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Uv oD

Cilj ovog diplomskog rada je da ispitivanjem pona-
Sanja protona u izolovanom O0-H-0 bond-u pruZzi elemente za fizi-
Cku i biofizifku analizu feroelektridnih materijala. Za potenci-
jal bond-z koristi se kombinacija S§-potencijala, jer ovakve ana-
liticke forme dopu3taju egzaktno reSenje, a mo%e da im se nadje

dobro fizic&ko opravdanije.



1. STRUKTURE SA 0-H-0 BOND-ovima

Osnovne strukture ¢iju dinamiku karakteri3u proce-
si u O-H-O bond-ovima su feroelektrici. U najpoznatije predstav-
nike fercelektrika ubraja se kalijumdihidrofosfat ( KH,P0, ). U
kristalina KH,P0, se pojavljuje spontani elektridéni moment i
otuda oni poseduju feroelektric¢na svojstva. PonaSanje feroelek-
trika je, u izvesnom smislu, sli¢no feromagnetiku. Kao i kod fe-
romagnetika, spontani moment kod feroelektrika je maksimalan na
apsolutncj nuli i opada sa porastom temperature. Na temperatura-
ma od okc 200K spontani moment i$Cezava i feroelektrik prela-
2i u parcelektri¢nu fazu, u kojoj je spontani elektridni moment
jednak nuli, a do pojave elektric¢nog momenta mo¥e da dodje samo
pod dejstvom spoljasnjeg elektric¢nog polja. Prelaz koji se vrsi
iz feroelektricne u paraelektric¢nu fazu je fazni prelaz prve vrste,
slitan féznom prelazu druge vrste. Ovakva definicija feroelekt-
ri¢nog fzznog prelaza sledi iz &injenice da se kritidna i Kiri-
jeva temperatura kod feroelektrika'ne poklapaju, ali su veoma
bliske. Fod feromagnetika, medjutim, postoji &ist fazni prelaz

druge vrste, jer se pomenute dve temperature poklapaju.

Navedeno ponaSanje feroelektrika je tipié&no za or-
der-disorder strukture, pa se postavlja pitanje koji su delovi
molekula feroelektrika odgovorni za egzistenciju uredjenih elek-
tri¢nih momenata. Ideja za obja3njenje ponaSanja feroelektrika
je uzeta iz analogije sa feromagneticima. Uredjeni sistem magne-
tnih momenata kod feromagnetika nastaje usled uredjenosti spino-
va u 3d ljusci svih atoma u kristalu. Sa porastom temperature
spinovi se razuredjuju tako da na Kirijevoj temperaturi sponta-
ni magneini moment postaje jednak nuli. O¢igledno je da kod fe-
roelektr_ka postoje uredjeni elektri¢ni momenti koji se sa pora-
stom temperature razuredjuju. Teorijska i eksperimentalna ispi-
tivanja Zeroelektrika pokazala su da uredjene elektri&ne momen-
te stvaraju protoni u O-H-O bond-ovima, a koji su opet sastavni
delovi molekula KHyP0, . Nac¢injen je model kvazi-spina, &ija je

sustina slededa: izmedju dva atoma kiseonika krede se JeZ2gro o=
P W HK

donika i to u potencijalu sa dvostrukim (vidi sliku
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S1. 1.

Proton moiZe da tuneluje iz jednog kraja jame u drugi sa izvesnom
frekvencijom koja se naziva frekvencija tunelovanja. Frekvenciji
tunelovanija odgdvara energija koja je u 3ustini jednaka razlici
energija protona u levoj i desnoj jami bond-a. U osnovnom stanju
proton zauzima energiju E; , a pod uticajem toplotnih kvanata
on ima mogucdnost da predje u desnu jamu i zauzme stanje sa viSom
energijom E, . Energija tunelovanja, koja je oznadena sa 20,
data je sa:

ZQ=E2 = Ey 1.

Na osnovu ovog modela pretpostavlja se da se svi protoni u svim
molekulima kristala nalaze u levim jamama (energija E; ) 1 da to
stvara ma<simalni spontani elektric¢ni moment sistema. Kada se
sistem zajreva, pojavljuje se mogucénost prelaska protona u des-
nu jamu (energija E, ) i usled ovih prelazaka spontani elektric-
ni moment celog kristala po¢inje da se smanjuje. Kada energija
toplotnih kvanata dostigne veliku vrednost, preskoci protona iz
leve u desnu jamu i obrnuto su toliko cesti, da Jje, statistiéki
posmatrans, mogufe da se uzme da su svi oni na sredini bond-a,
a ovo opet oznafava potpunu razuredjenost elektric¢nih momenata
bond-ova i iscezavanje momenta celokupnog kristala. Temperatura,

na kojoj se ovo deSava, je temperatura prelaza u paraelektricnu



fazu.

Teorija feroelektrika je danas veoma dobro razvije-
na i mozda je njena najnejasnija tacka upravo ponaSanje protona
u izolovanom bond-u. Ovo je pre svega usled toga Sto je potenci-
jal sa dvostrukim dnom (v. sl.1) samo modelna predstava i anali-
ticki oblik ovog potencijala zadaje se u literaturi na veoma ra-
zli¢ite naline. Svaka zadata forma potencijala dovodi do razli-
¢itih zakljufaka o ponaSanju protona u bond-u. Osim toga, veoma
mali broj analitid¢ki zadatih potencijala dopusta egzaktno rede-
nje, pa mora da se ide na manje ili vise grube aproksimacije,
Sto sa svoje strane unosi jo vige nejasnoca u pomenuti problem.
U istraZivanjima vrZenim u ovom radu koriste se eksperimentalni

podaci za bond-ove u KH,P0, . Podaci su slededi:

Sirina bond-a = 2L = 0.70 R
energija tunelovanja == 20 = 200 - 400 cm~!

(1.2)

Analiticka forma potencijala koja se koristi u radu predstavlija
kombinaciju §-funkcije. Ovakav se model uvodi iz dva razloga:
Prvi je taj Sto pomenuta kombinacija dopuita ta®no analiticko
resenje, dok drugi proizlazi iz &injenice da je prolaz kroz
¢-potencijal mogué iako je on beskonadan. Ovo poslednije, tj.
prolaz kroz §-potencijal, moZe da bude interesantno u vezi sa
idejama iz biofizike o tome da penetracija protona iz bond-a u
bond (protonske struje), predstavlija jedan od fundamentalnih proce-

sa u piomateriji.



2. ZNACAJ PROCESA U 0-H-0 BOND-ovima ZA BIOFIZIKU

Rezultati dosadasnjih biofizi&kih istraZivanja ne-
dvosmisleno ukazuju na &injenicu da su proteini i aminokiseline
one osnovne supstance u kojima se odigrao prelaz od neZive or-
ganske méterije u Zivu. Danas postoji veliki broj radova, kako
eksperimentalnih, tako i teorijskih u vezi sa ponasanjem pome-
nutih supstanci i njihovim specifidnostima, usled kojih dolazi
do skoka nezivo-Zivo. Ono 5to je karakteristidno za pomenute
supstance je ¢injenica da su one veoma bogate 0-H-0, N-H-N i
C-H-C bond-ovima, pa je sasvim prirodno ito je procesima u ovim
bond-ovima obracdena posebna paZnja sa aspekta biofizike. Usled
prisustva bond-ova, o¢igledno je da u aminokiselinama mogu da
se pojave feroelektriéna pobudijenia (kolektivizirani preskoci proto-
na u bond-ovima). Hamiltonijan feroelektri¢nog sistema sadrZi u se-
bi jedan deo koji odgovara simultanom kreiranju, odnosno anihi-
liranju parova feroelektriénih pobudjenja. Usled ovoga, broj fe-
roelektr:¢nih pobudjenja u sistemu nije odr¥an, &to za sobom po-
vlac¢i veoma specifiénu entropiju sistema. Entropija ovakvog si-
stema zavisi od vremena i predstavlja periodi&nu funkciju sa
priguSenjem. Prema kriterijumima PrigoZina i Ajgena, ovakav tip
entropije predstavlja osnovni preduslov za samoorganizaciju ma-
terije ¢.ji je krajnji rezultat u izvesnim sludajevima prelaz
nezivo-#:.vo. S obzirom na pomenuto, jedna od uloga feroelektri-
¢nih pobudjenja,koja nastaju u sme$i aminokiselina i proteina,
sastojala bi se u tome da sluZi kao izvor periodidne informaci-
je za sme5u supstanci. Radi se o tome, da energija feroelektrid-
nog sistema, iako je periodi¢na funkcija vremena u krajnjem re-
zultatu posle dovoljno dugog vremena naraste, a to drugim reci-
ma znaci da je sistem feroelektriénih pobudjenja primio deo en-
tropije smeSe supstanci u kojoj je ponikao. Smanjenje entropije
smeSe supstanci ekvivalentno je prilivu informacije, a ovo opet
dovodi do privilegovanih hemijskih reakcija, tj. do samoorganiza-
cije.

Osim ovog, C¢isto statistickog tumadenja uloge fero-

elektrika u bioprocesima, postoji i jedno &isto dinamié&ko, koje



su dali Krik i Vatson. Prema idejama Krika i Vatsona, protoni
mogu da prelaze iz jednog bond-a u drugi i da tako stvaraju sla-
be protonske struje. Ove struje su odgovorne, kako za prenos ma-
se, energija i impulsa, tako i za prenos informacije, koja opet
dovodi do bioloSkog uredjivanja u smislu odabiranja optimalnih
procesa 2za Zivu materiju. Analize koje su ovde izvrSene - ekvi-
ru pretpostavljenog modela za 0-H-0 bond odnose se na mogucnost

nastanka protonskih struja u bond-u i na ispitivanje njihovih

osnovnih karakteristika.




35 MODELNI POTENCIJAL ZA 0-H-0 BOND

Kao Sto je veé¢ ranije napomenuto, za potencijal sa
dvostrukim dnom sa sl.1 koristi se analitidka forma koja se sas-
toji od kombinacije §-potencijala. Centar bond-ova postavljen
je u koordinatni pocetak, a atomi kiseonika se nalaze u tadkama
(-L,0) i (L,0), (v. s1.2). Smatra se da atomi kiseonika stavlja-
Ju na put protona beskonacnu potencijalnu prepreku (bilo da je ja-
ma, ili barijera), pa je na ovim mestima potencijal predstavlijen

§-funkcijama. Interakcija izmedju atoma kiseonika je, prema uve-
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denom modelu, takva da i na sredini bond-a stvara dopunski &§-po-
tencijal. Prva pretpostavka o §-potencijalima na krajevima bond-
-a je i fiziCki opravdana, jer prema eksperimentima i prema teo-
riji, proton ili ne izlazi, ili veoma tefko izlazi iz bond-a, pa
je potpunc logi¢no da u bond-u bude ograniden beskona&nim poten-
cijalima koji ipak mogu da dopuste i prolaz (8-potencijali). Dopun-
ski d-potencijal na sredini bond-a na ovaj nadin ne mo¥e da se




opravda. On je viSe uzet zbog toga, da bi se simulirala ved op-
§te priznata forma potencijala sa sl.l, koja kao Sto se vidi,
sadrZi i jednu potencijalnu prepreku na sredini. U skladu pretho-

dno recerim, modelni potencijal je uzet u slededem obliku:
V(X) = Vi8(x) + 22 [§(x-L) + 6(x+L)] (3.1

Velic¢ine V;, 1 V, &ije su dimenzije [Jm], mogu da budu proiz-
voljnog znaka. Kasnije €e se videti kakav znak one nuZno moraju
da imaju da bi se zadovoljili eksperimentalni podaci za duZinu

bond-a 2L i energiju tunelovanija 29 .




4. RAZVIJANJE PERIODICNIH FUNKCIJA U FURIJEOV RED
I NEKE VAZNE SUME

Ovo je poglavlje zanimljivo kao matematidki uvod u
dalju analizu kretanja protona u 0-H-0 bond-u. Za potencijale
tipa (3.1) Sredingerov problem moZe da se reSava razvijanjem
funkcija u Furijeov integral, ili u Laplasov integral, ali tako-
dje moZe da se koristi i razvoj funkcija u Furijeov red. S obzi-
rom da je bond sa sl.2 ogranifene duZine 2L i da se takvi bond-
-ovi periodi¢no ponavljaju u feroelektri¢nom kristalu,sama sime-
trija problema zahteva da talasna funkcija protona bude periodi-
¢na sa periodom 2L, pa se problem zato refava razvijanjem tala-
sne funkcije u Furijeov red. Ako je funkcija f(x) periodiéna

sa periodem 2L L Ei.

f(x) = f(x+2L) (4.1

ona moze da se razvije u Furijeov red na slededéi nadin:

ge. ]
k=0 Tok—%

g T e T (4.2)
_,L'%‘_)
Posle mnoZenja relacije (4.2) sa e i integracije pe x,
u granicama od -L do L, uz koriScenje relacije:
- w
1 T (k-k')—x _
-ér de e L == 61{!—" (4.3)
~L
dolazi se do izmaza za koeficijente f,  ijoni su dati sa:
1 h -1k X
fie = 57 J dx e f(x) C4.4)

-L
U daljin analizama potrebne su i vrednosti slededéih suma:

ke =hea K=+
T

: 1 (‘UK'

et ['k,L“] 4+ A2 k=00 (ELE] 2 ;l»;

(4.5)

Da bi se nasSle ove. sume, u Furijeov red (4.1) potrebno Jje da se

razviju sledece funkcije:




f(x) = cos Ix f(x) = chAx
7 o 0 (4.6)
Cod Ax = 0 A(x*2L) chix = chX(x+2L)

on A B P U NP

Ove su funkcije podvuCene talasastom linijom da bi se istakla
njihova periodicnost sa periodom 2L . Naro&ito je znadajno da
se ovo istakne kod periodi¢ne funkcije c¢osix, jer je ona peri-
odi¢na se& periodom 2n/\. Funkcija cos Ax periodiCna je sa peri-
odom 2L i poklapa se sa funkcijom co0sAx samo u intervalu
[-L, L]. S obzirom na (4.1) i (4.3), moZe da se napise:
k=ro ik Ly G e,

CosAx = ) ay e 2 ay = 3 jdx e cos Ax (470

b o1

Integral iz (4.7) moZe jednostavno dase refi, pa se dobija slededi

rezultat:
ik Tx
. k=4 k L
/ =5
COS AX = ‘?Li#—& 5‘ (—k%"-zg A (4.8)
k== (‘L’“) = /\ 2

Rako je chz =cosiz i shz =<sin7iz , u relaciji (4.8) mo¥e da se
izvr8i prelaz A-+A7 , posle &ega se dobija:
:']— l
Sl
Y ;
e (4.9)

Ako se u relacijama (4.8) i (4.9) uvede x=0, tada se dobija:

2=t OO k=400 <
i L)k Bl R L () L

. & - ; )| , = (4.10)
¢ (.EL__)Z s )\2 >\ AN >\L k=< (_.I_‘([ﬂ.)? + }\2 k 6!’1 )\L

Na ovaj su nacin dobijeni izrazi za dve od pomenutih suma. Ako

se u sumama (4.8)ei (4.9) uzme x=%1, tada se dobija:

Jzedag 1 L cos AL ki . L ch AL
) kT iR W : ) ko = 16 A WL S
::; .00 (_I:_)Q = )\2 AAN k=— (T_) = i ’\2 A

U toku daljih izracdunavanja takodje su potrebne i sledede sume:

k=400 i Zk %X R 1 7k {-x
s sumroy L e 4.12)

O¢igledno je da se i do ove sume mo¥e dodi iz relacija (%.8) =i

(4.9) i to ukoliko se izvr&i prelaz x-x*L, tada se dobija sle-




2dno

3

L CNO

(4.14)

1isane.




5.  SVOJSTVENI PROBLEM PROTONA U 0-H-0 BOND-u I
DVA TIPA RESENJA

S%obzirom na relaciju (3.1) i &injenicu da se ana-
lizira jednodimenzioni problem, hamiltonijan protona u bond-u

dat je sa:

o - B2 8%, e R Rl A (s L) ] (5.1)
2m dx2 1 2 = i
gde je m= 1.6739x107%7 kg -masa protona. S obzirom na oblik
hamiltonijana, svojstveni problem HY = EY svodi se na:
d2y 5 1 ]
B—E el = {Wlé(x) i 7 W2[5(X‘L) o (S(X+L)][\V 5325
X
2mE 2mV, 2mV
A2 = M = —— Wo = —;
2 B e

Pozitivnim energijama odgovara znak + ispred A2, dok negati-
vnim, ocgovara - . U daljoj se analizi ispituje sluc¢aj nega-
tivnih energija. Talasna funkcija se i dalje oznadava sa V¥

ReSava se, prema tome, problem:

d2y 5 : 1 , : 4
P A fwpé(x) + 5 Wyl 8(x-L) + S(x+L)1}¥ (5.3)

Kao Sto e vel ranije napomenuto, talasna funkcija ¥, kao i o-
stale veliCine koje figuriSu u relaciji(5.3), razvijaju se u

Furijeov red tipa (4.2), pa je:

i . ™ L . ™
K=o 1k Ex | -1k X
Y(x) = _%)w By g : Y = 5 de ¥(x) e (5.4)
. 4 o
P 5 ] #3 ol = R
k=0 Zk —x : Tk —x Tig i
y el (%5 L ) { ik it el B o
é (X‘xo) = kzg(nAk & M Ak 2 "'Z—L' JdX‘S(X‘Xo) € o 2L
' -L (55)
wa T
gy =X
Zamenom (5.4) i (5.5) u (5.3), posle mnoZenja sa e i integra-

Gibe pol koo U granigama od -L do L, za koeficijente ¥, dobi-

jaju se slededi izrazi:

=1
TR e R
Eﬂ-}2+)\2

[

Wy i W
[2—[_— Ay + (-1) E'EAZ] (5.6)

gde je:




=00 k ::«_}'—tn K
L TELSR Ay = OO {FT R
k=—eo =)
Relacija (5.6) najpre se sumira samo po k , a zatim se pomnoZi
sa (—1ﬂ< i ponovo izvr8i sumiranje po k . Na taj se nadin do-
bija sistem algebarskih jednac¢ina za odredjivanje konstanata

Ay 1 Ap. Sistem ima sledecdi oblik:

{' W k=-+x | W2 k=40 ( B ) k
! e ) ~?%—————%A1 + {7( ) -EE—7—~7JA9 =0
de= b () 2 4 32 En gl i B - )
€58
(W, B=ie gaak W k‘—’-l:‘”
v kﬁ‘) }A1+ P s ¥ —?FJ—~—JA2= 0
LE% pe=dog (7:32-+x2 k= ()2 422

S obzirom na (4.10) i (4.11), ovaj sistem moZe da se napi$e u ob-
14 ke

Wy B .} 3
Bt 5 sy CtadLlAy + 55 <757 Ao = O
(5,82
wl 1 W2 ! =
E—X -A—IL-)—\—E Al " U + i—)\—C/th ALJr\? =

A njegova sekularna jednacina, koja predstavlja uslov za dobija~-
nje netrivijalnih re8enja, ima oblik:

W]Wz . Wl +W2

R 53 gL = O (5.9)

Analizirani slucCaj odgovara negativnim energijama kakve postoje
u 0-H-0 Fkond-u za KH,PO, . Kako, prema sl.1, postoje dve nega-
tivne energije, parametri u sekularnoj jednadini (5.9) moraju
da budu pcdesSeni tako, da ona di dva negativna reSenja za ener-—
giju. Analiza jednaéiné (5.9) pokazuje da je to mogude samo u

slucaju kada su ispunjeni slededéi uslovi:

‘ > 28 2(1 +B%)
Wy = -[W| ; W, = -p2|W| ; =<1 ; St <] 5.10
1 |l 2 P ! 1 1+ B2 B?-L}W! C )

Dalja analiza ovih uslova izvodi se u slededem poglavlju. Na o-
vom je mestu potrebno da se nadje talasna funkcija ¥(x). Na o-
snovu relacija (5.6) i (4.14), reSenje jednacdine (5.3) moZe da se

napisSe u cbliku:

. Ay |W
.60 = B G 0 e ‘ €531




= 74

gde je:

0d resenZa (5.11) mogu da se obrazuju dve linearne kombinacije i
to: V¥r =¥y +¥_ 1 ¥iy =Yy -Y¥Y_ . Jednostavan radun pokazuje da
je:

U_(x) = C; E&Af ; W[1(x) = CITAﬁlkx ((5.129

Kako funkcija shix u ta¢tkama 0 i +L ima vrednost 0, o&i-
gledno je da relacija (5.3) zadovoljava funkciju Y11 - U cilju
pojednostavljenja pisanja indeks II Jje nadalje izostavljen, a

resSenje postavljenog problema je izraZeno funkcijom:

Y(x) = CshAx (5,188

Reéenje se normira uslovom:
L
dewﬁ(x) =1 (5.14)
e

tako da normirana talasna funkcija (5.14) protona u bondu u slu-

caju kada on ima negativnu energiiju, ima konadan oblik:

sh AL

Y(x) = €516
VL [ Ah 2L 2] 1)

2)L

U neposredno]j analizi reSava se jednacina (5.2) u sludajevima po-

zitivnih energija. U ovom je slucaju talasna funkcija oznadena

sa %, a jednac¢ina za E>0 glasi:
d2o 5 1
T AR = {Wy8(x) + 7 Wal8(x-L) + 8(x+L)]}® (5.16)

Kao sSto se vidi, jedn&éina (5.16) se razlikuje od (5.3) samo po
znaku ispred A% . To znad&i da svi rezultati za ovaj sluc¢aj mo-
gu da se dobiju iz rezultata za prethodni, ukoliko se u njima
izvr8i prelaz A + A< . Na osnovu recenog, konaéni rezultati su
sledeci., Sekularna jednacdina ima oblik:

Eoda, L T tgAl = 0 ‘ _ (5.17)
2 Ui ;

a normirana.talasna funkcija data je sa:




resenje bez

sekularna

518

jednacina
















> o1 NA DDAT LR
I BRZINA PROTONA U BOND-u
N ¢ <71 o + r t
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: i ima ln na granicama bond-ova,

1a dodje do prolaska protona kroz é-po-
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"ajevima bond-:

la procene brzine kretanja protona u bond-u.

rzine protona u

i , dobijaju se da zltati koji su dati w

———e e
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nici bond-a. Brzine su relativno male u odnosu na uobi-

domenu mikroobjekata (usrednjeno na oko 30 m/s). S obzirom
Jjene predstave o lokaciji protona u bond-u interesant-

se odrede maksimalne gustine verovatnoce za stanja

dnostavan racun pokazuje da gustine:

edece osobine: Za x=0 je p;(0) =p,(0) =0 i to odgo-

rovatnoc¢e. Gustina verovatnode koja od-
zO0Jj energiji, a to je pgix) nema maksimum, ali ima

rednost na krajevima bond-a (vaZi za sve sliéne slulajeve).

rerovatnode koja odgovara vi$oj energiiji 'L-:.f}_ 2 @stossie

s imum za x=10.2525 A , a to zna¢i na pribliZno

nd-a. Vrednost maksimalne gustine iznosi Py max =




aterijale, na ovom se mestu nede izvr&iti ort

Na osnovu izloZenog moZe da se zakljuci ¢

ond-a, Sto odgovara pretpostavci da je on lociran, ili

esnoj polovini jame. Sto se tide stania viSe e-

g B e

locira u razmaku 0.7 od duZine jame, Zto

proton
cagovara predaiavﬂ da se u pobudjenom stanju proton sta-
ini bond-a. Razmotrimo jo$ i sludaj sta-
3). U ovim stanjima, s obzirom da su realna, struje i br-

jednake nuli, S8to znac¢i da proton pokazuje staticéno pPO-

verova-

vom slucaju mogu samo da se ispitaju gust

¥

(x) = & (x)@;(x) ; Pp (X) = B, (x)2y (x) (7.6

tavno moZe da se pokaZe da iy ima minimum koji je jednak
x=0. Sto se tife gustine fg » Ona ima tri minimuma (u
je sluCaja jednaka nuli). Minimumi nastaju za vrednosti x=0

¥ . 4 < - : B O £
£0. 31650"A . Gustina Pp 1ma maksimume za x=+0.24963 A i

ina tada iznosi: Pp = 3.07273x10

Na kraju ovog poglavlja data je kratka analiza sta-

oseduje pozitivne energije. Sekularna jednadi-

tona kada

&
!

1 e .7

i kao i u sluc¢aju negativnih energd -
e Iniza re nja:

(7.8)

ama'! € 1 €5 odgovaraju talasne tunkcije:
Dy (x) = 1.71362 x 10" 854m X,

5 (x) = 1.65170 % 10" s4n

N Do
iy
-~
O

A1 = 13.106 x 108 cm™! ; ='23.731 210% cm

pozitivnih energi j: ije tipican za feroelektri-

gonalizacija

miranje stanja 9; i &, ,! kao Hto je to uc¢injeno u pret-
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LTONIJAN KRISTALA SA MODELNIM 0-H-0 B

IND-ovima

snje se analize odnose na izolowvani 0-H-0
metod Bogoljubova, kojim se od koordinatne re-

1wtizacije, mozZe

istala koji sadrZzi 0-H-0 bondove.

teorijom Bogoljubova, hamiltonijan

~
@

o1
FIWALY

T =

T 30 su Fermi operatori koji kreiraju proton u

Il [,
bond-u, ¢ije je mesto definisano vektorom kris-

n . Kako svaki bond sadrZi samo jedan proton,

ispunijen uslov




sto zavisi koji se od sluCajeva, odredjenih u poglavlju 6., a-

zira. Matric¢ni elementi interakcije izmedju bond-ova dati

(=

W_. ‘ xfl i "'H.] = dV- -‘!;‘J—{! ‘(4'-7\1“..‘ "(—) W ( = o C } Y 1(‘. - ."” !H‘\‘Q".f <8'6)
1 1 | . 1 1 { 1 | 1

ga tide funkcije V==(E=,E=) ., ona zZavisi od unutrasSnijih koor—

dinativnih bond-ova £- i rastojanja izmedju bond-ova |n-m|
Analitic¢ki izraz ove funkcije nije u potpunosti poznat, ali me-
renja pokazuju da ona eksponencijalno opada sa rastojanjem |ﬁ-ﬁL

Vrednost matric¢nih elemenata iznosi oko 1071 =102 eV . S obzirom

da analitic¢ki izraz nije poznat, necde se vrsSiti proracdun matri-
¢nih elemenata wﬁﬂiﬂﬂﬂﬂ, Kako su funkcije &; i &, , odnosno

®; i ® , ortogonalne, matric¢ni elementi H..r+ su dijagonalni i

b
Q
o
U
o)}
g
o,
]

jom Bogoljubova, podesno je da se

rmi operatora a predje na Pauli operator P i to u skla-

= i Fi- b ‘)"- = (?l;-‘ a- 5 f f) r’i—;‘r‘j‘: (8.8)

Pretpostavimo da kristal ima centar inverzije, pa

su zbog zoga matricni elementi W= (ff'f"f"") jednaki nuli kada
njima =ri indeksa + nose oznaku osnovnog stanja 4, ili ako
samo Jjedan indeks nosi oznaku osnovnog stanja g.

Potrebno je da se u hamiltonijanu (8.1) izvr3i raz-
R 7

po f, te da se uzmu u obzir (B8.7)/i (8.8), a drugi ¢lan

1 hamiltonijanu da se razvije po shemi 1

a M A
SHEMA e
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(8.10)




11ize modelnog 0-H-0 bond=-a su

u bond-u, a takodje i moguc-

nastaju protc
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