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UVOI>

Cilj ovoga rada je da se ispita uticaj kvanata oscilo-
vanja kristalne resetke-fonona na energiji kako normalnih ta-
ko i kinematickib. optickib. pobudjenja. Opticka pobudjenja u
kristalu bice analizirana u eksitonskoj aproksimaciji, sto zn-
aci da nece biti uzeti u obzir efekti retardovanih interakci-
ja elektrona u elektromagnetnom polju.

Kao sto je poznato eksiton je opticko pobudjenje koje
nastaje u molekularnim kristalima (antracen, naftalin, nafta-
cen, pentacen, benzol i plcmeniti gasovi u cvrstom stanju).
Ova pobudjen^a n^staju pod dejstvom svetlosti I imaju energi-
ju reda velicine 5eV. Odlikuju se time sto im je sirina zone
za red ili dva reda velicine manga od energije pobudjivanja
izolovanog molekula. Eksitoni su longitudinalne eksitacije,
sto drugim recima znaci da im se polarizacioni vektor pokla-
pa po pravcu i smeru sa talasnim vektorom.

Operatori koji kreiraju i aniliiliraju eksitone nemaju
cistu Boze statistiku, t,j. komutacione relacije za ove opera-
tore ne poklapaju se sa komutacionim relacijama za Boze opera-
tore. Ako se eksitonski operatori izraze preko Boze operatora
ispostavlja se da je svaki eksitonski operator izrazen besko-
nacno operatorskim redom, po Boze operatorima. Hamiltonijan
nulte aproksimacije eksitonskog sistema je kvadratna forma po
Boze operatorima, Eksitonske interakcije izrazene su formama
viseg reda po Boze operatorima. Ako se analiziraju i ove inte-
rakcije onda se polazna Grinova funkeija sistema, koja je jedn-
ocesticna, izrazava preko visih Grinovih funkeija po BOZB ope-
ratorima. U skladu sa opstom teorijom Grinovih funkeija, vise-
cesticne Grinove funkcije sadrze pored pola jednocesticne fu-
nkcije i druge dopunske polove koji odgovaraju nekim novim po-
budjenjima sistema. Ova nova pobudjenja nataju usled visecesti'-
cnih interakcija. Dosadasnja istrazivanja su pokazala da tro-
cesticne bozonske Grinove funkcije imaju dopunske polove, koji
daju energije razlicite od normalnih eksitonskih energija. Ot-
uda se moze reci da pored normalnih eksitona u kristalu mogu
da egzistiraju i doDunske kvazicestice, koje se nazivaju M§e-
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matickim pobudjenjima.Sa fizicke tacke gledista kinematicke
eksitacije sa kvantnih pobudjenja sistema, koji nastaju kao
rezultat fuzije dva normalna eksitona u jedan, koju odmah
prati raspad ovog jednog eksitona u dva,Kvant energije koji
Be oslobodi u opisanom procesu je kinematicko pobudjenje.

Do danas su ispitivana kinematicka pobudjenja bez
uracunavanja fononskih uticaja na dinamicke karakteristike
eksitonskog sistema. U ovakvoj aproksimaciji ispostavilo se
da kinematicke eksitacijje imaju energigu koja je reda veli-
cine energije normalnih eksitona, ali da im je vreme zivota

—Pimnogo krace. Vreme zivota normalnih eksitona je reda 10" s,
dok su vremena zivota kinematickih nivoa reda velicine 10" ̂ s
do 10" ŝ. Ovde ce biti analiziran uticaj mehanickih oscila-
cija-fonona, kako na nonnalne tako i na kinematicke eksiton-
ske nivoe. Ovakva analiza je neophodna, jer fornoni uticu na
opticka pobudjenja cak i na apsolutnoj nuli zbog procesa spo-
ntane emisije fonona. Upravo zbog toga sve aproksimacije u
kojima se fononi uopste ne uzimaju u obzir ne mogu verno da
reprodukuju stvarne velicine eksitonskih energija.

U radu ce biti ispitivan uticaj fonona na energise
optickih pobudjenja i na apsolutnoj nuli i na sobnoj tempera-
turi. Takodje ce biti da-ti numericki proracuni energija za ne
ke najtipicni^e molekularne kristale.



II EKSITONI I FONONI,

Kao sto je receno u uvodnom izlaganju eksitoni su ko
lektivna pobudjenja molekularnih kristala pod uticajem svet-
losti. Nastanak eksitona sematski se moze objasniti na slede
ci necin: Kvant svetlosti izazvao Je eksitonsko pobudjenje
jednog od molekula kristala koji se na ovome ne zadrzava vec
se zbog medjumolekularnih interakcija ppenosi i na druge mo-
lekule. Ovakav talas pobudjenja koji posle "upada" svetlosti
nastaje u kristalu naziva se kulonovskim eksitonom ili cesce
Frenkelovim eksitonom.

Hamiltonijan eksitonskog sistema za slucaj proste
kristalne resetke i u slucaju da svetlost na molekulima iza-
ziva samo je dan tip pobudgenja moze se napisati u obliku:

Jnm in in fm Hn

Velicina A oznacava energiju pobudjenja izolovanog moleku-
la dok su X*-» i T-- matricni elementi dipol-dipolne intera-
kcije izmedju molekula. Velicina ̂  je oko 5®V dok su veli-
cine X i Y od o,5-o,o5eV. Operatori -PiiPg su operatori ko-
ji kreiraju odnosno anihiliraju elektronsko pobudjenje na cv
oru n. Ovi operatiri nazivaju se Pauli operatori i zadovo-
Ijavaju sledece komutacione relacije:

j ffy J&

Operatori a ^ i a-* kreiranu odnosno anihiliraju elektron uus ns
stanju s na cvoru n.

Ovo je najprostiji izraz za eksitonsku semu krista-
la. Moguce generalizacije hamiltonijana (2.1.) su sledece:
a) Moze se uzeti da kristal ima slozenu resetku sa B pod-
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resetki. Tada se kroz svaku podresetku prostire po jedan tip

optickih pobudjenja, ko;ja se medjusobno razlikuju po energi-

jama. Ovajefekat naziva se davidovljevskiia razdvajanjem eksi-
tonskih zona.
b) Resetka ostaje prosta all svetlost pobudjuje izolovani mo-
lekul na 3C razlicitih nacina. Tada svakom individualnom ti-
pu pobudjenja odgovara "svoj" eksiton.Svi ovi eksitoni razli-
kruju se po energijama a ovaj efekat naziva se beteovskim raz-
dvajanjem zona.
c) Resetka ostaje prosta i svetlost pobudguje molekule samo
na jedan nacin ali se u racun uvodi retardovana interakcija
elektrona u elektromagnetnom polju.Uvodjenjem ovog mehanizma
dolazi se do ODtickih pobudjenja koja se nazivaju polaritoni-
ma i oni predstavljaju realisticniji model za opticka pobud^e-
nga no sto su to kulonovski eksitoni.

Najopstija slika optickih. pobud^enja dobija se tako
sto se u racun uvedu svi napred pomenuti efekti, t.j. i slo-
zenost resetke i mogucnost visestrukog pobudjivanja izolova-
nog molekula i retardovana interakcija elektrona u elektro-
magnetnom polju.

Pononi su kolektivne mehanicke oscilacoje kristala.
Nastaju tako sto se jedan molekul izvede iz ravnoteznog polo-
zaja (najcesce toplotnom kvantima) pa se ovo oscilovange zbog
medjumolekularnih sila..; prenese na sve ostale molekuleokri-
stala.Kvant ovakog pobudjivanja naziva se fonon.Energise fo-
nona su za dva reda velicine nize od energiga optickih pobu-
dgenja.

Za prostu kubnu resetku se do fononskog hamiltoni-
3'ana dolazi na sledeci nacin.Operator medjumolekulske inte-
rakcije koji u "zamrznutom" kristalu ima oblik:

•- m

posle zagrevanja kristala postage;

m (2.4.)
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gde su U-- i u-« vektori koji oznacavaju pomeraj molekula iz
ravnoteznog polozaja. Pretpostavlja se da su svi pomeraji
mail i funkcija (2.4.) razvije se po njima u red sa tacno-
scu do kvadratnih clanova. Kvadratnom delu po pomerajima do
da se operator kineticke energije:

n
i operator! pomeraga se razviju u red po Boze operatorima
C i C i to na sledeci nacin:

A

Zamenom (2.5.) u napred dobijenom izrazu koji se sastoj'i od
kineticke energije i kvadratne forme po pomerajima daje fono
nski hamiltonijan sistema u reprezentaciji druge kvantizaci-

U formulama (2.6.) i (2.7.) M je masa molekula, Jf je broj
-molekula u kristalu, lj(k) su polarizacioni vektori fonona
u

koji odgovaragu jednoj longitudinalnoj i dvema transverza-
Inim granama, CO .(k) su fononske frekvence a operator! C.(k)

-* 0 «j
i C.(k) kreiraju odnosno anihiliraju fonon sa polarizacijom

d -*
0 i talasnim vektbrom k. Energije fonona date su izrazima:

Velicine XA- predstavljaju brzine zvuka u kristalu i moze
se aproksimativno uzeti da su za sve tri fononske grane iste.

Kao sto se vidi iz formule (2.8.) energise sve tri
fononske grane teze nuli kad k tezi nuli. Ovakvi fononi na-
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ziva^u se akusticnim fononima. Moguce generalizacije gore-
navedenog sastojale bi se u tome sto bi se analizirao kri-
stal sa slozenom resetkom, Ako se ova slozena resetka sas-
toji od S* podresetki tada se u kristalu pojavljuje "*>& ti-
pova fonona od kojih su 3 tipa akusticni fononi, dok su pre-
ostalih 3^-3 tipa opticki fononi koji se karakterisu time
da ira energija ne tezi nuli kad k tezi nuli.

Posto smo ovde skicirali osnovne karakteristike ek-
sitona i fonona u daljem tekstu Dozabavicemo se analizom in-
terakcije izmedju eksitona i fonona.



Ill LOKALNA DEFORMACIJA ELEKDROMAGNETNOG POLJA

I HAMILTONIJAN EKSITON-FONON INTERAKCIJE

Do hamiltonijana eksiton-fonon interakcije dolazi se
tako sto se pretpostavi da usled oscilovanja vektori rese-
tke n i m dobo^aju popravke û  i u~, t.j.:

Ff—*-nt^ ; m—^m+AJu^ (5.10
Tada matrieni element! dipol-dipolne interakcije X-»-» i Y-+-
iz hamiltonijana (2.1.) postaju:

Xnm ̂ Xn-fn X̂n f &^~- m ~ti~ ^^

inm —in-m J
Dobijene veliSine (3.2.) razvijaju se u red sa tacnoscu do
prvih stepeni razlike u- - uV i na tad nacin hamiltonirjan.n ID
(2.1.) dobije popravku koja predstavlja standardni hamil-
tonijan eksiton-fonon interakcije.

Ovakav prilaz pokazao se kao nedovoljno korektan
jer je davao suvise slabu eksiton-fonon interakciju, koja
nije mogla da posluzi za teorijsko objasnjenje Urbahovog pr-
avila a takodje nije mogla da objasni abnormalno veliko sire-
nje eksitonskib. linija sa porastom temperattire.

Ovag nedostatak standardno definisane eksiton-fonon
interakcije korigovan je u novice vreme idejom da se usled
oscilovanja kristala menja efektivna energija pobudjenja mo-
lekula.Ovakva ideja poznata je pod imenom lokalne deformaci-
je elektromagnetnog polja. Ako se uzme u obzir i ovag efekat
onda standardni hamiltonijan dobija popravku koja je za red
velicine ili cak za dva reda velicine veca od ostalih clano-
va u hamiltonijanu. Sa ovom popravkom dobijeno je uspe§no
teorijsko oboasnjenje Drbahovog pravila, a ispostavilo se da
je i teorija sirenja eksitonskih linija mnogo bliza eksperi-
mentu nego u slucaju kad se koristi standardni hamiltonigan
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eksiton-fonon interakcije.

Ovde cemo demons trir at i kako se dolazi do popravke,

koja nasta^e usled lokalne deformacije elektromagnetnog po

j a. Clan HA = JAPtp., moze se napisati u obliku:
n

Posle zamene (3.1.) imamo:

n m
Dalje niozemo pisati: ^»

ifecn-S?)

Ako eksponencigalnu funkciju (3.6.) razvijemo u red:

_,

i ovo zamenimo u (3.4.) dobidemo:

+
Ako u prvom clanu izvrsimo Furije transformacigu operatora:

onda on postage:



-9-

Drugi clan u izrazu (3.7.) predstavlja hamiltonigan eksiton-
-fonon interakcije koja dolazi usled lokalne deformacije ele-
ktromagnetnog polja. U ovom drugom clanu izvrsicemo zamenu
(2.6.) posle cega on dobi.ja sledeci oblik:

U -HA -
(3.9.)

Kao sto se vidi ova^ dec hamiltonijana eksiton-fonon intera-
kcije proporcionalan je velicini A i predstavlja "najjaci"
deo eksiton-fonon interagovanja.Takodge treba naglasiti da
je uzeta u obzir interakcija eksitona samo sa longitudina-
Inom granom fonona. Ako se izrazu (3.9.) doda standardni
hamiltonijan eksiton-fonon interakci^e onda se kompletni na-
miltonijan eksiton-fonon interakcije moze napisati u slede-
cem obliku: .

=TA— P-P- +ep Z_j^Vnm In ftn T

^=Anm J' nff =0 ;'
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Komt>letan hamiltonijan sistema koji sadrzi eksitone, longi
tudinalne fonone i njihovu interakciju moze se napisati u
obliku:

n FTm

i
' JC

dato formulom (3.10.).
Na kra^u treba naglasiti da se standardni hamilto-

nijan eksiton-fonon interakcije dobija iz formula (3.1o) ako
se u njoj velicina Yk»= A + X̂  zameni sa velicinom Xg.



IV PAULIONSKA GRINOVA FUNKCIJA SISTEMA

Osobine eksitonskog sistema sa hamiltonijanom (3.11.)
ispitacerao pomocu Grinove funkcije:

odnosno njenog Furine-lika:

- 4 e
k

Koristeci standardni formalizam teorije dvovremenskih tempe
raturskih funkcija Grina, za fiankciju / mozemo pisati sle-
decu jednacinu:

Grinova funkciga na desnoj strani jednacine (4.3.) sadrzi
polaznu funkciju / i sledece vise Grinove funkcije:

gde su a, b, ĉ  i d indeksi cvorova, a ̂  oznacava impuls.
U funkcijama tipa P̂+PP[P+̂  se izvrsi prelaz

od Pauli operatora P i P na Boze operatore B i B i to ti
sledecoj aproksimaciji:

Prilikom dekuplovanja bozonskih Grinovih funkcija dobijenih
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na ovaj nacin striktno se primenjuje Vikova teorema za Boze
operators, all se zanemaruju doprinosi proporcionalni konce
ntraciji eksitona, tako da je rezultat dekuplovanja sledeci:

Gft-TM-
Za ostale funkcije iz (4.4-.) ispisuju se sledece jednacine

-^mtttilm\\^~ —'LI

Lanac Qednacina za funkciju / se zatvara na taj nacin sto
se u jednacinama (4.7.) zanemare doprinosi proporcionalni

produktima C^G -* i cio+̂ , a takodje i sve Grinove funkcije
q —q q —q

koje u sebi sadrze vise od cetiri Pauli operatora.Posle Fu-
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tip.,

/ n

k
U (4.6.) i (4.7.) dobijeni rezultati se zamene u jednacinu
(4.3.), koja je prethodno takodje transformisana pomocu
(4.8.). Na taj nacin se dolazi do konacnog izraza za eksi-
tonsku Grinovu funkciju >̂ feo)i taj izraz je sledeci:

(4.9.)

Analiticka struktura funkcija Q, Q, i Qp je veoma slozena:

4 A
,

°



f. •

•f



-15-

-frl-?J&HW(k*te]*
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Mada je navedeni analiticki izraz za funkciju / veoma slo-
ven, ipak je moguce da se na bsnovu njega izvrse izvesne
procene uloge eksiton-fonon i eksiton-eksiton interakcije u
sistemu. Eksiton-fonon interakcija vrsi pomeranje eksiton-P
skin nivoa (clan proporcionalan a, u izrazu za Q) i ovo po-
meranje je nezavisno od efekta eksiton-eksiton interakcije.
Eksiton-eksiton interakcija menja korelator funkcije / (51-
an proporcionalan a0 u izrazu za Q,) i moze da dovede do lo-

r*garitamskih singulariteta. Sve ostale popravke funkcije / ,
koje su proporcionalne a.,, â  i a^ rezultat su kombinovanog
dejstva obe pomenute interakcije i kao sto se vidi ulaze u
korelator funkcije, Zbog imenilaca zavisnih od Co ove popra-
vke mogu da dovedu do doounskili singulariteta u funkciji / |
koji su zbog sumiranja po kvaziirapulsima najverovatnige lo-
garitamskog tipa.

U vezi sa dobijenim rezultatom treba napomenuti da
se on znatno razlikuje od odgovarajucih rezultata koji su do
danas korisceni.Prva razlika ;je u tome sto se koristi hami-
Itonijan interakcije koji u sebi sadrzi efekte lokalne defo-
rmacije elektromagnetnog polja. Druga bitnija razlika dolazi
usled nacina dekuplovanja yisih paulionskih Grinovih funkci-
ja (4.6.). Do danas se pri dekuplovanju ovakvih funkcija vr-
silo sparivanje operatora kogi deluju u istom trenutku vreme-
na a nisu sparivani operatori koji deluju u razlicitim trenu-
cima vremena. Ovakav .nacin sparivanja davao je doprinose koji
su proporcionalni koncentraciQi eksitona i ovi doprinosi su
kao mali odbacivani.
Kao sto se vidi, mi smo nasli izraz za paulionsku funkciju

*k (*"̂ )» ^a ispitivanje kinematickih nivoa ovu funkciju mo-
ramo izrziti preko bozonskih Grinovih funkcija Ĝ (CO), pa on-
da koriscenjem izraza (4.9.) naci eksplicitno vrednost za G(«



V BOZONSKA GRINOVA FtJNKCIJA SISTEMA

Kao sto je napred receno poterbno je da se paulion
ska Grinova funkcija/ izrazi preko bozonskih Grinovih fun
kcija G. U torn cilju izrazicemo Pauli operatore preko Boze
operator a:

(5.1.)

Tada mozemo pisati:

Treba naglasiti da su prilikom navedenog dekuplovanja zane-
mareni svi clanovi proporcionalni koncentraciji eksitona jer

î
je ona u najboljem slucaju reda velicine 10 .Na osnovu gor-
njeg rezultata mozemo pisati:

Posle Furije transformacije tipa:

(5.3.)
-co
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dolazi se do izraza: CO

(5.4.)

Ako se izvrsi integracija po frekvencijama lako je pokaza-
ti da je:

.00

-co
(5.5.)

87T

Treba naglasiti da su Grinove funkciQe pod znakom intdgrala
uzete u harmonijskoj aproksimaciji, t.j.:

(5.6.)

Na osnovu (5.̂ -.) i (5.5.) konacno mozemo pisati:

(5.7.)

Ako u formuli (4.̂.) 'izvrsimo zamenu (5.7.) i uzmemo aprok
simacigu uobicajenu u teoriji perturbacije:

5'8
Za bozonsku Grinovu funkciju dobijamo izraz:
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Ovde se s obzirom na aproksimaciju (5.8.) moraju zanemariti
proizvodi Q0Q-i i Q0Qp "t&ko da je konacan izraz za bozonsku
Grinovu funkciju dat izrazom:

Na osnovu dobijenog izraza mogu se naci normalni eksitonski
nivoi koji su popravljeni usled eksiton-fonon interakcije i
to iz uslova: _., /n

Kinematicki eksiton-eksitonski nivoi, popravljeni usled ek-
siton-fonon interakcije dobijaju se iz uslova:

Analiticki oblik funkcija Q, Q , Q, i Q2 veoma je slozen pa
se, narocito za kinematicke nivoe ne moze izvrsiti proracun
bez upotrebe racunara.Zbog toga cemo izvrsiti citav niz: ap-
roksimacija koje ce nam omoguciti da procenimo ponasange ka-
ko normalnog tako i kinematickog nivoa.Ove aproksimacije su
sledece:
a) Zanemaruje se svaka zavisnost od talasnog vektora.Tada
imaginarni delovi u (5.9.) posta^u ravni nuli.
b) u clanovima koji su nastali usled eksiton-fonon interak-
ci je zadrzava ju se samo proizvodi tit>a ql-=qss q = -— ̂ , gde
^e CDj) Debajeva frekvenca.
c) Harmonijske eksitonske frekvence AT? zamenjuju se frekve-
ncamaiz^ koje odgovaraju frekvencama elektronskib. prelaza u
izolovanom molekulu.
d) Broj fonona na datoj temperaturi aproksimira se na slede-
ci nacin:

(5a2')
Kada se izvrse sve ove aproksimacije onda se uslov za nala-

zenje normalnib. nivoa (5.10.) svodi na:
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rto
(5.15.)

dok uslov za nalazenje kinematickih nivoa postage:

(5.1*.)

U formulama (5.15.) i (5.1̂ .) velicine A i B su date sa slede-
cim izraaima: o

(5.15.)

Za energiju HCt^uzimace se u daljim racianima da iznosi 100

Bolcmanovih konstanti.



VI NORMALNI I KINEMATICKI NIVOI ZA NAFTACEN

Naftacen, cija je hemijska formula C,oH,2i predsta-

vl^a molekularni kristal organskog porekla i izdvaja se od

ostalih molekularnih kristala time sto je za pobudjivanje

njegovih molekula poterbna minimalna energija.Ovoj energi-
ji odgovara frekvencija:

12̂ , 183 -1015Hz (6*1-)

S obzirom na napred navedene aproksimacije velicinaliA se mo

ze smatrati ferkvencijom eksitona bez fononskih uticaja.Sad

cemo na osnovn jednacine (5-13) koja se mora numericki resa

vati izracunati frekvencije normalnili eksitonskib. nivoa, po

pravljene usled eksiton-fonon interakcije.Racun ce biti iz-

vrsen za apsolutnu nulu i za sobnu temperaturu. Lako je iz-

racunati da je:

n^CO):-- 0; n0(300K)»2,528 (6.2.)

Masa molekula naftacena iznosi:

M- 3

Za brzinu zvuka uzecemo vrednost

Numericko resavanje jednacine (5.13.) daje popravljene eksi-

tonske energise usled eksiton-fonon interakcije i to:

Ĥ (0) = l,7e6-1014Hz (6.5.)

odnosno:
A ̂  in
11*. (300K) . *,$&?- 10 Hz (6.6.)

Kao sto se vidi eksiton-fonon interakciga kod naftacena sma-

njuje eksitonsku frekvenciju skoro za red velicine.

Sada mozemo izracunati kinematicke nivoe u naftacenu kori-

steci jednacinu C5.1̂ .)» Ovde pored vec navedenih podataka

moramo dati podatak i za velicinu:

(6.7.)

Razmotricemo dva slucaja i to:
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(6.8.)

A. -- (6.9.)
50

Numericko resavanje jednac"ine (5. 14.) za A= Q daje pri

T= OK frekvencu kinematickog nivoa :

) = 9,894-1015Hz (6.10.)

Ako je A= p a 0?= 300 K onda se kinematicki nivoi uop-
ste ne

Ako ge A= -- -~- i T= 0 K onda ima jedan kinematicki ni-

vo sa frekvenciom:

K)« 1,210-1014 Hz (6.11.)
_

U slucaju A= -- ~ — i T<= JOO K dobija se jedan kinema-

tiSki nivo sa frekvenciom:

J2A (300 Z). 1,426'1014 Hz (6.12.)

Kao sto se vidi u ovom drugom slucaju sa povisenjem tempera-

ture raste i frekvencija kinematiSkih nivoa.

Opsti zakljucak Je da su kinematicki nivoi za red

veliSine nizi od Sistib eksitonskih nivoa i da su istog re-

da velicine kao popravljeni eksitonski nivoi ako je A= -

U slucaju A= Q pojavljuje se kinematicki nivo samo na nu-

Itoj temperaturi i on je za dva reda velicine nizi od cistog

eksitonskog nivoa a za red velicine nizi od korigovanog eksi-

tonskog nivoa.



VII NORMALNI I KINEMATIGKI NIVOI ZA BENZOL

Benzol u cvrstom stajnu predstavljja molekularni kri-

stal za koji su potrebne najvece energije pobudjivanja. He-

mi j ska formula benzola je CgH,- i masa molekula benzola izno-

si: _25
M- 1,305 10 kg (7.1.)

Frekvenci^ja pobudjenja izolovanog molekula benzola iznosi:

£*= 7,600-1015 Hz (7.2.)

Ova frekvencija se moze smatrati za frekvencuju eksitona u

benzolu koja nije korigovana fononskim efektima

Ostali podaci za benzol bice uzeti isti kao i za naftacen.

Analiza ce se vrsiti za T=0 K i T=300 K. Treba naglasiti

da na 300 K benzol nije cvrŝ  ali to s obzirom na aproksima-

cije koje smo izvrsili ne moze da utice na rezultate jer uz-

ete aproksimacije fiziSki vise odgovaraju gasu orjentisanih

molekula nego kristalu.

Prvo cemo izracunati korigovane frekvence usled eksiton-fo-

non interakci^e i to numerickim resavan̂ 'em jednacine (5.13).

Na temperaturi T= 0 K imamo:

Hz (7.3.)

Na tempwraturi T= 300 K dobija se rezultat:

_f/2!(300 K)= 1,3567-1015 Hz (7.4.)

Kao sto se vidi eksiton-fonon interakcija smanguje eksiton-

ske frekvencije (7.2.) skoro za red velicine. Sa porastom

temperature frekvencija.raste. Sad cemo na osnovu formule

(5.14.) izracunati ferkvencije dopunskih nivoa u benzolu i

to za vec ranije uzete vrednosti A= r̂̂  i A= £- .
O ^̂

Za T=0 K i A= Ẑ A kinematicki nivoi se ne pojavljuju.
O 50

Za A= **̂  i T= 300 K postoji jedan dopunski nivo sa fre-

kvenciom: ..

>^ (300 K)= 1,183'lO14 Hz (7.5.)

Ako je A= - i T= 0 K onda je frekvencija kinemati-
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ckog nivoa:
3,768'lo Hz (7.6.)

Konacno ako je A= -- i T= 300 K onda je frekvencija
kinematickog nivoa:

K). 3,758'10 Hz (7.7.)

Kao sto se vidi kinematiSki nivoi su istog reda velicine
kao i korigovani eksitonski nivoi, mada leze nesto iznad
njih. Sa porastom temperature energija kinematickih nivoa
neznatno opada.



ZAKLJUCAK

U rezimeu izvrsenih analiza moze se reel sledece:
a) Eksiton-fonon interakcija koriguje normalne eksitonske
frekvencije i to tako sto in smanjuje priblizno za jedan
red velicine. Sa porastom temperature od apsolutne nule do
sobne temperature frekvencije korigovanih nivoa rastu.
b) Ako se zanemari eksiton-fonon interakcija onda kinema-
ticki nivoi uvek postoje i to tako sto jednom normalnom
nivou odgovara jedan kinematicki nivo. Ako se ukljuce efe-
kti eksiton-fonon interakcije onda je egzistencija kinema-
tickih nivoa bitno zavisna od odnosa kinematickog clana
proporcionalnog X u eksitonskom hamiltonijanu i dinamick-
og clana koji je proporcionalan Y. Egzistencija kinema-
tickih nivoa takodje zavisi od temperature. Tako se ispo-
stavilo da kod naftacena za Jix(0)-ilY(0)= ft^- i T= JOOK
kinematicki nivo ne postoji. Kod benzola kinematicki nivo
se ne podavljuje ako je £1 X(0)-Jiy(0)= -̂  i T- 0 K. Za
ostale vrednosti pomenutih parametara kinematicki nivoi se
pojavljuju i kod naftacena i kod benzola,
c) Kinematicki nivoi su uglavnom istog reda velicine kao i
korigovani eksitonski nivoi. Interesantno je ipak primetiti
da kod naftacena frekvencija kinematickih nivoa raste sa po-
rastom temperature dok kod benzola opada.

Rezultati koji su ovde dobijeni imaju zbog niza nu-
zniht aproksimacija samo kvalitativan karakter.Strozije ana-
lize, u kojim bi bila uzeta u obzir cinjenica da kinematicki
nivoi imaju konacno vreme zivota, dale bi svakako realisti-
cni^e rezultate. Ovakve analize, medjutim zahtevale bi veoma
dugo masinsko vreme pa zbog toga nisu ni vrsene.
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