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Problem prenosa energije u molekularnim lancima (koji
je tesno povezan sa problemom prenosa energiije u mnogim
biohemijskim procesima) u poslednje vreme vezuje se sa

pojmom Davidovskog solitona kao eksitaciju koja =zbog

svojih specificnih osobina, moZe sluZiti kao model =za
prenos energije duZ lanca bez disperzije.

U ovom radu analizirademo ovaj problem koristeéi dinjenicu
da su opticka pobudjenja u molekularnim Jlancima (u
dvonivoskoj <emi) Paulioni, za razliku od Davidovskog
prilaza, gde se ona aproksimiraju bozonima. S obzirom da
se Paul i-operatori mogu izraziti preko spinskih operatora
za S$=1/2 u radu ce takodje biti 1distaknuta analogija
izmedju molekularnih i magnetnih lanaca.

a) Eksitoni u molekularnim kristalima i Davidovski
solitoni

Opticko pobudjivanje molekula (atoma, jona) u
kristalima se vr$i fotonima i tom prilkom se moZe izazvati
elektronski prelaz u molekulu (atomu, jonu) iz osnhovhog u
pobudjeno stanje, pri f€emu elektron predje u provodnu a
Zupljina ostane u valentnoj zoni. Elektron i Supljina mogu
ostati wvezani, i takvo pobudjenje jeste eksiton. U
molekularnim kristalima elektron i Supljina ostaju vezani
na istom &voru resetke i &ine eksitone malog radijusa ili
Frenkel-ove eksitone, koje éemo proudavati u ovom radu.
Drugi grani¢ni sludaj eksitona velikog radijusa imamo u
poluprovodnic¢kim kristalima (eksitoni Vanie-Mota), gde su
elektron i Supljina stabo vezani 3 na srednjim
rastojanjima koja su za red i1i dva wveéa od konstante
resetke.

Prilikom pobudjivanja molekulskih kristala, eksitoni,
koji pretstavljaju kvante pobudjenja, se ne zadrZavaju na
jednom molekulu veé se prenose na sve ostale budué¢i da
molekuli kristala medjusobno interaguju (u nasem sludaju
dipol-dipol interakcija). Zbog ovoga eksiton se tretira
kac kvant pobudjenja celog kristala i on prenosi energiju
kroz kristal.

Uzmimo sada u razmatranje jedostavni molekularni lanac
sa po jednom molekulom po &voru sa konstantom resSetke a.
Takodje pretpostavimo da je prvi eksitirani nivo dovoljno
udal jen od drugih nivoa tako da ih moZemo zanemariti, te
tako dobijamo dvonivovsku Semu sa energetskom razlikom

A .

Hamiltonijan kristala u aproksimaciji dvoclesticne
interakcije ima oblik:
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H=uHjy [

tﬁM

+—%—2A = {(al)

gde je Hﬁ - hamiltonijan izolovanog molekula a Vﬁz-n'-

— —
interakcija izmedju molekula na &vorovima Il15i INn.

Ovaj hamiltonijan se moZe izraziti preko operatora

éﬁ'f i a BFf koJ1 kreiraju odnosno anihiliraju elektron na

—
Evoru Il u kvantnom stanju f. Ovi operatori zadovoljavaju

fermionske komutacione relacije uz dopunski uslov :

)Y anfaﬁf— 1 (a2)

Ovaj uslov se uvodi kada se u analizi uzima ponasanje
samo jednog elektrona. :
Hamiltonijan izraZen preko ovih operatora dobija

oblik 2)
7 -+ -

AT A+

1
+—2— E Vandsrd f,amf//anfm

£ f/ f// £

Vﬁﬁ}(fl f/, f// f///) —

"fdﬁ dgm(Pf(E (Pf/ 5,—,3) Vs
*(pf//(i,-n. f///(gﬁ)

(a3)
Kako po uvedenoj pretpostavci postoje samo dva stanja i1 to
o i f uslov (a2) se svodi na :

A+ A AT A
aﬂoaﬁo"'aﬁfaﬁf:l (ad)



A+ A
Preko operatora aﬁ'f i aﬁ'f moZemo definisati operatore

koji kreiraju ili anihiliraju kvante pobudjenja :

AR At A 2 At A
Pﬁf—aﬁfaﬁo 3 Pﬁf"aﬁ’oaﬁf (ab)
1z komutacionih ralacija za operatore

A Pal
aﬁf, aﬁfmogu se izvesti komutacione relacije za

woratore Ble. B 2
[P, Pi1=(1-2 BIP.) &5
[Af_;, Aﬁ,] = [ﬁ+, Aﬁ;] =0
B2=Pi4=0 B:P.=(&5ds) =011l

(a6)
Indeks f kod operatora je izostavljen kao nebitan za

A+ N\
dalju analizu. Operatori Z?ﬁ . .E%q se nazivaju Pauli-
operatori.

Ako razvijemo sumu po indeksima f u hamiltonijanu (a3)
koriséenjem relacija (a5) i uzevsi u obzir da u kristalu
postoji centar inverzije koji se poklapa sa centrom
inverzije svakog molekula, dobijamo:

A=F +ZABB+ =R C Bl
f 2 A

I m

1- (a7)

Posledn

|7}
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lan se moZe zanemariti ., pa
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konacno dobijamo

+—-YD--P_-P.P.P- (a8)
zaIﬂﬂ
Ako zadrZimo samo forme drugog reda, uzevii da

je C:ﬁm negativno, i racuna

juéi interakciju samo najblizih
N\
suseda dobijamec hamiltonijan eksitona }yéuikao razliku

celokupnog hamiltonijana i hamiltonijana osnovnhog stanja:
A ~ A A4 A — —
}géu!—ZE{'ﬂEIO“Aklg.Fyiléﬁ";;;l-(Ij'ﬂn7) %
x (PXP.+P.P.)
A+ m m+ i

U mnogim slu€ajevima se tedko moZe objasniti prenosSenje
ovih pobudjenja odnosno energije kroz molekularne Tance.
Davidov je prvi pretpostavio da se uvodjenjem solitona
mogu resiti ovi problemi. Naime,kod solijtona,koji
predstavl jaju talasne pakete, pod odredjnim uslovima mogu
se efekti disperzije i efekti koji nastaju usled
nelinearnosti sredine kompenzovati, tako da se oni kreéu
kroz sredinu bez promene oblika. I dok se strogo
monohromatski talas rasprostire do u beskonadnost,
solitoni su lokalizovani u prostoru i kreéu se odredjenom
brzinom, i na taj nadin oni mogu prenositi energiju i
informaciju kroz sredinu. Osim ovih osobina solitoni koji
imaju prirodu talasa imaju neke osobine destica: ne
menjaju se prilikom medjusobnih sudara, a soliton i
antisoliton anihiliraju. Tu treba reéi da teorija solitona
u molekularnim lTancima 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 éemo uzeti u obzir
pravu prirodu ovih eksitacija, zbog Cega e se u racunima
koristiti Pauli-operatori.



b) Solitoni u magnetnim lancima (klasi&ne jednadine-
jednadine Landau-Lifgica)

PosSto smo pretpostavili da radimo sa dvonivovskom emom
sistem molekulskih lanaca moZemo porediti sa magnetnim
sistemima sa spinom 1/2. Osnovhom i pobudjenom stanju
molekulskog Tanca odgovaraju stanja magnetskih sistema sa
projekcijama spina 1/2, odnosno -1/2. Pri tome je za
osnovno stanje :

/\+/\ _ l\__l\+ I\+—
.Fyil?ﬁ"() i = T L= -

7\
bal 1 bol bl

3 =3 -P.P. (al10)

Takodje koristeli definiciju koherentnog spinskog
stanja (SCS) za S=1/2, moZemo definisati klasidne spinove
kao srednje vrednosti spinskih operatora. Zatim koristedi

proceduru Klaudera moZemo definisati LangranZian

sistema opisan s ekvivalentnim hamiltonijanom, odakle
moZemo dobiti jednadine kretanja u kontinualnoj
aproksimaciji (Landau-LifZica).

Ovo nam moZe posluZiti za izradunavanje impulsa, magnetnog
momenta i energije solitona, 3to éemo kasnije uraditi.



1. HAMILTONIJAN EKSITON-FONON INTERAKCIJE

Kod izvodjenja eksitonskog hamiltonijana-(a9) radilo
se Za sTudaj apsolutne nule T=0.Medjutim kada

je T'-#O,moramo uzeti u obzir i wvibracije molekula

-t

njihov wuticaj na hamiltonijan eksitona. Kao prvo, u

-dt

&<lanu “ﬂEﬁil?ﬁ pored razlike energije osnovnog

pobudjenog stanja koju déemo sada obeleZiti sa € .

-pojav1juje se i ¢lan :
D(fA-) = (of|Vss| fol-{oo| V| 00)

koji predstavlja promenu energije interakcije molekula
kristala sa jednom molekulom prelazu u pobudjenom

stanju Prvi &lan sada ima oblik :
X (e-XD(hA-m)) _,-; —EAP P- (1.1)
i m i

Da bi deobili hamiltonijan eksiton-fonon interakcije,

— —
potrebno je Ai I(H—IH) koji se javljaju u (a9)

razviti u red po fononskim pomerajima oko ravnoteZnih

— —
poloZaja I1 ;5 m (koji predstavljajupoloZaje molekula

u datim &vorovima na T=0). Kako nas zanima samo
jednofononska interakcija {(dvofononsku ¢&emo =zanemariti)
zadrZademo se samo na prva dva ¢lana razvoja :

Il m
=ZI-(ji'Tﬁi)'+‘72[.(I]'_jﬁ) (,_}i—-thﬁ)
D(A+d,-A-,) =
—D( jﬁ) +VD(ﬁ—jﬁ) ( _’ff— ﬁ[ﬁ) -2

-—
gde su Llﬁ'i L%ﬁ odstupanja molekula od ravnoteZnih

poloZaja usled toplotnih vibracija i dati su relacijom :
_6...



G= B ()7

) 2 (b.exp (ighd) +
7 o Ze « (Dzexp (1q1)

+Bgexp (—1_{11'1’) ) (1.3)

—

-——p
gde je qta1asni vektor, ea vektor polarizacije,

+
B(j" .BQ'. operatori anihilacije odnosno kreacije

fonona, M-masa molekula, N-broj molekula, W q*. -

frekvencija vibracija. Indeks polarizacije o u

molekularniom lancima uzima samo jednu vrednost pa ga
necemo navoditi.
Uvrstivsi (1.1) i (1.2) u (a%9), dobijamo :

A=A B} B +EVA () (d-dy)

Il

~X I (A-m) (PP +P;P;) -X 5.VI (fi-mm) *
- — A D A 4N
* (Uz~Uy) (PaPg+PsPy)
odnosno: ﬁ=ﬁex+ AJ::L"' Aiz {(1.4)
gde je:
N\ _ l\+ S _ __’— — /\+ A A+ N\
ex_EﬁA 2 Pz-X I (ri-m) (PgPy+PsPy)



~No = = A e S A+ A
H;=ELVA (5i-m) (uy Uz) Py Px
Il
PosSto éemo razmatrati samo slucaj jake (lokalne) eksiton-

25RO
fonon interakcije za koju vazi Hl> i

N\ I\
2ratunac A% ( B} se vac isti nati
1Zracunacemo samo i ( i se racuna na isti1 nacin za

iyl 752
slutaj kada vazi Hy»HZ .
Ako sada uzmemo slucaj najbliZih suseda, t.j.

n-m=(n-m) a=+a (1.5)

3 uzmemo u obzir (1.3) 13 (x-':l dobi jamo

1

52 h > . .
Hi=-21 2Z\{,qu) exp (igna) (bg+b2,)

*[ (1-exp(-iga))VD(a) +
+(1l-exp(iga))VD(-a)]

Kako je: D(a)=D(-a) =’V-D ( —a)

_0D(-a) __vp(a
=32 VD (

1

~ "h Y .
A?=-X% ( ) 2exp (igna) VD (a) *
ng 2Mqu

x Bq+ 5_+q) *
* (1-exp(-iga)-1l+exp(iga))



1

52 _ _ h 3 :
H; EqVD(a)(ZMqu) exp (igna) *

(b, +b ) 2sin(ga)
Ako uvedemo oznake:

%=-VD(n-m) |, p.o i

1
") 2gin(qga)

x (@) =21y ( >

q
konacno dobijamo :
A?=%y (g) exp (igna) P . (B, +b,) ae
ng

Hamiltonijan eksitona za najbliZe susede dobijamo iz (ag)
i koriséenjem (1.5)

/\+ N\
n+1+Pn+1Pn) a.n
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! SR A i farnon
2
Qﬁi \ 2__ xﬁ?
(ﬂ 4(0 Sl”l (———-/ ;7 W= > £ 7Y
2 a

_ ' A R» 1 rAa A AT N
=A 118, Ap) + =+ 18, [8,2,]]
F ema ove opsral 7 hamilto 2
¥ Fom it

exp (18) B, 8) =
exp (-1XF(q) (bl,~b,) exp (igna)) ?
g

2 10



exp (i8) Plexp (-18) =
—exp(:LEF(q (3 5 ) exp (igna) ) ﬁ;

{z2.11)
exp (18) bexp (-18) =
=b +1EF(q) exp( -igma) PP, @2
exp (18) byexp (-18) =
=5;-13F(q) exp (igma) B, B,
exp (18) l3+exp(—i§) * o
xexp (18) Bexp(-18)=B:B, 7
exp (18) Plexp (-18) exp*
x(18)B_ exp(-i8)=T,P.P,.,
(2.15)
gde je TH

N\

T =exp (Zy (Q) (Bq—qu) exp (igna))
g

Il

{2.16)
Koristedéi relacije (2.10)-(2.16) za ekvivalentni
hamiltonijan dobijamo :



SEETORCE imaciju da = o . . ' S
A A A LA ~
Faktorivrowvat . Q ~ Q ph Q ex meyF amoe irradunat i
1 o
L :

Heff:Sp ( ppb( eq—th> ) (2.18)

o :h“ _E G p p b = — M‘“? ’ 4””‘




( I, 0l q) ! (2.7

5)

2 et RN . 5. A T - .y - x
i Jediny modifikaciiu Veijloveos identitetas

exp (ab,+pb,) =exp (BDb,) *
xexp (ab,) exp (—é—aﬁ)

£2.20)

dobi jamo 2

<fn>=exp ( "W( T) ) (7.77)

gde Je =
agde Je

2% s h
« 2%% sin‘ga(l-cosqga) coth g w

W= g
¢ MNH w2 2kT

C bt T hamiltom 3z s
T faktivai hanilteoniiarn s (2. 22 4 (2.12) dobila obiik
LS L L I T a0 Oi e 3

vrmene cada placd ie By peen 33 % : e
‘ ctacije (b1} ovals 53m 1* 33” moFemn Ao ary



bwzd posledniid hamiltondian keoristimo kada
alogijom molekularnih sicstema
=tnim sfetemings,

Sada mofFemo aristiti

Beten, (113 kak

aralizirali spektzr rerne

Ta energiju m varanith ekol

a1y o1, g=coshu

~ Vo
cosh (ma) -cosp,

e, (p,) =me_ +Jsinha

sinh (mo)
i oza o 1l:20 g=COSe,‘ O<6< —g‘

cosmf-cosp,

£ ) =me +Jsin0O :
n(Py) © sinmd

2250

gde je m=1.2,... 1,

LS



pv=—7£v;v=o, +1,+2,..(h=1,a=1)

N

=T ed? energijia £ Fadne

Iz owih Jdzraza
el=iton-fonon

adnosu na ener C}'l )x! t/ ex

ks jtaciia {renormat iz

fSwe

interakcije) ime crveni pomak u

reperturbovane elkeitactjs

2
(2.26a)

=A -Jcosp— 24— X
Mw?

3. ey

=A-2Icosp = .o

{za T=03%

J“—‘Z I dobi jazmo vrednost
2

€178

moFeme oraceniti

i pokaraty da prebts
viredd

racvia b g

€, (p) <€ (pl) TE (pg)l

j=t3 u oba studajs

(2.27)

zlka jo totalnd moment

p=p1 t0,

LBY A (2.7 dobiianmo

ml{ eI e j-r:u 3
N P Ee g8

% stahilnost bi-

elov za
()- (e, (py) +e,(p;) ) <0 oo
Ae= 82p min(e, pjL 82 D,) ) <0 .29
ade druagi &lan na desnoi =trani pretstavlja dno dvo-
eksitaciizskos kontimn

moremo dobiti da 3e

i H
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1ITF ool ; tako da w oba sTudaia imama

L

ja stabilna eksitacija.
relacija implicira da oe 2

L sistemu za bilo koje g0 inrivliadna interakciia).

va¥i kada se eksitaciie tretirazju kao Paulioni koil

ekvivalentni e

3)

sistemima. U tem smislu stvaranje vezanih stania

g

koju malu  konadnu priviadnu  interakciju
ematrat? analogom Kuparovorm sparivaniu L
alektrona.
U nares

.
veranih

o
1
someah
o
o
=

’
e

x> fhkwvari
-alitona (u sekvivalentnim spinskim

para
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G, SOLITOMI U MY EEULARMIM LANCIMA MNA 2?#()

kao srednje wvrednosti
im o opinckim ctaniima (SO0

Wilizssicne ashinove defing

](X> za §=1/7. 8)

sa parametrizaci jom

0 .
ocn=tan-é‘3exp (ld)ﬁ) (2.2

Ta enin 1L/2 relaciju (3.1) moFemo pisati kao

0

§ . .
o> =cos-—é—“ o> +exp (i) 5111-—25 1>

gde Go l O> — { T > { l > - l l > £, 2%

- S Sz
Nz rcosnovil ovoega mofemo ivradunati < n > ’ < n > o
Fomay trebhs ureti w ohzir da Je

0 .0 .
<anI=H<oicos—§-+H<l|81n—?nexp (-1,

S o, >= —%— sind_exp (1¢,)



So=<a |5 |a> =—§-sin8nexp (-i¢.)

SP=<a] Aj}oc>=—é—cosen

Sada Cemo izracunat i tagrantiian  koristedéh stededu
4,10)

proceduiru

L=<« |i%-—§—t la>-<a|Ala> =L,-H .o

L.=[,<1 ]Sin%exp (-i¢,) +

0.. .. 8
+<o|cosf—)——2—] ih—- [cosB _|o> +

+sin-?“exp (-i¢,) |1>]=

=—Z’-2 (1-cos0,) ¢,

Da kB dobhili }I . koristidemo (2.24) uvodedi cznake

2 2 J.
[T N S B

Mwd T Mol I I
s J=Texp (-W(T)) ;H=<a|H |a>




1

<a|87. 5 |a> == sinb_..exp (-1id,..) *

*%81116 exp (1

Il

) _}I sinb _sinb ,, *
xexp (1 (¢,—-¢
S

el )
<ab 8 |a>+<al|8,,, S |a>=

*sind,.,, (exp (1 (¢, ~¢,)
+exp (-1 (¢ —¢,) ))
1

=Zsin6nsin6mlcos (},..-P,)
<a|8287 |a>=<a|87|a><al5r |a>=
=—%—cosﬁn—gcosf)ml:%coancosﬁml
konadfno dobijamo

=f2_0‘ ((1-cosH )—-—;-72 (sinB,s1inb .

*¥COS ¢n+1'¢’ +g(cosb cosO,,,-1)) .

{3.5%%
R ova;j na€in smo dobili hamiltoniian molekularnog lanca
kojii je analogan hamiltonijanu nmmue b sistema.
1 magnetnim sistemimna ¥ T=1] imamoe ATy apiIinove
orijentisans U odredienom pravoil { SO _ije‘l .

MNa T¢O (usled vibracije molekula i1i drugih pobudienial

dolari do otklona spinowva. 0Oval otklon karakters Lemo

uglom e Kada nema pobudienia (osnovno stanje 3 6 je

jednako nuli, a za pobudieno stanje imar> naekn 67&0

Nve pobudjenje se prencsi sa molelkala na molekul, 1
Aot i damo takozvani talas zaljulianih spinova.

- ")[} .....



U daljem razmatraniu uzedemo kao da se radi o izotropnom
lancu za koji je g=1.

Da bi sada odredili Impuls—p, magnetni moment-M i
ereragi ju-f solitona, prvo deme predi na kontinualnu

aproksimaciju i u njoj izraziti hamiltontjan I{ .

2

- - - - - v NS ~
Sve Tunkcije demo aproksimirati s tadnoescu do a

2
f(nza)=rf(x+a)=f(x) iafx+%— Lo

Kao rezultat dobijamo :
+ 00
© dx .
H:—-Qf(l ~cosf) =
2 a
{26
+ o0 262 2¢
dx
f *sin%0) =

a

Hamil tonove jednadine pifemo za konjugovane proment jive @
¢ (x, t), Ecose (x, t)

s time da ‘femo traZiti varijaciie :

1dp_ OH _ cH

> dt & (cosB) - 0(cosB) B
. ( oH ) .
dx  d(cos0)
d—l—cosﬁ
2 ~O0H oH o , cH |
( ) (3.8

dc 8¢ a¢ 3x 0,



Nvde ¢emo pirvo uvesti smenu 1

u=cos0;0,=-

dé Ja? Ul Uy
—=—& - + +u
dt ° 2 ( (1-u?)? 1-u? 2

1du_ 2y Ja’
T 2 (p, (1-u*) 1

Sada cemo predi S a promenl Jive * e proment 7ivu

g-—}{—-bftf .U tom sistemu posmatrad je vezan za sistem

koji se krefe brzinom v, odnosno ako urmemo zZa v brzinu
pobudjenja t.j. solitona, posmatrad se krele zajedno sa

solitanom.
d_di d__,d. 38 _3
= = ; =
dt dt dg dE = odx J¢&
Integralivii drugu hamiltonovu jednadinu sledi :

1 du 1 _
2dtd€' f 7 =

=[2 (¢ (1-u?)) Jj

-



v 1 Ja*
b ' 1+cosO 2

Odavde dobijamo :

Ako sada uvedemo smenu

b(E,t)=Qt+ ()

¢=8¢=8€B(£)___d€)(£),
: oF $dt: '
b . dd_ o db o

gr Qg TR vgE =RV

Posto je :

u =u€=—eESiD6 ’ UE€=—G€ESiHe—6§COSe

Desna strana iz prve hamiltonove jednadine je 1

qu Ug Bgsinzecose _

+
(1-u?)? 1-u? sin?
_ Oggsind 0fcosB O
sin?0 sin2@  sind

Uzevsi u obzir prvu hamiltonovu jednacinu dobijamo :

Q-vip=-e,-T' (- 955 +cos0d;)

5 sinb
+¢& . 2 :
()E&:z OESILIleV— 14 E;lljf)
r I (1+cosH)?
Uvodedi smenu 6 :2 B dobijamo



2

Q+e,

Bee= x sinfcospP-— sinf

I'? 4cos?p
Uzevsi da je

g,,-Pe_dp dPe_g dPe
g dE dp "¢ dB
i prointegralivEi dobijamo :
Q+¢g 2
2 _ O 22 \%4 1
= sin“p - +C
e I P I 4cos?P

C dzrafunamo iz granidnih uslova: B—O R [35-—0 za
EZOO

2 Q+¢g
=$Cj: yr 0

2. sin?f- v? sin?P
4I%

I 42 cos?Pp

Sada moZemo izradunati j g2 ,aka znamo da je =za

ﬁmaxzﬁo" Bl‘;:O
0

o
{ ﬁo'ﬂi’ s polovina otklona spina od peoloZaja u

2

osnovinom stanjul.




: 1
o

Sada moZemo preéi na radunanje impulsa koji je definisan
o
kao: pzz (1—COSB) ¢Ed& (3.11)

— 00

Ako je d&:_g_g_dﬁ:ﬁgldﬁ »{3.11) postaje

dap

Bo
h : 2I' cosP
=2——:[Zs n? 25D
b 2ad 1n°p v sinf
1 v 1
* d
1 T 2cos?p P

2 2 2
(D“cos®p-1)
{(potintegralna funkcija je parna =zbog dega sa granice

B, B

integrala prelazimo na 2| )
. -8, o

D= 2;[ sinf dp
Po cosPB (D2cos?p-1) 2

|-

2 2R _1 =+ 2 L. .« -
uvadedi smenu .D coOs B 1 - t ,dobijamo resenje :

1
p=arctan (D4 x?%-1) 2
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koje ¢emo pisati u obliku :

] a ]
sin£2=sinP =¢,

2h
{(3.12)
(pO je amplituda solitona.

Magnetni moment solitona se definise kao :
_ 3 1 a4z
M=<a|X (=-57) |a>
2
12
i1i u kontinualnoj aproksimaciji

- (1L-cosB) gt
2a

-0

Primenjujuéi isti postupak i uvodedi 1istu smenu kao kod
prethodnog integrala dobijamo :

__hl', .
M———é—-‘;4SlnBOCOSBO (3.13)

Da bi nas1li wvezu izmedju l3 j E koristicemo (3.10) koju

cemo integraliti

‘COS3dﬁ _ 2T
f g_fdg_x_f
sinf (D%cos?p-1)

uvodedi smenu Sll’lB=— , daobijamo integral

X

2, _ dx
2L |
(x?(D-1) -1)

- 26 -
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Eije je reSenje :

o' sinf,, sinf

cosh
v cosf,” cosB

za Ezo COShaE_,':lﬁC:O pa jes

“ :
%nﬁ°=cosh:HjslnB05
sinf v cosf,

(3.14)

koristec¢i smene : 6:2 B H E:X—Vt;

a aM

=gin
(PO 2 o
"Po .

~-dimenzija solitona,

dobijamo :

2
¢ _ X—
cosO (X, t) =1———9COSh 2 2 ( vt (3.15)
2 1,
Energiju E dobijamo integraljenjem hamiltonijana (3.6) :
1 €
E:E—égf (1L-cosB) dg +

lIaw -
+_é__fw(e§+¢§smze> dE

Prvi dintegral je Jjednak D48<) ,dok dirugi integral

refavamo na slededi nacdin:



2
0; +¢§Siﬂ26=%DZSiHZB

@)
iéfsinzﬁ cosp L *
8 sinf 1
Bo (DZCOSZﬁ—l) 2
O

*_YDzde:Ja V52 sinPcosP .

r 2 r 1
Po (D?cos?p-1) @

1
uvodeéi smenu (DZCOSZ B —1) 2 =x2 i koristed

relacije (3.12) i (3.13) konadfno dobijamo :

}‘ZT‘M%*T{,(

—t #

a
1-cos ——p— ) e (3.16)

Odmah se vidi da je izraz za energiju solitona isti kao za
energiju vezanog stanja m—eksitacija (2.25) za sludaj g=1,
ako je broj M kvantovan, t.j. ako uzima cele brojeve

{klasi¢ni moment M=—:-l-'——f(l—COSG> d.X ne mora
2a /

biti celi broj) : M=m 3 m=1,2,... (3.17)

Taj odnos je ustwvari Bor-Zomerfildova poluklasicna
kvantizacija. Za kompletnu analogiju izmedju solitona i
energije stanja vezanih eksitacija, potrebno jJe jos
izvir€iti "box kvantizaciiju™ momenta p (i1i k) (De 8rogl
eva kvantizacija) za desticu u Tancu duZine

L=Na; k\?:Wné—v ; V=Q , 1, ..., :t—jZLN (3.18)

(izbor VY definife prva Briulenova zona).

Iz jednadine za (pO i 'Z'O , ¥vidimo da je na



granicama prve Briulenove zone
1" 2
k—i—é- K lo—ma; (po—l t.j. klasi&¢na dimenzija

solitona poklapa se s konstanama kristalne mreZe
mu1t1p11kovan1h sa brojem eksitovanih molekula (broj
rotiranih spinova u magnetnom lancu). U centru Briulenove

— gy = e am 3 — =
zone za k=0 vidimo da ’ZO divergira 1 (PO O Zto znadi

da solitonska eksitacija postaje delokalizovana
t.j.prelazi u nelokalizovano spinsko stanje.

Na kraju, potraZimo srednju vrednost relativnog
fononskog pomeraja F}n , definisanog :

Pn=" 12( 21\;\7 ) “exp (igna) * @7

(eXp (1qa ) (B b,

Ako sada uzmemo unitarnu transformaciju E? i usrednjimo po

fononskom ansamblu 3 koherentnim spinskim stanjima
dobijama =

<ﬁn>='—&—2' (<a|PyP,la>+
aMvy,

ho,,
+<a|Bl P, |a>) Zexp( kT n,) *
%o)

* (1-exp (- kT)) -1

U kontinualnioj aproksimaciji je

- 29 o



2 G.20)
aMv,

2 @
p(x,t)=-—2L ( = )
aM, coshzl— (x-vEt)

o

Pomeraj molekula je dat relacijom :

u(x, t) =—fp(x, t) dx (3.21)

integral jenjem dobijamo :

_Zi (X—Vt) : (3.22)

O

u(x, t) =u,tanh

a
gde je: l.lo= XZ ma

Mv;

Vidimo da pomeraj molekula iz ravnoteZnog poloZzaja, koji
je posledica eksiton-fonon interakcije, i1 ima oblik kinka
£iji se centar krede brzinom v, kao i pobudjenje molekula

(relativni polozZaj Q ima oblik Tzvonastog™ solitona)l.

Istu situaciju imamo i u Davidovskom prilazu, dok ¢&emo
osnovne razlike izmedju ova dva prilaza ovom problemu
analizirati u zakljucCku.

- 20 -



4. DISKUSIJA REZULTATA I ZAKLJIUCCI

U radu su analizirana eksitonska pobudjenja u

molekularnom 1ancu na temperaturi 37¢() renormal izovana

eksiton-fonon interakcijom. Za razliku od uobidajenog
(Davidovskog) prilaza, gde se eksitoni aproksimiraju
bozonima, mi smo ih tretirali kao Paulioni (za dvonivovsku
Zemu), Sto nam je omogulilo da uspostavimo analogiju sa
magnetnim lancima za spin §=1/2. Na taj nadin smo dobili
energije vezanih eksitonskih stanja u ekvivalentnom
spinskom lancu, koristeéi rezultate dobijene pomoéu Bete-
ansatza. u kontinualnoj aproksimaciji dobilhd SMO
=olitonska pobudijenja u molekularnom lancu i izradunali
njihovu energiju u zavisnosti od impulsa i srednje
vrednosti broja pobudjenja u lancu (3to je analogno
magnetizaciji u magnetnim lTancima) .Porebno je napomenuti
da energija (solitona) (3.16) pretstavlja energiju citavog
sistema do koje se doslo usrednjavanjem ekvivalentnog
hamiltonijana po fononskom ansamblu i koherentnim spinskim
stanjima. Energija >avisi od temperature preko <dlana
J=Texp(-W(T)). U intervalu od 0K do 300K ta promena Jje
mala, tako da je ovo refenje dobro definisano. Pri tome ne
mo¥emo "odvojiti™ deo solitonske energije koii poticde od
eksitonskog podsistema od energije fononskog podsistema.
Drugim redima solitoni u ovoj aprksimaciji (suprotno
Davidovskoj slici)pretstavljaju eksitaciju &itavog sistema
&ija je energija data sa (3.16) t.j. nisu dvokomponentni.

Sada moZemo videti kakve su posledice ovakvog

pristupa. Uzelema za primer O -helix koji je

najznadainiji pretstavnik proteina, i1 soliton kao moguéu

kolektivnu eklsitaciju u njemu. Za sTuéaj O -helix-a

numeridke vrednosti za parametre koji karakterisu soliton
su sledede :

x=(4-8)107"N
M=2%10"%kg
I=7,8cm™ =1, 4%10722J
w=13Nm™: (Mv:=Wa?)
A=8q=0, 205eV=1650cm™
dalje, za g dobijamo :



2 2
g=—_% = 2XIW=0,6—2
TMe?

(vidimo da se ovo dobro slaZe sa nasSom pretpostavkom da

je S?gﬁl ).

Takodje treba reéi da je veoma vaZna €injenica da se ovde
radi o vezanim eksitonskim stanjima koja mogu biti opisana
kao solitoni, i1i kako ih se moZe nazvati multi kvantni
solitoni. Posebno je interesantan sludaj

11) Ko

dvokvantnog solitona ji ima energiju

(aproksimativno uzeto z281 ) wveoma blizu energiji

koja se oslobadja prilikom hidrolize adenozin trifosfata
u adenozin difosfat (oko 0,43eV).

Ovo bi bio jedan moguéi bioloski proces koji se moZe, bar
pribliZno objasniti solitonskim mehanizmom. Svakako da u
tom pravcu ostaje jos mnogo toga da se uradi.
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