodrfanja ne karskteristike
solitonskog spektra.RBitnz vosledice neodrianje je "razma-
zivanje" solitonskos paketa.Takodje je razradjen metod
analize solitona u sistemima uw kojima dolazi do heteovskog
razdvejanje zona,i ispitivene su osnovne solitonske karak-
teristike u ovakvim sistemima.Data je kvaziklasicna teorija
bisolitona v prostim sistemima i u sistemima sz beteovskim

rezdvajanjem zona.Uticaj temmersture testiran je na nroble-
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. ¥DP-feroelektrika i pokazano je da solitoni isCezavaju
n oknlini temnerature nrelaza.
) ¢) Analiza nrocesa fuzije dva solitona

1 bisnliton nokazala je da se ovaj proces odvija sa rela-
tivno vieolkom frekvencijom od oko 10%’ fuzija u sekundi.

d) Analiza solitona u feromagneticima
notvréila je nostojele verovanje da solitoni u ovim struk-
tnreas dusmiju svoj nastenak interakeil ji sninskih telasa
izmedju sehe,n ne interskciji spinskih talasa sa fononima
/77/.U ovom smislu solitoni u feromagneticima se bitno ra-
zliknju od solitona u molekularnim kristalima.

e) Zakljicci Davidova 1 saradnika i
Steotn /4,5/ o vibronskim solitonima uw o -proteinima ne
mnem biti nrihvadeni kao vnotpuno objektivni.lletod koji se
1 ovim cnalizama nrimenjuje dopusdta &itav niz vroizvoljno-
sti koje umanjiju verodostojnost i realisticnost izvedenih
zakljulaka,0dicledno je da bi ovu teoriju trebalo testira-
ti prelaskom na ekvivalentni hamiltonijan,kao 5to je to
néinjeno u sistema sa beteovskim raZdvajanjem zona.kkvi-
valentni hemiltonijan daje pribliZne rezultate,ali bi ovi
mocli da nosluZe kao siguran kriterijum o tome, koja resSe-
nja iz serije koju donusta prilaz Davidova i Skota,treba
sdabrati keo realno postojecda.

Na kraju bih Zeleln da naglasim da
neki metodi enalize koji su ovde razvijeni pruZaju mogu-
énost 7za iznalaZenje novih,do sada neispitanih solitonskih
efekata.0vakva istraZivanja,kxoja bi eventualno ukazala n=a
jo% neke puteve za neposrednu primenu solitonskog mehani-
zme,no obimu bi prevazidla i bez toga obiman materijal ove
disertacije,nn ¢e to ostati nredmet mog bududeg rada u teo-

riji solitona.
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