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Problem prenosa energlje u molekularnim lanclma (kojl
je tesno povezan sa problemom prenosa energllje u mnoglm
blohemljsklm proceslma) u poslednje vreme vezuje se sa

1
pojmom Davldovskog solltona kao eksltaclju koja zbog

svojlh speclflcnlh osoblna, moze sluzltl kao model za
prenos energlje duz 1 anca bez dlsperzlje.
U ovom radu anal Izl racemo ovaj problem korlstecl clnjenlcu
da su optlcka pobudjenja u molekularnim lanclma (u
dvonlvoskoj semi) Paullonl, za razllku od Davldovskog
prllaza, gde se ona aprokslml ra ju bozonlma. S obzlrom da
se Paul 1-operatorl mogu Izrazltl preko splnsklh operatora
za S=l/2 u radu ce takodje bltl istaknuta analoglja
Izmedju mol ekul arnih 1 magnetnlh lanaca.

a) Eksltonl u molekularnim krlstallma 1 Davldovskl
sol 1 tonl

Optlcko pobudjlvanje molekula (atoma, jona) u
krlstallma se vrsl fotonlma 1 torn prllkom se moze Izazvatl
elektronskl prelaz u mol ekul u (atomu, jonu) 1z osnovnog u
pobudjeno stanje, prl £emu elektron predje u provodnu a
supljlna ostane u val entno j zonl . Elektron 1 supljlna mogu
ostatl vezanl , 1 takvo pobudjenje jeste ekslton. U
molekularnim krlstallma elektron 1 supljlna ostaju vezanl
na Istom cvoru resetke 1 cine eksltone mal og radljusa 111
Frenkel -ove eksltone, koje demo prouCavatl u ovom radu.
Drugl granlcnl si uca j eksltona vellkog radljusa Imamo u
pol uprovodnlcklm krlstallma Ceksltonl Vanle-Mota), gde su
elektron 1 supljlna si abo vezanl 1 na srednjlm
rastojanjlma koja su za red 111 dva veca od konstante
resetke.

Prlllkom pobudjlvanja molekulsklh krlstala, eksltonl,
kojl pretstavl jaju kvante pobudjenja, se ne zadrzavaju na
jednom mol ekul u vec se prenose na sve ostal e buducl da
mol ekul 1 krlstala medjusobno Interaguju (u nasem slucaju
dlpol-dlpol Interakcl ja) . Zbog ovoga ekslton se tretlra
kao kvant pobudjenja celog krlstala 1 on prenosl energlju
kroz krlstal .

Uzmlmo sada u razmatranje jedostavnl mol ekul arnl 1 anac
sa po jednom mol ekul om po cvoru sa konstantom resetke a.
Takodje pretpostavlmo da je prvl eksltirani nlvo dovol jno
udal jen od druglh nlvoa tako da 1h mozemo zanemarltl, te
tako dobljamo dvonlvovsku semu sa energetskom razllkom

A.
Hamlltonljan krlstala u aprokslmacl jl dvocestlcne

Interakcl je Ima obi Ik:
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gde je ** ~ hamil toni jan izolovanog mol ekul a a V

interakcija izmedju mol ekul a na cvorovnma J2 i 77? .

Ovaj hamiltonijan se moze izrazitl preko operatora

3.fif T *3-fif ^0311 kreiraju odnosno anihlliraju elektron na

cvoru J2 u kvantnom stanju f. Ovi operator! zadovol javaju

fermlonske komutaclone relaclje uz dopunski uslov :

Ovaj uslov se uvodi kada se u analizi uzima ponasanje
samo jednog elektrona.
Hamlltonijan izrazen preko ovih operatora doblja

obi Ik :

^
n,m
t ft/ f/tt

VM(f, £>,£",£'") =
f ft ft/

(a3)
Kako po uvedenoj pretpostavci postoje samo dva stanja i to
o i f uslov Ca2) se svodi na :

(a4)



o
Preko operatora Cifif 1 nf m°2emo def inisati operatore

koji kreiraju 111 anihiliraju kvante pobudjenja :

+
<a5>

Iz komutac i onl h ralaclja za operatore

mogu se izvesti komutaclone relaclje za

P+operatore J^ ,

Ca6)
Indeks f kod operatora je izostavljen kao nebitan za

/S ̂ . XV

dal ju anallzu. Operator! -^^5 > T? se nazlvaju Pau~H-

operatori .
Ako razvijemo sumu po indekslma f u hamil toni janu (a3)

korlscenjem relaclja (a5) 1 uzevsl u obzir da u krlstalu
postoji centar inverzije koji se pokl apa sa centrom
inverzije svakog molekula, dobijamo:

i «•_

P̂3+ - E C
n ^ run

(a7>

3)
Poslednjl clan se moze zanemaritl , pa

o



2)
konacno dobi jamo

/V /X, .̂_ . XV \V I ^-_ XV \V

#=# +2AP-P-+ — SC—P-P-+1-£ "o T^^n-^n mn n mn m
72 <£ 72/77

Ako zadrzimo samo forme drugog reda, uzevsi da

je ^-TTm negativno, i racunajuci interakciju samo najblizih

XV

suseda dob i jamo hamiltonijan eksitona /I _v kao razl ikut^vi

eel okupnog hamil toni jana i hamil toni jana osnovnog stanja:

CaS)

U mnogim slucajevima se te^ko moze objasniti prenosenje
ovih pobudjenja odnosno energije kroz molekularne lance.
Davidov je prvi pretpostavio da se uvodjenjem solitona
mogu resiti ovi problemi. Naime,kod solitona,koji
predstavljaju talasne pakete, pod odredjnim uslovima mogu
se efekti disperzije i efekti koji nastaju usled
nelinearnosti sredine kompenzovati, tako da se oni krecu
kroz sredinu bez promene oblika. I dok se strogo
monohromatski talas rasprostire do u beskonacnost,
solitoni su lokalizovani u prostoru i krecu se odredjenom
brzinom, i na taj nacin oni mogu prenositi energiju i
informaciju kroz sredinu. Osim ovih osobina solitoni koji
imaju prirodu talasa imaju neke osobine cestica: ne
menjaju se prilikom medjusobnih sudara, a soliton i
antisoliton anihiliraju. Tu treba reci da teorija solitona
u molekularnim lancima koju je dao Davidov
bazira na Frelih-ovom hamiltonijanu gde se molekularne
eksitacije tretiraju kao bozoni. Medjutim njihova priroda
nije ni bozonska ni fermionska. Mi cemo uzeti u obzir
pravu prirodu ovih eksitacija, zbog cega ce se u racunima
koristiti Pauli-operatori.



b) Solitoni u magnetnim lancima (klasicne jednacine-
jednacine Landau-Li f sica)

Posto smo pretpostavi 1 i da radimo sa dvoni vovskom semom
sistem molekulskih 1 anaca mozemo porediti sa magnetnim
sistemima sa spinom 1/2. Osnovnom 1 pobudjenom stanju
mol ekul skog 1 anca odgovaraju stanja magnetskih sistema sa
projekci jama spina 1/2, odnosno -1/2. Pri tome je za
osnovno stanje :

1 +A

Takodje koristeci definiciju koherentnog spinskog
stanja (SCS) za S=l/2, mozemo definisati klasicne spinove
kao srednje vrednosti spinskih operatora. Zatim koristeci

4)
proceduru Klaudera mozemo definisati Langranzian

sistema opisan s ekvi val entnim hami 1 toni janoin , odakl e
mozemo dobiti jednacine kretanja u kontinualnoj
aproksimaci ji (Landau-Li f sica) .
Ovo nam moze posluziti za izracunavan je impulsa, magnetnog
momenta i energije solitona, sto cemo kasnije uraditi.



1. HAMILTONIJAN EKSITON FONON INTERAKCIJE

Kod izvodjenja eksitonskog hami1tonijana-(a9) radiio
se za slucaj apsolutne nul e T=O.Medjutim kada

je -L * U ,moramo uzeti u obzir i vibracije molekula 1

njihov uticaj na hamiltonijan eksitona. Kao prvo, u

/V j.

cl anu ~±ftlr=t pored razlike energije osnovnog i

pobudjenog stanja koju cemo sada obeleziti sa E ,

pojavljuje se i clan :

D(n-m) = (of\Vm fo)-(oo Vm\oo}
koji predstavlja promenu energije interakcije molekula
kristala sa jednom molekulom prelazu u pobudjenom

5)
stanju • Prvi clan sada ima oblik :

Z (t-2D(n-m)) P^P^SAPip, ti.i,
n Si H

Da bi dobili hamiltonijan eksiton-fonon interakcije,

potrebno je Za i _L \J2~"IT]/ koji se javl jaju u (a9)

razviti u red po fononskim pomerajima oko ravnoteznih

polozaja 12 i 772 (koji predstavl jaju pol ozaje mol ekul a

u datim cvorovima na T=0). Kako nas zanima samo
jednofononska interakcija (dvofononsku cemo zanemariti)
zadrzacemo se samo na prva dva clana razvoja :

=I(n-m)+Vl(n-m)

D ( n + uR-n- UM)
D ( n-m) +VD ( n-in)

gde su L2.p+ i L?.̂  odstupanja mol ekul a od ravnoteznih

polozaja usled toplotnih vibracija i dati su relacijom :
- 6 -



-iqn)
—» —*

gde je Q^talasm vektor, &„ vektor polarizacije

fi. operator! anlhilaclje odnosno kreaclje

fonona, M-masa molekula, N-broj molekula, CO ̂  -

frekvenclja vlbraclja. Indeks polarizacije OC u

molekularnlom lancima uzlma samo jednu vrednost pa ga
necemo navodltl.

Uvrstivsi (1.1) 1 (1.2) u (a9), dobljamo :

n

•S
run

odnosno: H= H ~^" H

gde je:

m m n

/\I /\

(1.4)

n nm

Tffi

-f
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Posto cemo razmatrati samo si uca j Jake (lokalne) eksiton-

£>2^£>1 1)
fonon interakcije za koju vazi Fl -^ll •

x\

se r a u n a na isti nacin zaizracunacemo samo -̂  (

slucaj kada vazi Li y £1 2 )'

Ako sada uzmemo slucaj najblizih suseda, t.j

n-fn= (n-m) a=±a

T uzmemo u obzir (1.3) i ttJ. dobijamo

2MNV><I

*[(l-exp(-iga)
+ (l-exp(iga) ) V D ( - a ) ]

=»v7nc 3x _ dD(-a) _
Kako jes D(a)=D(-a) =*Vi/^~a; -̂r-1 :

9 (-a)

* g + _ g *
*(l-exp(- iqa)-1+exp(iga))

8



nq 2M\T(0

_1
2exp(igna) *

g
Ako uvedemo oznake:

g
+£_+j2sin(ga)

konacno dobijamo :

1 = 2 x ( <?) exp (iqna)P*Pn( blq+bq) cu«
ng

Hamll toni jan eksltona za najblize susede dobijamo iz (a9)
i koriscenjem (1.5)

- 9
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OCS ITOPSKifi VEZAM*

T -t t a 1 " * h a ?! ':'. " • *:. o r. * * ~ ' ": "l: " 1 v k ' :• " • a > ..... n i ". ' ..... "* '"* :"! a c 3 r' r- '•: - ' " ,;r> -;:, ;
a n -=• IK i r !-i a m :; T t c- n * j *. r a e !-•: -~ i t •"• rs a : h a rr; i 1 t o n " j a r a e ?< -.;. ; *: o - •

' 1 i n t €* r"3kc i 1*=* i ;ia*Tii ^ '.'.. CM""1 i3?"i f cnoriB P^vr- 'jv,"i ""'...' 'is'"" :

- ,*> . "rsarn:; (i £;:> -_ (1/7) dc-k "je ha"? i 1 ton ^ i an '"•: ..... '-v.: r?. d."-J

g - - g
ham i 1 ton i 3an :'<a^ ie dat sa •

i -*• n -i- ̂  V -*- n-^^^-1 ' -*- •n-»-1J- n/

(g) exp (iqna) P*Pn(£*g+£q)
nq

0"
- ,- J , , , . , ' t i - , - - - _ I I . , K p .
I T J l ^ r i i t " . " . c l 1 ' • ' "

» r .̂ j. * „ ' j T * l t ,

t i t / - - H- J i I

( » /S \. / ' /N \) ±f exp (-is)

§ d,»: ^r,,,,,

exp (iqma)



X ( g ) = 2 i % ( ) 2sin(ga)
J.

c< i m ^ /r,a N
f "? «" 1;

,3 k c.1 n <j i s o *? ?~ ?.. i '' €?• f o n o n 3

9 9 , n -^^ v ">
2

Koc z r -1C vsns v,3n :ii3 s k v v 3 e?ntno<5 hsiiil toni :^ -7*v* :3 c"
•-:. o "• ..... ; T '" i *: ::; o s ^ m r e 1 a c 1 3 a ( a 6 ) 1 k o sn ts t a c i o n e r e 1 a c i j "?

, , ] =
-§-• ̂  r'; '] »•'- £3- "f :̂  j~ "i -I i! j *

exp (is)^?exp (-is) =

exp (is) P^exp (-is) =
exp(-iSF(g) (£l -£ ) exp (iqna) ) P

g



:exp (iSF(g) (blq-£>q} exp (igna) ) P+n
y

C2.ll)

exp(i£)j6gexp(-i,§) =
= £q + i E F ( g) exp ( - i qma )

exp (igma) P+

exp (IS) P^exp ( - i§ ) *
*exp (i§) Pnexp(-i§) =P*Pna a A*

exp(13) P^exp(-iS)exp*

C2.15)
/N
rn

gde je

vfl=exp (Sy (g) (£-£*) exp (Iqna) )T.

Koristeci relacije (2.10)-(2.16) za ekvivalentrii
ham11 tonijan dobljamo :

- 12
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U? aproks i mac i ju da <:; c? •? t at i'ft. i ck i c• • ' f ; : - r a f ; •:-r s * T t.em.3 •T--~:f---

x!S xv x>

ff>. o :? 3 m o 1 z r a c u n a t if a k t c? r i z o v a t

f o n o n s k o m a r> ~. 3 ?T> b 1 ' * r a ?: 1 i !•'. e e k v i v a1 <?• nt n o ̂  h a m ? 1 t o?"::? j "< ̂ .? *
h a rrs i 1 t o n i j a r? a f' o n o n a •

eg C2..18)

exp (
r •**

H.
5p(exp—s25)

t>
Kako p r v i i posl cc-n; i clan ekv i val entnog h a-:?i ' 1 t o n ; .; .~s n a
n e m a j u c '1 a n o v e s a o p c r a t D r i m a k r e 2 ~ i j ~ ': ? ? ~ i ̂  ̂  T a c i j e
f o :->r%;.-i g ^ G"~'t 3 ^U :'"; 6 1 ~ il't S M 7£Jf"! i f .' j '-" F S d H "jaV.3n IS ';:>fr VPS "' '.-Jj1'^' OO

f o:";c- n i Ji> r:* , t. , ) , po v^brac i icii'ia ^-olekula ) ., o~4:. 3. je on1! "k'r
r 3 z m o t i ^ iit c t re c i clan h a m i "i t O P T ; a r • a ( 2 . 17 ) t

*2 J2 _> exp (-

!< o - t <-1 *» / i ;- P- 1 -s r. i T ( - -7.3 •- ,-(n o.,:;. t • f,-, r-; o n ski h



o p s r a t. o r a p o f o n c n s k i n*

i n "; i nt a

<n

exp

*exp

dobiJamo i

1 ovo ; 1 dt*nt i t.*? t, 3
5)

exp (2.21)

-7'? "4

9 o e j e *

sin2ga(l-coscja) CQt>1

2kT

Efektlvni hairM to?M jan S3 (?.??) i (2,18) dobija obl '

-lexp ( -W( T) ) S
n

Ova j ham 1 1 ton 1 j sr: je polazna tack a '7 =t
I .! '7. Kt f- n C C c? c! S : " t; 1 3 C 1 3 £ f b .?. ; O V 3 1 h c ? » T t l " ' t

....... 14 -•'
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0 v a j p o s 1 e d n j i h a m 11 to n i j a n k c *, i s 11 mo k a d a s e s 1 u z ~t m Q
a n a 1 o g i j o m m o 1 e k. u "1 a r n 1 h s i s t e at a s a ^ e d n o d i m e n z i o n a 1 n ~: n?
fr 3 g: r: e t n 1 m s ^ stem 1 m a. ,

S a d a i1, Q z e nn c k o r i s 1.1 t i r e z u 1 t a t e b a .z i r a n e '"• a p o ̂  t. a v c i

6 , 7 )
Be tea,. { 11 - kako se jos zove Bet e '-ansat ?u.) da bi

a n a 1 i r' i r a 1 i s p e k t a r i s n o r m a 1 1 z o v a n o 9 p o h». i cl j e j ~< •"' o •-. i ••-; t e KS a ,
Takodje uvescemo oznake i

Jexp ( -P/( T)

Z 3 e ; i e r g 1 j L i m v e z a n i h e k s 1 1 a c i j a •:, a m o rrs e n t o rn p d o b 1 j a

cosh (ma) -cosp.
— - - - - -

sinh(/na)
TT

i za o i . ? \= c o s 0 ; o < 6 < —y 2

. _ cosin0-cospv
e ( p ) =me + Js i n0

sin/r?6
gde je m~l , 2 » , . „ T , x, . "^^"



= - ^ v ; v = o , ± l , ± 2 , . . . C h = l , a =

TZ ovih izraza s'ledi da je za m=l energija £ jedne

e k s 1 1 a c i j e ( r e n o r m a 1 1 z o v a n 3 z b o 9 e k s i t o n ..... f o n o n

I n t e r a k c T j e ) 1 m a c r v e n 'i p o m a k u o d n o s u n a e n e r g 1 j u £ _ _,

r, e p e r t u r b o v a n e e k s i t a c i j & t

(2.26a)

e = A -2 Icosp
Cx-ir*.

U ̂  ̂ j -L dobijamo vrednost (za

Mw0

Dal je., mozento proceniti izraz za energlju b 1 -eks 1 1 ac i je
( tn = 2 ) 1 poka z a t i da p r e t s t a v 1 j ,3 s t .r? b 1 1 n o s t a n j e v e z a n i h
eks 1 1 ac i j a t. , j , v red 1 *

7 - (2.27)

ako je total HI mordent s astern a :isti u oba slucaja *

P=Pi+P2

Uzevsi u obzir (2,. 6) i (2,. 7) dobijamo '

8 2 (p)=2e 0 +-(g 2 -cos 2 ^) «
^ ^

U s 1 o v z a s t a b i 1 n o s i: b 1 - e k s 1 1. a c 1 3 e j e t

Ae=e 2 (p) -min(e1 (p1) +e2 (p2) ) <0 C

g d e d r u g i c 1 a n n a d e s n o j s t r a n i p r e t s t: a v 1 j a d n o d v o
e k si t a c n . j s k: o g k o n t T n u u 0s 5: .
L a k o m o z e m o d o b i t i da j e i

" - 16 -



9
(2,30)

za g>l i l i g<l j tako da u oba slucaja irrsamo da je b.T -
eksvtacija stab Una eksi tac i ja ..

Z a d n j a relacija i m p 1 i c T r a d a ':„, e '•-/ e z a n a s t a n j a f o i - m ̂  r a jn
u s i s t e m u z a b i 1 o k o j e g > 0 ( p r i v 1 a c n a i n t e r a k c i j a ) , 0 v o
vazi kada se eksitaclje tret. Ira ju kao Paul 10 rn koji su
e k v i v a '1 e n t n

s i s 1 e m i m a „
3)

f e r m i o n i m a u j e d n o d T m e n z 1 o n i sit

U t o m s rn i s 1 u s t v a r a n j e v e z a n i h s t. a rt j a ™ a

c n u p r i v
Kuperovom

k o n a c n u p r i v lac n u i n t e r a k c i j u m o z e m o
sparivarvju u sistemu

b i 1 o k o j u res a 1 u
smatrati analogom
el ek t rona .
U n a r e d n o m p a r a g r a f u p o k a z a c e n> o da p o s, t. o j i v e z a i z m e d j u
yezan'h eksitonskih stanja (kvazi spinskih) i klasicnih
s o 1 i t o n a ( u e k v 1 v a 1 e n t n i m s p i n s k 1 m 1 a n c i m a ) ,

17



3. SOL. I TOM I II HOLEKULARNTM LANCIMA MA

K1 a sic n e s p i n o v e d e f i n i s .a c e m o k a o s r e d n. j e v r e d n o s 11
; p i n s k i h opera t o r a» p o k o h e r- e n t n 1 m s j;:> i n s !< 1 sit s t a n. j i m a ( S C S )

a> c- — -I / -7
•-.!• — -1 / ,i. ,

8)

1

(1+ «n

1
2 \

exp(<xnSj

a pa r a me t riza c i j o m r

0

Za spin 1/2 relaciju (3,1.) mo^enrso pisati kac :

fl ft

o>n+exp

gde jo : o> = t>

Na osnovu ovoga moSemo Vzracunati \. iJ *-, s f

c^rnu t: r'•:•?">TS uzst' 1 u obzir da le ;:

(3.3)

/ pri

<an =n<o

18



/v. _ 1s~ o > = — sin9nexp(-i<|)n)

S a d a c e m o

proceduru

= -cos0n
2 n

z r a c u n a t i L. a g r a n z ^ 3 a n k o r i s t e c i s. 1 e d e c u

4,10)

L-<a a > - < a H a> =L^-

0

<o
0

j

~2
0

n
n

Da bi dobl i , H > kor1sticemo (2,24) uvodeci oznake

A-
MW 2 J

O XJVI^Q

;J=Iexp(-W(T) ) ;

I

eff a>

19



<a
1

a > = — sin8n+1exp(-i<|)n+1) *

*-sinenexp(i<j>J =

a > + < a a > =

) +
+exp(-i

1= -sin6nsin0n+1cos
yV r-r /V P-B

<a S*S z n a> <a
1 1 1

= — COS0n— COS0n+1 = — COS0nCOS0
2 n 2 n+1 4 rz+l

konacno do b1j a m o r

J(i-cos6n) --S (sin8nsin6n+
4 n

) ]*COS

(3,5)
Na ovaj nacin s>mo dob i 1 1 hami 1 toni jan mol ekul arnog 1 anca
k o j i J e a n a '1 o g a n h a m 1 1 t o n i jan, t f m a g n e t n i h s i s t e m a ,
U magnet n i m s i s t e m T m a n a T =• 0 i m a m o s. v e s p i n o v e
or i jent. i sane u odredjenom pravcu (osnovno stanje) *

Na _L (us ledvibraci je molekula ill drugih pobudjenja)

d o 1 a z i do o t k 1 o n a s p i n o v a , 0 v .a j o t k 1 o n k a r a k t e r i s e m o

\J . K a d a n e m a p o b u d 1 e n la ( o s n o v n o s t a n j e ) \Jugl orn je

J e d n a k o n u I 1 , a z a p o b u d j e n o s t a n j e 1 m a rr< ":• n e k o6*0
Ovo pobudjenje se prenosi sa mol ek!.il a na mol
d o b i j a m o t a k o z v a n 1 t a '1 a s z a 1 j u 1 j a n i h s p i n o v a .

- 2O



U d a 1 j e ro r a :z m a t r a n j u u z e c e m o k a o da s e J" a d i o i z o t r o p ri o m
1ancu za koji je g=l.
Da b i sada odrediTH impu1s-ps magnetni moment.-M i
energiju-E solvtona, prvo cemo preci na kontinualnu

a p r o k s1m a c i j u i u n j o j iz r a z111 ham11 ton i jan ±1 .

2
Sve funkc i je cemo aproks Imi rat i £> tacnoscu do f>r &.

f ( n ± a ) ^f(x±a] *f (x) ±

Kao rezul tat dobijamo

+00

H=-2 f (i-cose)
X t/

dx,—~—— i
a

—oo

j,

4 J a
— oo

H ami! t: o n o v e j e d n a c i n e p i s e m o z a k c? n j u g o vane p r o m e n "I j i v e i

1

(X, t) , — COS6 (Xf t)
£i

s time da cemo traziti varijacije t

i d4>_ 5H , en
2 dt 6 (cos0) a(cos6)

a an
odx d(cos0) x

8cj)
21



Ovde cemo prvo uvesti smenu :

u. v^wov/ / v x

H=T/ ( I-
~ 2

Ja2 f( ux ^

(1-u) 2

- u 2 ) — +
a

. ( 1 - 7 7 2 \2

8

Hamiltonove jednacine sada postaju J

(l-u2)2 1-u2

2 dt
Sada cemo preci sa promenl j i ve x ria promenl jlvu

v̂ \sU ,U torn sistemu posmatrac je vezan za sistem

koji se krece brzinom v» odnosno ako uzmemo za v brzinu
pobud jen ja t.j» so~Mtona, posmatrac se krece zajedno sa
sol T tonom .

=-v- a adt dt dt, dE, ' dx
Integral Ivsi drugu ham i 1 tonovu jednacinu sledi :

r
J 2 dt



odavde i+coso '
Ako sada uvedemo smenu ;

mozerno pi sat i i

eft

dt dt
Posto je :

Desna st rana i z prve hami 1 tonove jednacl ne je i

o
r 0fSin20cos0? ^

(1-u 2 ) 2 1-u2 sin2
>2 r\26 sin26 sin6

Llzevsi u obzir prvu hatni 1 toriovu jednacinu dobijamo

+cos6(()2)

sin6
T2 (l+cos9)

Uvodeci smenu U ĵ U dobijamo s

23



Q+e 0
s i n c o s -

4cos
Uzevsii da je i

dp dp
proi ritegra"! 1 vsi dobijamo t

+C

T2 4cos2

C Izracunamo iz granicnih uslova: P U ,,

f —°°

^^

sin2

za

4F2 4F2 cos2p

Sada rnozemo izracunati i aa ,ako znamo da je za

_ 1 1 i - polovina otklona splna od polozaja u
0 2

osnovnom stanju) *

T 4F2 O

Za C mozemo pisati

24 -



V S / T^ O O o -i \
2

1
J_

-i \1

cos
Sada mozemo preci na racunanje impulsa koji je defirnsan

oo
/,

Ikao, -7T- - C3.ll)

— oo

Ako je Uq 77TaP~P£ Up ,(3.11) postaje

Po

2aJ v sini
o
1 V 1

4 r
(£>2cos2p-l) 2

(pot integralna funkcija je parna zbog cega sa gran ice

Po B
integral a I prelazimo na

-Po

O

dp

Pocosp(D2cos2p-l) 2

O O f\

uvodeci smenu Iy COS ~~ J_ ~ U ,dobijamo resenje i

_

p=arctan(D2x2-l) 2

25



koje cemo pisati u obliku

pa_

C3.12)

je amplituda solitona.

Magnetni moment solitoria se defiriise kao :

a>
n

ill u kontinualnoj aproksimaci

oo

2a
—oo

Pri men ju juc i isti postupak i uvodeci istu srnenu kao kod
prethodriog Integral a dobi jamo :

4sinp.cos
av °

cemo integral iti :

kor i st i cemo (3,10) koju

f = r

sinp(D2cos2p-l)

* o _L
uvodeci smenu SUllJ » dobijarno integral :

X

2T
v H dx

_!
2

26



cije je resenje

,
cosh 2F

v cosp0 c o s 0

za

sin

korTstecTi smene

V COS
(3,14)

o

_
Cp_~Sl I i

pa . 7 _ aM . 7
/ -L .- / -L -di rnenzi ja sol i tona

dobijamo :

cos6(x, t) =i- -2 2 (x~vt

Energlju E dobljarno i ntegral jenjem Piami 1 toni jana (3.6)

oo

a 2
— 00

oo

8
— oo

Prvi Integral je jednak

resavamo na sledeci nacin:

,dok drugi Integral

27



D2sin2

cosp 1
sinp i

(D2cos2p-l) 2
o

_
uvodecn smenu \ COS |3 _L / — ̂C i koristecl

relacije (3.12) i (3.13) konacno dobijamo :

Af

Odmah se viidi da je izraz za energiju solitona isti kao za
energiju vezanog stanja tn-eksntac1ja (2.25) za slucaj g~l»
ako je broj M kvantovan, t,j. ako uzlma cele brojeve

C
(klasicnl moment M~ - I (l-COS6)C?J< ne mora

J

1

ĵ 3.
bitl eel i broj) s M-m j m=l,2s ... (3,17)
Taj odnos je ustvarl Bor-Zomerf 1 1 dova poluklasicna
kvant i zaci ja . Za kompletnu analogiju izrnedju solitona i
energije stanja vezanih eksitaclja, potrebno je jos
izvrsitT "box kvant i zaci ju" momenta p (ill k) (De Brogl
eva kvantlzacija) za cesticu u 1 ancu duzine

7C 1L=Na; Jc =-^-v; v=0, ±1,..., ± — N ca
v Na •',:. 2

(izbor V deflnise prva Briulenova zona) ,

Iz jednacine za (f Q i -L Q , vidimo da je na

- 28 -



granicama prve Briulenove zone

TT n

•K i / -L .- rncL f (p Q _L t,j, klasicna dlmenzija
3.

solitona poklapa se s konstanama kristalne mreze
mul 1:1 pi 1 kovarn h sa brojem eksitovanih molekula (broj
rotiranih spinova u magnetnom lancu), U centru Briulenove

p
zone za k = 0 vidimo da JL ̂  divergira i (^Q~^U sto znaci

da solltonska eksltacija postaje delokal1zovana
t.j.prelazi u nelokalIzovano splnsko stanje,

Na kraju, potrazimo srednju vrednost relativnog
ft

fononskog pomeraja P rj > deflnisanog :

tk 11 vi / "n \ / • \t=- — S ( ) ^exp (igna) * <3
-2 a q 2MNw'y

* (exp (iga) -1) (Bq+£*q]

Ako sada uzmemo unitarnu transformaciju O i usrednjimo po

fononskom ansambl u i kohereritnim spiriskim stanjima
dobnjamo i

<a P^i4+i a»Sexp(
g

U kont T nual ni o j aproksi macl j 1 je

- 29 -



/S + A>

<a

p (x, t) =

a> = - (1-cosO)

aMv,
- (l-cos6(x/ t) )
2 C3-2D)

P (x, t)= _ 2X
l cosh2-?- (x-vt)

^̂ K -—

Pomeraj molekula je dat relacijom i

+00

u (x, t) =- |p (x, t) dx
—oo

(3.21)

integraljenjem dobijamo :

9
u(x, t) =u0tanh—- (x-vt) 0,22)

gde je:

Vidirno da pomeraj mol ekul a iz ravnoteznog polozaja, koji
je posledica eksi ton-f onon interakcije, i irna oblik kinka
ciji se centar krece brzinom v» kao 1 pobudjenje molekula

Crelativnl polozaj Q ima obi Ik "zvonastog™ solltona).

Istu situaciju imamo 1 u Davidovskom prilazu, dok cemo
osnovne razlike izmedju ova dva prilaza ovom problemu
analizirati u zakljucku.

3O



4, DISKUSIJA REZULTATA I ZAKL3UCCI

U radu su anal 121 rana eksitonska pobudjenja u

mol ekul arnom 1 ancu na temperaturi J. ̂  U renormal i zovana

eksi ton-fonon i nterakci jom , Za razliku od uobicajenog
(Davldovskog) prilaza, gde se eksltoni aproksi mi ra ju
bozonima, mi smo ih tretirali kao Paulioni (za dvonivovsku
setnu) „ sto nam je omogucilo da uspostavimo analogiju sa
magnetnim lancima za spin S=l/2. Na taj riacin smo dobili
energijie vezanih eksltonskih stanja u ekvi val eritnom
spinskorn lancu, koristeci rezul tate dobijene pomocu Bete-
ansatza. U kontinualnoj aproks imac T j i dobili smo
solltonska pobudjenja u mol ekul arnom 1 ancu i izracunali
njihovu energiju u zavisnosti od impulsa i srednje
vrednostl broja pobudjenja u 1 ancu (sto je anal ogno
magnet 1 zacl jn u magnetnim 1 arici ma) -Porebno je napomenuti
da energija (solltona) (3,16) pretstavlja energiju citavog
sistema do koje se dosl o usredri javan jem ekvi val entnog
hami 1 toni jana po fononskom ansambl u i koherentriitn spinskim
stanjima, Energija zavisi od temperature preko cl aria
J = Iexp (-W(T) ) . U interval u od OK do 300K ta promena je
mala, tako da je ovo resenje dobro definisano, Pri tome rie
mozemo "odvojiti" deo solitonske energi je koji potice od
eksitonskog podsistema od energi je fononskog podsistema.
Drugim recima solitoni u ovoj aprksimaciji (suprotno
Davidovskoj si i ci ) pretstavl ja ju eksitaciju citavog sistema
cija je energi ja data sa (3.16) t,j» nisu dvokomponentni .

Sada mozemo videti kakve su posledice ovakvog

pristupa. Uzecemo za primer CX -helix koji je

ria jznaca jni j i pretstavnik proteina, i soliton kao mogucu

kolektivnu eklsitaciju u njemu. Za si uca j (X ~helix-a

numericke vrednosti za parametre koji karakterisu soliton
su si edece i

X=(4-8)

J=7

dalje, za g dobijamo
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•y £

=—* — ~
JMo>20

=0,6-2

(vidimo da se ovo dobro si aze sa nasom pretpostavkom da

Takodje treba reci da je veoma vazna cinjenica da se ovde
radi o vezanim eksitonskim stanjlma koja mogu blti oplsana
kao solitoni. 111 kako ih se moze nazvati multl kvantni
soli torn. Posebno je interesantan si uca j

dvokvantnog solitona koji ima energiju

(aproksimati vno uzeto /w^C-i ) veoma blizu energiji

koja se oslobadja prilikom hidrolize adenozin trifosfata
u adenozin difosfat (oko 0,43eV).
Ovo bi bio jedan moguci bioloski proces koji se moze, bar
priblizno objasniti solitonskim mehanizmom, Svakako da u
torn pravcu ostaje jos mnogo toga da se uradi.
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