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Îâàj äèïëîìñêè ðàä�ðà¢åí ó Ëàáîðàòîðèjè çà ïðèìåíó ðà÷óíàðà ó íàóöè, íà Èíñòèòóòóçà �èçèêó�áèõ ïîñâåòèî ïîðîäèöè è ïðèjàòå§èìà êîjèìà äóãójåì íåèçìåðíó çàõâàëíîñò çàïîäðøêó êîjó ñó ìè ïðóæèëè òîêîì ñòóäèðà»à. Æåëåî áèõ äà ñå çàõâàëèì è ñâîì ìåíòîðóÄð Íåíàäó Âóêìèðîâè£ó íà òðóäó è ñòðï§å»ó êîjå jå óëîæèî òîêîì èçðàäå îâã ðàäà è îä êîãàñàì ó ïðîòåêëèõ íåêîëèêî ìåñåöè çàèñòà ïóíî íàó÷èî î ðåøàâà»ó ïðîáëåìà ó �èçèöè, êàî èñàìîj �èçèöè óîïøòå.
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1 ÓâîäÂî¢åí îáå£àâàjó£èì òåõíîëîøêèì ïðèìåíàìà, íàó÷íè èíòåðåñ çà îðãàíñêå ïîëóïðîâîäíèêåêîíòèíóëàíî ðàñòå. Íîâå åëåêòðîíñêå êîìïîíåíòå áàçèðàíå íà îðãàíñêèì ìàòåðèjàëèìà (îð-ãàíñêå LED äèîäå, îðãàíñêå ñîëàðíå £åëèjå...), ñó ñå ïîêçàëå êàî ïîòåíöèjàëíà çàìåíà êîíâåí-öèîíàëíèõ íåîðãàíñêèõ êîìïîíåíòè. Óïðêîñ ìíîãèì ñêîðàø»èì åêñïåðìåíòèìà êîìïëåòíîòåîðèjñêî ðàçóìåâà»å è èíòåðïðåòàöèjà íåêîëèêî ê§ó÷íèõ ñâîjñòàâà îâèõ ìàòåðèjàëà jîø óâåêèçîñòàjå. Íàèìå, åëåêòðîíñêè òðàíñïîðò ó îðãàíñêèì ïîëóïðîâîäíèöèìà ÷åñòî ïðèêàçójå âåîìàäðóãà÷èjå ïîíàøà»å ó ïîðå¢å»ó ñà êîíâåíöèîíàëíèì ïîëóïðîâîäíèöèìà. Ñòàíäàðäíè ìîäåëè,êàî øòî jå çîíñêè òðàíñïîðò, êîjè óñïåøíî îïèñójó íåîðãàíñêå êðèñòàëå ó îâîì ñëó÷àjó íå ìîãóáèòè äèðåêòíî ïðèìå»åíè íà îðãàíñêå êðèñòàëå [3℄,ïà ñå ìîðà ïðèñòóïèòè íîâèì òåîðèjñêèì èíóìåð÷êèì êîíöåïòèìà ïîãîäíèjèì çà ðåøàâà»å îâîã ïðîáëåìà.Êîíöåïò êîjè jå øèðîêî ïðèõâà£åí ó ðàçìàòðà»ó òðàíñïîðòíèõ ïîjàâà jå òçâ. êîíöåïò ïîëà-ðîíà [6℄, êîjè îïèñójå êâàçè ÷åñòèöó ñà÷è»åíó îä íîñèîöà íàåëåêòðèñà»à è ïîëàðèçàöèîíîã îá-ëàêà ðåøåòêå, âåçàíîã çà íîñèîöà. Âåëè÷èíà ïîëàðîíà jå, äàêëå, âðëî âàæàí ïàðàìåòàð ó îïèñóòðàíñïîðòíèõ �åíîìåíà. Íàèìå, ïîçíàòî jå äà jå êîâåíöèîíàëíà band-òåîðèjà ïðèìå»èâà ñàìîàêî jå åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjà çàíåìàð§èâà(íåìà ïîëàðîíà) èëè jàêî ìàëà(âåëèêè ïîëà-ðîíè) ó ïîðå¢å»ó ñà èíòåãðàëîì ïðåêëàïà»à, äîê, íàïðîòèâ, êîä îðãàíñêèõ êðèñòàëà åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjà èìà äîìèíàíòíó óëîãó(ìàëè ïîëàðîí). Îâà äâà ñóïðîòíà ãðàíè÷íà ñëó÷àjàíèñó óñïåëà äà ïîêðèjó íàjèíòåðåñàíòíèjå îðãàíñêå ïîëóïðîâîäíèêå ñà jàêîì åëåêòðîíñêîìñïðåãîì, øòî jå è ðàçëîã íåêîìïëåòíîã ðàçóìåâà»à òðàíñïîðòà íàåëåêòðèñà»à ó îðãàíñêèìêðèñòàëèìà, òå ñå î ìåõàíèçìó òðàíñïîðòà jîø óâåê ðàñïðàâ§à. Äèëåìó jå jîø âèøå ïðîäóáèîåêñïåðèìåíò Âàðòå è Êàðëà[?℄, êîjè jå ïîêàçàî äà ìåõàíèçàì òðàíñïîðòà çàâèñè îä òåìïåðàòóðå:çîíñêè òðàíñïîðò íà íèñêèì òåìïåðàòóðàìà è hopping-òðàíñïîðò íà âèñîêèì òåìïåðàòóðàìà.Ïðåëàç ñà jåäíîã ìåõàíèçìà íà äðóãè ñå äåøàâà íà ñîáíîj òåìïåðàòóðè, à îä åñåíöèjàëíîã jåçíà÷àjà äà áàø íà òîj òåìïåðàòóðè ïîçíàjåìî ïîêðåò§èâîñò ó îðãàíñêèì ìàòåðèjàëèìà.Îðãàíñêè êðèñòàëè, ñàìè ïî ñåáè, íàj÷åø£å ÷èíå 2D-ñëîjåâå êàî íà ñëèêàìà 1 è 2. Ó òèìñëîjåâèìà ìîæå ñå èçäâîjèòè äîìèíàíòàí 1D ïðàâàö, òå jå öè§ îâîã ðàäà ðàçìàòðà»å óòèöàjà,íàjïðå ëîêàëíå, à êàñíèjå è íå-ëîêàëíå åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjå íà òðàíñïîðòíå ïîjàâå áàøó 1D îðãàíñêèì êðèñòàëèìà. Íàjïðå £å, ó îäå§êó 2.1 áèòè äàòà �îðìàëíà àíàëèçà Õàìèë-òîíèjàíà êîjè îïñèjóå îâàêâå ñèñòåìå, à ó îäå§êó 2.2 áèòè èçëîæåíà Áîãî§óáîâ§åâà òåîðåìà.Ó îäå§öèìà 2.3 è 2.4 ðåïðåçåíòîâàíè ñó àíàëèòè÷êè ðåçóëòàòè ïðåòõîäíèõ ðàäîâà[1℄ çà îïòè-ìàëíå ïîëàðîíñêå êîå�èöèjåíòå, a ïîòîì, ó îäå§êó 2.5 ïî ïðâè ïóò ñó èçâåäåíå jåäíà÷èíå çà òåêîå�èöèjåíòå ó ïðèñóñòâó íåëîêàëíå åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjå. Ó îäå§êó 2.6 èçâåäåí jå àíà-ëèòè÷êè èçðàç çà ïîêðåò§èâîñò ó Holstein-îâîì Õàìèëòîíèjàíó ïîëàçå£è îä Êóáîîâå �îðìóëå,äîê jå ó 2.7 àíëèòè÷êè èçâåäåí èçðàç çà ñòójó ó Õàìèëòîíèjàíó ñà íåëîêàëíîì åëåêòðîí-�îíîíèíòåðàêöèjîì.Ó îäå§öèìà 3.1 è 3.2 ñó äàòè íóìåðè÷êè ðåçóëòàòè äîáèjåíè ó ñëó÷àjó ëîêàëíå è íåëîêàëíåèíòåðàêöèjå, äîê ñó ó 3.3 íàâåäåíè è êîìåíòàðèñàíè ðåçóëòàòè äîáèjåíè ó ðàäó [1℄
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Ñëèêà 1: Îðãàíñêè êðèñòàëè.
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Ñëèêà 2: Îðãàíñêè êðèñòàëè.3



2 Òåîðèjñêè ïðèíöèïèÒåîðèjå êîíñòðóèñàíå äà îïèøó òðàíñïîðò ñó áèëå óñïåøíå ñàìî çà ñïåöèjàëíå jà÷èíå åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjå, äîê jå îïøòà òåîðèjà ïðèìå»èâà çà ñâå ïàðàìåòðå jîø óâåê íåäîñòóïíà.Íåäàâíî, ïðîáëåìó ñå ïðèñòóïèëî íà ñëåäå£è íà÷èí[4℄: âèáðàöèjå ñó òðåòóðàíå êëàñè÷íî, àçàòèì jå ðåøàâàíà âðåìåíñêè çàâèñíà Øðåäèíãåðîâà jåäíà÷èíà. Îâàêî äîáèjåíè ðåçóëòàòèóñïåøíî ñó ðåïðîäóêîâàëè òðåíä òåìïåðàòóðíî çàâèñíå ïîêðåò§èâîñòè ó ÎÌÊ ìå¢óòèì, ïî-øòî ñó âèáðàöèjå òðåòèðàíå êëàñè÷íî îíè ñó áèëè âàëèäíè ñàìî íà âèñîêèì òåìïåðàòóðàìà ãäåjå òåðìàëíà åíåðãèjà âå£à îä ñðåä»å �îíîíñêå �ðåê�åíöå. Jàñíî jå äà, êîìïëåòíî ðàçóìåâà»åïðîáëåìà òðàíñïîðòà ó ÎÌÊ ìîæå áèòè äîáèjåíî ñàìî ìèêðîñêîïñêîì òåîðèjîì êîjà òðåòèðàÕàìèëòîíèjàí ñàìîóñàãëøåíî.Ìèêðîñêîïñêè ìîäåëè êîjè åêñïëèöèòíî óê§ó÷ójó åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjó ó Õàìèë-òîíèjàí, ñà �èçè÷êå òà÷êå ãëåäèøòà íóäå ìíîãî áî§å ðåçóëòàòå. Ïðâè îâàêàâ ìîäåë äàî jåHolstein[6℄ è îâàj ìîäåë jå øèðîêî êîðèø£åí äà îïèøå òðàíñïîðòíå ïîjàâå è ðàçìåíó åíåðãèjåèçìå¢ó ìîëåêóëà ó ÷âîðîâèìà ðåøåòêå. Îâàj ìîäåë jå áèî ó ñòà»ó äà ðåïðîäóêójå ðåçóëòàòå çàjàêó è ñëàáó åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjó àëè jå ïðåëàçíè ðåæèì îñòàî íåjàñàí.Âàðèjàöèîíè ïðèñòóï, ïðåäëîæåí îä Yarkony-à è Silbey-à [7℄, ïðîáëåìó òðàíñïîðòà, ïîíóäèîjå îáå£àâàjó£è ïðàâàö ó ðåøàâà»ó ïðîáëåìà jåð ìîæå äà îáåçáåäè îïòèìàëíó ïàðòèöèjó Õà-ìèëòîíèjàíà íà îñíîâíè è ïåðòóðáàöèjó, ÷èíå£è îïðàâäàíîì ïåðòóðáàöèjó ó èíòåðìåäèjàëíîìðåæèìó. Ëîøà ñòðàíà Yarkony-Silbey ìåòîäà jå êîðèø£å»å ñàìî jåäíîã âàðèjàöèîíîã êîå�èöè-jåíòà è ñàìèì òèì, ìà»àê �ëåêñèáèëíîñòè. Êàî ïîáî§øà»å, ìè £åìî ìîäè�èêîâàòè Holstein-îâÕàìèëòîíèjàí, à çàòèì ïîêàçàòè äà Áîãî§óáîâ§åâà òåîðåìà ìîæå áèòè îñíîâ çà âàðèjàöèîíèïðèñòóï è çàjåäíî ñà Merri�eld-îâîì òðàíñ�îðìàöèjîì[1℄, ïîñëóæèòè çà èçðà÷óíàâ»å îïòèìàë-íîã ñòà»à ïîëàðîíà. Íà êðàjó, £åìî èçâåñòè èçðàçå çà ïîêðåò§èâîñò è òî çà ëîêàëíó, à ïîòîìè íåëîêàëíó åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjó.2.1 ÕàìèëòîíèjàíHolstein-îâ[6℄ ìîäåë Õàìèëòîíèjàíà êîjè jå, êàî øòî jå ðå÷åíî, øèðîêî êîðèø£åí çà îïñèâà»åòðàíñïîðòà ó ÎÌÊ ñàñòîjè ñå îä åëåêòðîíñêîã, �îíîíñêîã è èíòåðàãójó£åã äåëà êîjè îïñójåëèíåàðíî è ëîêàëíî êóïëîâàíå åëåêòðîíå è �îíîíå. Çáîã jåäíîñòàâíîñòè ïîñìàòðà£åìî ñàìîjåäàí ìîëåêóë ïî ÷âîðó ðåøåòêå îïèñàí Einstein-îâèì ìîäåëîì �îíîíà áåç äèñïåðçèjå, êîjèäîáðî îájàø»àâà èíòðàìîëåêóëàðíå ìîäå ó ÎÌÊ . Îâàj Õàìèëòîíèjàí ó ðåïðåçåíòàöèjè äðóãåêâàíòèçàöèjå jå äàò ñà(£=1)
H = He +Hph +He−ph (2.1)ãäå ñó

He =
∑

n,m

Jnma
+
n am (2.2)
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Hph = ω
∑

n

a+n an (2.3)è
He−ph = gω

∑

n

a+n an(b
+
n + bn) (2.4)Îâäå ñó a+n è an êðåàöèîíè è àíèõèëàöèîíè îïåðàòîðè åëåêòðîíñêèõ åêñöèòàöèjà(åëåêòðîí èëèøóï§èíà) íà n-òîì ÷âîðó, ω jå �îíîíñêà �ðåê�åíöà, b+n è bn îïåðàòîðè êðåàöèjå è àíèõèëàöèjåçà �îíîíå íà îäãîâàðàjó£åì ÷âîðó. Òàêî¢å, ïðåòïîñòàâè£åìî äà jå êîíöåíòðàöèjà íîñèëàöàíàåëåêòðèñà»à ìàëà, ïà ìîæåìî ðàäèòè ó jåäíî÷åñòè÷íîì ïîòïðîñòîðó. Jnm ñó èíòåãðàëèïðåêëàïà»à èçìå¢ó ëîêàëèçîâàíèõ åëåêòðîíñêèõ ñòà»à íà ÷âîðîâèìà n è m. Òðåáà íàãëàñèòèäà çáîã òðàíñëàöèîíå ñèìåòðèjå Jnm çàâèñè ñàìî îä |n−m|.Ïîñëåä»è ÷ëàí ó Õàìèëòîíèjàíó ïðåäñòàâ§à åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjó ÷èjà jå jà÷èíàîäðå¢åíà áåçäèìåíçèîíîì êîíñòàíòîì g. Kao ÷òî jå ðå÷åíî, ïðåòïîñòàâ§à ñå äà åëåêòðîí èíòå-ðàãójå ëîêàëíî è ëèíåàðíî ñà �îíîíèìà. Î÷èãëåäíî jå äà ñå êîìïëåòíî ðàçóìåâà»å ïðîáëåìàìîæå ïîñòè£è ñàìî àêî ñå è ëîêàëíà è íåëîêàëíà èíòåðàêöèjà óçìó ó îáçèð. Îäãîâàðàjó£è îá-ëèê íåëîêàëíå èíòåðàêöèjå äîáè£åìî àêî ïðåòïîñòàâèìî äà õîïèíã èíòåãðàëè ëèíåàðíî çàâèñåîä ïîìåðàjà ìîëåêóëà òj. äà ñó îáëèêà

J = J0 + α(un+1 − un) (2.5)ãäå ó un ïîìåðàj ìîëåêóëà îä ðàâíîòåæíîã ïîëîæàjà. Êàäà ñå îïåðàòîðè ïîìåðàjà çàïèøó ïðåêîîïåðàòîðà êðåàöèjå è àíõèëàöèjå �îíîíà äîáèjàìî
Hnonloc = φω/2

∑

n

(a+n an−1 + a+n−1an − a+n+1an − a+n an+1)(b
+
n + bn). (2.6)Kàî øòî ñå âèäè, íåëîêàëíè ÷ëàí óçèìà ó îáçèð ñàìî èíòåðàêöèjó ñà íàjáëèæèì ÷âîðîâèìàðåøåòêå. Äà áè ïðåøëè íà âàðèjàöèîíè ðà÷óí ó ñëåäå£åì ïîãëàâ§ó £åìî äå�èíèñàòè ãîð»óãðàíèöó íà ñëîáîäíó åíåðãèjó ãåíåðàëíîã åëåêòðîí-�îíîí ñèñòåìà.2.2 Áîãî§óáîâ§åâà òåîðåìàÑëîáîäíà Õåëìõîëöîâà åíåðãèjà F çà ñèñòåì äå�èíèñàí Õàìèëòîíèjàíîì H íà òåìïåðàòóðèjå äàòà ñà

FH = −β−1lnTre−βH (2.7)ãäå jå β = 1/kBT . Çà èíòåðàãójó£å åëåêòðîí-�îíîí ñèñòåìå ðà÷óíà»å ñëîáîäíå åíåðãèjå jå òå-æàê çàäàòàê. Ñðå£îì, ñëåäå£à íåjåäíàêîñò âàæè çáîã êîíâåêñíîñòè åêñïîíåíöèjàëíå �óíêöèjå.Áîãî§óáîâ§åâà òåîðåìà: Àêî ñó H è H ′ äâà õåðìèòñêà îïåðàòîðà òàêâà äà ñó òðàãîâè
Tre−βH è Tre−βH′ êîíà÷íè çà ñâå âðåäíîñòè β > 0, òàäà jå, çà ñâå âðåäíîñòè β > 0,
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−β−1lnTre−βH ≤ −β−1lnTre−βH′

+ 〈H −H ′〉H′ ≡ FB
H (H ′) (2.8)ãäå ñå óñðåä»àâà»å âðøè ïî ïðîáíîì Õàìèëòîíèjàíó H ′

〈H −H ′〉H′ =
Tr

[

(H −H ′)e−βH′
]

Tre−βH′ . (2.9)Áîãî§óáîâ§åâà òåîðåìà îáåçáå¢ójå îãðàíè÷å»å ñà ãîð»å ñòðàíå FB
H (H ′) íà ñëîáîäíó åíåðãèjó FHíà îñíîâó ïðîáíîã Õàìèëòîíèjàíà H ′. Àêî ïðîáíè Õàìèëòîíèjàí ñàäðæè ïîäåñèâå âàðèjàöèîíåïàðàìåòðå, ìîæåìî äîáèòè îïòèìàëíó ïîäåëó íà îñíîâíè è ïåðòóðáójó£è äåî ìèíèìèçàöèjîìÁîãî§óáîâ§åâå ãðàíèöå ïî îâèì ïàðàìåòðèìà.Óçèìàjó£è ó îáçèð, äà jå ñëîáîäíà åíåðãèjà èíâàðèjàíòíà íà óíèòàðíå òðàíñ�îðìàöèjå Õà-ìèëòîíèjàíà, âàðèjàöèîíè ïðîáíè Õàìèëòîíèjàí ñèñòåìàòñêè ìîæåìî äîáèòè óñâàjà»åì óíè-òàðíå òðàíñ�îðìàöèjå êîjà ñàäðæè âàðèjàöèîíå ïàðàìåòðå. Íåêà óíèòàðíà òðàíñ�îðìàöèjà

U(U †U = 1) äåëójå íà õàìèëòîíèjàí H òàêî äà jå H̃ = U †HU ≡ H̃0 + Ṽ ãäå jå H0 îñíîâíè äåî÷èjè åêñïîíåíò e−βH̃0 ìîæå áèòè èçðà÷óíàò, Áîãî§óáîâ§»âî îãðàíè÷å»å ïîñòàjå
FB
H (H ′) = −β−1lnTre−βH̃0 + 〈Ṽ 〉H̃0

. (2.10)Äàêëå, íà îñíîâó Áîãî§óáîâ§åâå òåîðåìå, êîíñòðóèøåìî êîíà÷íî-òåìïåðàòóðíó âàðèjàöèîíóòåîðèjó êîjà íàì äàjå îïòèìàëíè îñíîâíè äåî Õàìèëòîíèjàíà çà åëåêòðîí-�îíîí ñèñòåìå.2.3 Óíèòàðíà òðàíñ�îðìàöèjàÊàî øòî ñìî âå£ ðåêëè Holstein-îâ Õàìèëòîíèjàí jå äàò ñà
H = He +Hph +He−ph. (2.11)Îâàj Õàìèëòîíèjàí èìà åãçàêòíà ðåøå»à ó äâà ãðàíè÷íà ñëó÷àjà :

• Êàäà jå êîíñòàíòà åëåêòðîí-�îíîí âåçå íóëà, H jå äèjàãîíàëàí ó k-ïðîñòîðó ðåøåòêå, ñàçîíñêîì åíåðãèjîì E(k) =
∑

n′ 6=0 Jn′eikn
′. Îâà ðåïðåçåíòàöèjà îäãîâàðà ñëîáîäíîì åëåê-òðîíó.

• Êàäà ñó èíòåãðàëè ïðåêëàïà»à jåäíàêè íóëè (J = 0) Õàìèëòîíèjàí ìîæå áèòè äèjàãîíà-ëèçîâàí òçâ. òðàíñ�îðìàöèjîì ìàëîã ïîëàðîíà .Äàêëå çà jàêó è ñëàáó ñïðåãó ïåðòóðáàöèîíè ïðèñòóï jå îïðàâäàí è ïðåöèçàí. Ìå¢óòèì,çà èíòåðìåäèjàëíè ðåæèì íåìàìî ìàëå ïàðàìåòðå ïî êîjèìà áè ìîãëè äà ðàçâèjåìî ïåð-òóðáàöèjó. Äà áè äîáèëè ñìèñëåíó ïîäåëó Õàìèëòîíèjàíà íà îñíîâíè è ïåðòóðáójó£è äåîïðèìåíè£åìî Merri�eld-îâó òðàíñ�îðìàöèjó,6



U = e
∑

n
a†nan

∑

m
fm(bn+m−b†n+m), (2.12)ãäå ñó fm ðåàëíè ïàðàìåòðè êîjå òðåáà îäðåäèòè âàðèjàöèîíî. Îâäå m îçíà÷àâà ðåëàòèâíè÷âîð ðåøåòêå. Çà êðèñòàëå ñà ñèìåòðèjîì íà èíâåðçèjó, fm = f−m. Îïòèìàëíà òðàíñ�îðìàöèjàäå�èíèñàíà ñà fm ìîæå çàâèñèòè îä òåìïåðàòóðå çáîã âàðèjàöèîíå ïðîöåäóðå. Ïðèìåòèìî äàçà fm = δm ·f òðàíñ�îðìàöèjà ïîñòàjå ëîêàëíà è äîáèjàìî jåäíîïàðàìåòàðñêè Yarkony-Silbey[7℄ìåòîä, äîê ñå çà fm = δm · g âðà£àìî íà òðàíñ�îðìàöèjó ìàëîã ïîëàðîíà. Äàêëå, Merri�eld-îâà òðàíñ�îðìàöèjà jå óîïøòå»å òðàíñ�îðìàöèjå ìàëîã ïîëàðîíà êîjà óê§ó÷ójå íåëîêàëíåïîìåðàjå �îíîíà îêî åëåêòðîíà.2.3.1 Ôåðìèîíñêè îïåðàòîðèÄà áè òðàíñ�îðìèñàëè Õàìèëòîíèjàí íàjïðå ìîðàìî íà£è òðàíñ�îðìàöèîíå çàêîíå �åðìè-îíñêèõ è áîçîíñêèõ îïåðàòîðà. Ó îâó ñâðõó èñêîðèñòè£åìî Baker-Hausdor�-îâó ëåìó

eB̃Ãe−B̃ = Ã+ [B̃, Ã] +
1

2!
[B̃, [B̃, A]] . . . (2.13)Íàjïðå ïîñìàòðàìî �åðìèîíñêå îïåðàòîðå, ÷èjå ñó êîìóòàöèîíå ðåëàöèjå

{an, a†m} = δnm.Ïðèìå»ójåìî Baker-Hausdor�-îâó ëåìó
A†

n = U †a†nU = a†n +
[

∑

m

a†mam
∑

n′

fn′−m(b
†
n′ − bn′), a†n

]

+ . . .Ïîñìàòðàjìî ÷ëàí ïðâîã ðåäà. Êàî øòî ñå âèäè áîçîíñêè äåî ìîæåìî èçâó£è èñïðåä êîìóòàòîðàòå îñòàjå
[
∑

m

fn′−ma
†
mam, a

†
n] =

∑

m

fn′−ma
†
mama

†
n − a†n

∑

m

fn′−ma
†
mam

=
∑

m

fn′−ma
†
m(δnm − a†nam)− a†n

∑

m

fn′−ma
†
mam

=
∑

m

fn′−ma
†
mδmn

= fn′−na
†
n.Ïîøòî îâàj èçðàç �èãóðèøå ó ñâèì êîìóòàòîðèìà êîíà÷àí èçðàç jå ó ñòâàðè ðàçâîj åêñïîíåí-öèjàëíå �óíêöèjå

A†
n = a†n − a†n

∑

m

fm−n(bm − b†m) +
a†n
2!
(
∑

m

fm−n(bm − b†m)
2 . . .
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A†
n = a†ne

−
∑

fm−n(bm−b†m) (2.14)Àíàëãîíî è çà îïåðàòîð àíõèëàöèjå
A = ae

∑

fm−n(bm−b†m).2.3.2 Áîçîíñêè îïåðàòîðèÈñòó ïðîöåäóðó ïðèìå»ójåìî íà áîçîíñêå îïåðàòîðå óçèìàjó£è ó îáçèð êîìóòàöèîíå ðåëà-öèjå êîjå âàæå çà »èõ
[bn, b

†
m] = δnm

Bn = bn +
[

∑

m

a†mam
∑

n′

fn′(b†m+n′ − bm+n′), bn

]

.Ïîñìàòðàjìî ÷ëàí ïðâîã ðåäà
∑

m

a†mam
∑

n′

fn′[b†m+n′ , bn] = −
∑

m

a†mam
∑

n′

fn′δm+n′,n

= −
∑

fn−ma
†
mam,èç êîãà ñå âèäè äà ñó ñâè êîìóòàòîðè âèøåã ðåäà íóëå. Òðàíñ�îðìàöèîíå jåäíà÷èíå ñó îíäà

Bn = bn −
∑

fn−ma
†
mam, (2.15)è çà îïåðàòîð êðåàöèjå

B†
n = b†n −

∑

fn−ma
†
mam.2.4 Òðàíñ�îðìèñàíè Holstein-îâ Õàìèëòîíèjàí è jåäíà÷èíå f -êîå�èöèjåíàòàÑà ïîçíàòèì çàêîíèìà òðàíñ�îðìàöèjå �åðìèîíñêèõ è áîçîíñêèõ îïåðàòîðà ëàêî äîëàçèìîäî çàêîíà òðàíñ�îðìàöèjå Õàìèëòîíèjàíà. Êðåíèìî ðåäîì:2.4.1 Åëåêòðîíñêè ÷ëàí HeÏîñìàòðàjìî åëåêòðîíñêè äåî Õàìèëòîíèjàíà

He =
∑

n,m

Jnma
†
namÊàäà ïðèìåíèìî Merri�eld-îâó òðàíñ�îðìàöèjó

H̃e = U †HeU8



H̃e =
∑

n,m

Jnma
†
ne

−
∑

m′ fm′ (bn+m′−b†
n+m′ )ame

∑

m′ fm′(bm+m′−b†
m+m′ )ãäå £åìî îçíà÷èòè θ†n = e

−
∑

m′ fm′ (bn+m′−b†
n+m′ ). Îïåðàòîðè an ñå ìîãó çàïèñàòè y k-ðåïðåçåíòàöèjèêàî

am =
1√
N

∑

k

ake
−ikm.Óçèìàjó£è îâî ó îáçèð åëåêòðîíñêè äåî Õàìèëòîíèjàíà jå ó k-ðåïðåçåíòàöèjè äàò ñà

H̃e =
∑

k1,k2

∑

n,m

Jnme
−ik1neik2mθ†nθm. (2.16)2.4.2 Ôîíîíñêè ÷ëàí HphÀíàëîãíî, äîáèjàìî èçðàç çà �îíîíñêè äåî Õàìèëòîíèjàíà

Hph = ω
∑

n

b†nbn

H̃ph = ω
∑

n

(b†n −
∑

m

fn−ma
†
mam)(bn −

∑

m

fn−ma
†
mam)

H̃ph = ω(
∑

n

b†nbn −
∑

n,m

fn−ma
†
mam(b

†
n + bn) +

∑

m,m′

fn−ma
†
mamfn−m′a†m′am′)ãäå £åìî ñàäà èñêîðèñòèòè àïðîêñèìàöèjó ìàëîã áðîjà ÷åñòèöà êîjà jå ìàòåìàòè÷êè �îðìóëè-ñàíà êàî

a†mama
†
m′am′ ≃ a†mamδmm′ .Ïðåëàçîì íà k-ðåïðåçåíòàöèjó äîáèjà ñå

H̃ph = ω
∑

q

b†qbq −
ω√
N

∑

k,q

fqa
†
k+qak(b

†
q + b−q) + ω

∑

k

∑

m

f 2
ma

†
kak (2.17)2.4.3 Èíòåðàêöèîíè ÷ëàí He−phÅëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjà

He−ph = gω
∑

n

a+n an(b
+
n + bn)ñå òðàíñ�îðìèøå íà ñëåäå£è íà÷èí

H̃e−ph = gω
∑

n

a†nan(b
†
n + bn − 2

∑

m

fn−ma
†
mam)
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Íàêîí àïðîêñèìàöèjå ìàëîã áðîjà ÷åñòèöà è ïðåëàñêà íà k-ðåïðåçåíåòàöèjó
H̃e−ph = g

ω√
N

∑

k,q

a†k+qak(b
†
q + b−q) (2.18)Êîìïëåòíè Õàìèëòîíèjàí ìîæåìî ñàäà íàïèñàòè íà ñëåäå£è íà÷èí

H̃ = H̃0 + Ṽãäå jå îñíîâíè äåî H̃0 äèjàãîíàëàí ó k-ðåïðåçåíòàöèjè (2.19)
H̃0 =

∑

k

[

ω ·
(

∑

m

f 2
m − 2gf0

)

+ J̃k

]

a†kak + ω
∑

q

b†qbq

≡ H̃0
e + H̃0

ph. (2.20)Ñà J̃k ñìî îáåëåæèëè ðåíîðìàëèçîâàíó åíåðãèjó
J̃k =

∑

n,m

·〈θ†nθm〉0ñà êîíà÷íî-òåìïåðàòóðíèì ðåíîðìàëèçàöèîíèì �àêòîðèìà
〈θ†nθm〉0 = e−1/2

∑

m′ (fm
′−m−fm′−n)2coth(βω/2).Òðàíñ�îðìèñàíè èíòåðàãójó£è äåî jå ñëîæåíîã îáëèêà

Ṽ ′ = 1/N
∑

k1,k2

∑

n,m

e−ik1neik2m · Jnm · (θ†nθm − 〈θ†nθm〉0)a†k1ak2 +
ω√
N

∑

k,q

(g − fq) · a†k+qak · (b†q + b−q)ãäå ñå óñðåä»àâà»å âðøè ïî �îíîíñêèì ñòà»èìà. Ïðèìåòèìî äà ñìî Õàìèëòîíèjàí ïîäåëèëèíà ÷èñò åëåêòðîíñêè äåî H̃0
e , ÷èñò �îíîíñêè äåî H̃0

ph è ïåðòóðáàöèîíè äåî Ṽ ′. Íàìåðíî ñìî ÷ëàí
J̃k óê§ó÷èëè ó îñíîâíè äåî è îäóçåëè ãà îä èíòåðàãójó£åã äà áè äîáèëè äà jå ñðåä»à âðåäíîñòèíòåðàêöèjà èäeíòè÷êè jåäíàêà íóëè 〈Ṽ ′〉0.2.4.4 Jåäíà÷èíå f-êîå�èöèjåíàòàÊîíñòðóèñà»åì 〈Ṽ ′〉0 Áîãî§óáîâ§åâà ãðàíèöà jå jåäíîñòàâíîA ≤ −β−1lnTre−βH̃0 ≡ A0 .Ïîøòî jå îñíîâíè äåî Õàìèëòîíèjàíà H̃0 = H̃e + H̃ph äèjàãîíàëàí ñëåäè

A0 = −β−1 lnTre−βH̃e − β−1 lnTre−βH̃ph.
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Íàäà§å £åìî èãíîðèñàòè íåçàíèì§èâè �îíîíñêè äåî è óñðåñðåäèòè ñå íà äîïðèíîñ "îäåâåíèõ"åëåêòðîíñêèõ ñòà»à,
Ae

0 = −β−1 lnTre−βH̃e = −β−1 ln
∑

k

e−βεk (2.21)ãäå jå åíåðãèjà åëåêòðîíñêå çîíå
εk = ω ·

(

∑

m

f 2
m − 2gf0

)

+ J̃k (2.22)Ïðèìåòèìî äà jå åíåðãèjà åëåêòðîíñêå çîíå òåìïåðàòóðíî çàâèñíà. Îâà çàâèñíîñò ïîòè÷å îäòåìïåðàòóðíå çàâèñíîñòè âàðèàöèîíèõ ïàðàìåòàðà {fm} è �àêòîðà 〈θ†nθm〉0. Êîðèñòå£è àïðîê-ñèìàöèjó íàjáëèæèõ ñóñåäà çà èíòåãðàëå ïðåêëàïà»à Jnm = J0·δn,m±1 äîáèjàìî èçðàç çà åíåðãèjóçîíå
εk = ω ·

(

∑

m

f 2
m − 2gf0

)

+ 2Jeff cos k (2.23)ãäå jå Jeff

Jeff = J0e
−
∑

m
(f2

m−fmfm+1) coth(βω/2) (2.24)Áîãî§óáîâ§åâî îãðàíè÷å»å ñå ó 1D ñèñòåìó ëàêî äîáèjà èç jåäíà÷èíå (2.23) ,
Ae

0 = −β−1 ln{
∑

k

e−2Jeffβ cos k}Ïðåëàñêîì ñà ñóìå íà èíòåãðàë
Ae

0 = −β−1 lnN + ω
(

∑

m

f 2
m − 2gf0

)

− β−1 ln I0{2βJeff} (2.25)ãäå jå N âåëè÷èíà ñèñòåìà, à I0(x) Bessel-îâà �óíöèjà ïðâå âðñòå. Çà ñèñòåì äå�èíèñàí äàòèìñåòîì ïàðàìåòàðà (J0, g, ω, T )) ìèíèìèçójó£è Ae
0 äîáèjàìo îïòèìàëàí ñåò êîå�èöèjåíàòà {fm},òj. îïòèìàëî ñòà»å ïàðöèjàëíî "îäåâåíîã" ïîëàðîíà. Êàî ðåçóëòàò äîáèjà ñå ñåò jåäíà÷èíà

fm − gδm +
Jeff

ω
× I1(2βJeff)

I0(2βJeff)
× (2fm − fm+1 − fm−1) coth(βω/2) = 0 (2.26)Ïîìî£ó îâèõ jåäíà÷èíà ðà÷óíàìî îïòèìàëíè ñêóï {fm} êîjè ìèíèìèçójå Áîãî§óáîâ§åâî îãðà-íè÷å»å ñëîáîäíå åíåðãèjå. Ïîøòî Jeff çàâèñè îä fm ñèñòåì ìîðà áèòè ðåøåí ñàìîóñàãëàøåíî.Òàêî¢å Ae

0 ìîæå èìàòè âèøå ðåøå»à, ïà ñå ìîðàjó ïîðåäèòè âðåäíîñòè Ae
0 è îäðåäèòè ïðàâèìèíèìóì {fm}.
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2.5 Jåäíà÷èíå f -êîå�èöèjåíàòà çà íåëîêàëíó åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàê-öèjóÏîñòóïàê êîjè ñìî ïðèìåíèëè, ìîæåìî ïðîäóæèòè è íà íååëîêàëíó åëåêòðîí �îíîí èí-òåðàêöèjó äàòó ñà
Hnl = φω/2

∑

n

(a+n an−1 + a+n−1an − a+n+1an − a+n an+1)(b
+
n + bn).Äàêëå, íàjïðå £åìî èçâðøèòè Merri�eld-îâó òðàíñ�îðìàöèjó, à çàòèì èçðà÷óíàòè ñðåä»ó âðåä-íîñò è îäóçåòè jå îä èíòåðàêöèîíîã, à äîäàòè îñíîâíîì äåëó òðàíñ�îðìèñàíîã Õàìèëòîíèjàíà.Íàêîí òîãà íà£è £åìî jåäíà÷èíå f -êîå�èöèjåíàòà è îäðåäèòè îïòèìàëíè ñêóï èñòèõ, âå£ îïè-ñàíèì ïîñòóïêîì ìèíèìèçàöèjå Áîãî§óáîâ§åâîã îãðàíè÷å»à.2.5.1 Òðàíñ�îðìàöèjà íåëîêàëíå åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjåÊàî øòî ñìî íàâåëè íà ïî÷åòêó òåîðèjñêîã ðàçìàòðà»à, çà íåëîêàëíè ÷ëàí èíòåðàêöèjåóçèìàìî

Hnl = φω/2
∑

n

(a+n an−1 + a+n−1an − a+n+1an − a+n an+1)(b
+
n + bn). (2.27)Îíî øòî íàñ çàíèìà jå

H̃nl = U †HnlU.Êîðèñòå£è çàêîíå òðàíñ�îðìàöèjå �åðìèîíñêèõ è áîçîíñêèõ îïåðàòîðà äîáèjàìî
H̃nl = φω/2

∑

n

(a+n an−1θ
†
nθn−1+a+n−1anθ

†
n−1θn−a+n an+1θ

†
nθn+1−a+n+1anθ

†
n+1θn)(b

+
n+bn−2

∑

m

fn−ma
†
mam).(2.28)Ïîòðåáíà íàì jå ñðåä»à âðåäíîñò ïî îñíîâíîì �îíîíñêîì ñòà»ó, çà ÷èjå £åìî èçðà÷óíàâà»åêîðèñòèòè ñëåäå£å �îðìóëå

〈(ba − b†a)
2k〉 = (−1/2)k(coth(βω/2))k

(2k)!

k!
(2.29)è

〈θ†nθm(ba − b†a)〉 = −(fa−n − fa−m)e
−1/2

∑

l
(fl−n−fl−m)2 coth(βω/2) (2.30)Óñðåä»àâà»å £åìî èçâðøèòè ñàìî çà ïðâå ÷ëàíîâå, à çàòèì, êîðèñòå£è ïåðìóòàöèjå èíäåêñà,ïðîøèðèòè íà öåî íåëîêàëíè äåî. Ïðèìåòèìî äà e−1/2

∑

l
(fl−n−fl−m)2 coth(βω/2) çàâèñè îä ðåëàòèâ-íîã ðàñòîjà»à |n−m| ïà ãà ìîæåìî íàïèñàòè êàî θ(|n−m|). Äàêëå, çà ïðâè ÷ëàí óç (b+n + bn)
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〈θ†nθn−1(bn − b†n)〉 = −(f0 − f1)θ(1) (2.31)
〈θ†n−1θn(bn − b†n)〉 = −(f1 − f0)θ(1) (2.32)
〈θ†nθn+1(bn − b†n)〉 = −(f0 − f−1)θ(1) (2.33)
〈θ†n+1θn(bn − b†n)〉 = −(f−1 − f0)θ(1). (2.34)Ïðè óñðåä»àâà»ó ÷ëàíîâà óç 2∑

m fn−ma
†
mam êîðèñòè£åìî àïðîêñèìàöèjó ìàëîã áðîjà ÷åñòèöà.Ïðâè ÷àí jå äàò ñà

〈
∑

m

fn−ma
†
nan−1a

†
mam〉 = f1a

†
nan−1θ(1)òj. öåî íåëîêàëíè äåî jå

〈H̃nl〉0 = −φω/2
∑

n

θ(1)[a†nan−1(f0 − f1) + a†n−1an(f1 − f0)− a†nan+1(f0 − f−1)−

a†n+1an(f−1 − f0)]− φω
∑

n

θ(1)[a†nan−1f1 + a†n−1anf0 − a†nan+1f−1 − a†n+1anf0]

= −φω/2
∑

n

θ(1)[a†nan−1(f0 + f1) + a†n−1an(f1 + f0)− a†nan+1(f0 + f−1)−

a†n+1an(f−1 + f0)] (2.35)Ó k-ðåïðåçåíòàöèjè
〈H̃nl〉0 = φω/2

∑

k

θ(1)a†kak[e
ik(f0 + f1) + e−ik(f1 + f0)− e−ik(f0 + f−1)− (f0 + f−1)]

= φω/2
∑

k

θ(1)a†kak[e
ik(f1 − f−1) + e−ik(f1 − f−1)

= −φωθ(1)
∑

k

a†kak cos k(f1 − f−1) (2.36)2.5.2 Jåäíà÷èíå f-êîå�èöèjåíàòàÎñíîâíè äåî Õàìèëòîíèjàíà jå îíäà
H̃0 =

∑

k

[

ω(
∑

m

f 2
m − 2gf0)

]

+
∑

k

2Jeff cos ka
†
kak − φωθ(1)

∑

k

a†kak cos k(f1 − f−1)

=
∑

k

[

ω(
∑

m

f 2
m − 2gf0) + 2θ(1)(J0 − φω/2(f1 − f−1)) cos k

]

a†kak. (2.37)Îáåëåæèìî (J0 − φω/2(f1 − f−1))θ(1) ñà X . Áîãî§óáîâ§åâà ãðàíèöà jå äàòà ñà13



Ae
0 = −β−1 lnN + ω

∑

(f 2
m − 2gf0)− β−1 ln{I0(−2βX)}, (2.38)ïà ñó jåäíà÷èíå f -êîå�èöèjåíàòà

fm − gδm − 1/ω
I1(2βX)

I0(2βX)
[(2fm − fm+1 − fm−1) coth(βω/2)X − θ(1)φω(δm,1 − δm,−1)] = 0. (2.39)2.6 Ïîêðåò§èâîñòÅêñïåðèìåíòàëíî ìåð§èâà ïîêðåò§èâîñò íîñèëàöà íàåëåêòðèñà»à ìîæå ñå äîáèòè èç êîðå-ëàöèîíå �óíêöèjå ñòðójà. Îíà jå äàòà Kubî-îâîì [2℄ �îðìóëîì

µα,β =
1

e0Nc2kbT

∫ ∞

−∞
dt〈jα(t)jβ〉H , (2.40)êîjà îïèñójå ëèíåàðíè îäçèâ ñòðójå ñèñòåìà íà ñïî§àø»å ïî§å. Îâäå ñó, Nc áðîj íîñèëàöà,

kB Boltzmann-îâà êîíñòàíòà è e0 jå åëåìåíòàðíî íàåëåêòðèñà»å. Òåíçîð ïîêðåò§èâîñòè µαβ jåìåð§èâ ó time-of -flight åêñïåðèìåíòèìà èëè òðàíçèñòîðèìà ñà å�åêòîì ïî§à ãäå ñå íàåëåê-òðèñà»å êðå£å íà ìàêðîñêîïñêîj ñêàëè âå£îj îä ñðåä»åã ñëîáîäíîã ïóòà øòî îäãîâàðà îïñåãóïðèìå»èâîñòè Kubî-îâå �îðìóëå.Äà áèñìî èçðà÷óíàëè jåäíà÷èíó (2.41) ìîðàìî çíàòè êîðåëàöèîíó �óíêöèjó ó ñâàêîì òðå-íóòêó t. Îïåðàòîð ñòðójå èçâåäåí jå èç ïîëàðèçàöèîíîã îïåðàòîðà P = e0
∑

mRma
†
mam ãäå ñìîñà Rm äå�èíèñàëè âåêòîð ðàñòîjà»å ìå¢ó ÷âîðîâèìà ðåøåòêå,

j =
dP

dt
=

1

ih̄
[P, H ]. (2.41)Ïðèìå»ójó£è Merri�eld-îâó òðàíñ�îðìàöèjó äîáèjàìî

〈jα(t)jβ(0)〉H = 〈eiHt/h̄jαe
−iHt/h̄jβ〉H = 〈eiH̃t/h̄j̃αe

−iH̃t/h̄j̃β〉H̃ . (2.42)Ñàäà íàì îñòàjå äà èçâåäåìî èçðàç çà ñòðójó, à çàòèì è ïîêðåò§èâîñò íàjïðå çà Holstein-îâÕàìèëòîíèjàí, à ïîòîì è çà Õàìèëòîíèjàí ñà íåëîêàëíîì åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjîì.2.6.1 Ñòðójà è ïîêðåò§èâîñò çà Holstein-îâ ÕàìèëòîíèjàíÑàäà ìîæåìî èçâåñòè ñòðójó çà Holstein-îâ Õàìèëòîíèjàí ïðåòõîäíî ïîìåíóòè íà÷èí. Óç-ìàjó£è ó îáçèð äà ðàäèìî ó 1D ñèñòåìó, èìàìî
j =

dP

dt
=

1

ih̄
[P,H ]

=
e0
ih̄

∑

m,n

Jnm(Rn −Rm)a
†
nam. (2.43)
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øòî , êàäà ñå ïðèìåíå òðàíñ�îðìàöèîíè çàêîíè �åðìèîíñêèõ è áîçîíñêèõ îïåðàòîðà è àïðîê-ñèìàöèjà íàjáëèæèõ ñóñåäà, äàjå
j̃ =

e0
ih̄

∑

n

J0R(a†n+1anθ
†
n+1θn − a†n−1anθ

†
n−1θn). (2.44)Äà áè èçðà÷óíàëè ïîêðåò§èâîñò ïîòðåáíà íàì jå âðåìåíñêà åâîëóöèjà ñòðójå

j̃(t) = eitH̃/h̄j(0)e−itH̃/h̄.Íàêîí åâîëóöèjå ñðåä»à âðåäíîñò jå
〈j̃(t)j̃(0)〉H̃ = −(

e0
h̄
)2 · J2

0R
2

〈

∑

n,m

(

a†n+1(t)an(t)a
†
m+1amθ

†
n+1(t)θ(t)θ

†
m+1θm

−a†n+1(t)an(t)a
†
m−1amθ

†
n+1(t)θ(t)θ

†
m−1θm

−a†n−1(t)an(t)a
†
m+1amθ

†
n−1(t)θ(t)θ

†
m+1θm

+a†n−1(t)an(t)a
†
m−1amθ

†
n−1(t)θ(t)θ

†
m−1θm

)

〉

H̃

. (2.45)Óñðåä»àâà»å ñå âðøè ïî H̃ , ìå¢óòèì ìè £åìî ãà àïðîêñèìèðàòè îñíîâíèì äåëîì Õàìèëòî-íèjàíà, ïîñëå ÷åãà jå çàêîí âðåìåíñêå åâîëóöèjå �åðìèîíñêèõ îïåðàòîðà jå ó k-ðåïðåçåíòàöèjè
eitH̃/h̄a†ke

−itH̃/h̄ = a†ke
(it/h̄)ε̃(k). (2.46)Çà èçðà÷óíàâà»å ñðåä»å âðåäíîñòè £åìî èñêîðèñòèòè �îðìóëó

〈θ†n(t1)θm(t1)θ†n′(t2)θm′(t2)〉 = e
−(n0+1/2)

∑

j
(fj−n−fj−m)2+(fj−n′−fj−m′ )2

×e−(fj−n−fj−m)(fj−n′−fj−m′ )[(n0+1)eiω(t2−t1)+n0e−iω(t2−t1)]. (2.47)Ïðå¢èìî íà k-ðåïðåçåíòàöèjó è ïîñìàòðàjìî ñàìî ïðâè ÷ëàí
∑

k1,k2

∑

k3,k4

∑

n,m

〈a†k1ak2a
†
k3
ak4〉〈θ†n+1(t)θn(t)θ

†
m+1θm〉eik1(n+1)e−ik2neik3(m+1)e−ik4me(it/h̄)ε̃(k1)e−(it/h̄)ε̃(k2).Ïðèìåíèìî Wik-îâó òåîðåìó íà �åðìèîíñêè äåî

〈a†k1ak2a
†
k3
ak4〉 = δk1,k2δk3,k4nk1nk3 + δk1,k4δk3,k2nk1(1− nk2) (2.48)ãäå £åìî çáîã ìàëîã áðîjà ÷åñòèöà çàíåìàðèòè ÷ëàíîâå ðåäà n2 òå íàì îñòàjå

δk1,k4δk3,k2nk1 .15



Ñðåä»à âðåäíîñò θ-îïåðàòîðà, 〈θ†n+1(t)θn(t)θ
†
m+1θm〉 jå

〈θ†n+1(t)θn(t)θ
†
m+1θm〉 = θ2(1)e−

∑

j
(fj−n−1−fj−n)(fj−m−1−fj−m)[(n0+1)eiωt+n0e−iωt]. (2.49)Êîíà÷íî

〈j̃(t)j̃(0)〉H̃0
= −(

e0
h̄
)2/N2 · J2

0R
2θ2(1)

∑

k1,k2

∑

n,m

F (t)e(it/h̄)(ε̃(k1)−ε̃(k2))nk1

×
(

e−
∑

j
(fj−n−1−fj−n)(fj−m−1−fj−m)eik1(n−m+1)e−ik2(n−m−1)

−e
−
∑

j
(fj−n−1−fj−n)(fj−m+1−fj−m)

eik1(n−m+1)e−ik2(n−m+1)

−e−
∑

j
(fj−n+1−fj−n)(fj−m+1−fj−m)eik1(n−m−1)e−ik2(n−m−1)

+e−
∑

j
(fj−n+1−fj−n)(fj−m+1−fj−m)eik1(n−m−1)e−ik2(n−m+1)

)

. (2.50)Çà Holstein-îâ Õàìèëòîíèjàí µ jå äàòà ñà
µ = − 1

e0N2kbT
(
e0
h̄
)2/N2 · J2

0R
2θ2(1)

∫ ∞

∞
dt

∑

k1,k2

∑

n,m

F (t)e(it/h̄)(ε̃(k1)−ε̃(k2))nk1

×
(

e−
∑

j
(fj−n−1−fj−n)(fj−m−1−fj−m)eik1(n−m+1)e−ik2(n−m−1)

−e
−
∑

j
(fj−n−1−fj−n)(fj−m+1−fj−m)

eik1(n−m+1)e−ik2(n−m+1)

−e−
∑

j
(fj−n+1−fj−n)(fj−m+1−fj−m)eik1(n−m−1)e−ik2(n−m−1)

+e−
∑

j
(fj−n+1−fj−n)(fj−m+1−fj−m)eik1(n−m−1)e−ik2(n−m+1)

) (2.51)ãäå jå
F (t) = e[(n0+1)eiωt+n0e−iωt].2.6.2 Ñòðójà è ïîêðåò§èâîñò çà íåëîêàëíó åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjóÏîñòóïàê, àíàëîãàí ïðåòõîäíî ïðèëîæåíîì, ìîæåìî ïðèìåíèòè è íà Õàìèëòîíèjàí êîjèóê§ó÷èjå íåëîêàëíó åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjó. Êîðèñòå£è äîáèjåíè ðåçóëòàò çà [P	, H ]f èðà÷óíàjó£è

[P, Hnl]äîáèjàìî, ðàçìàòðàjó£è íàjïðå ïðâè ÷ëàí
1

ih̄
[P, Hnl] =

φωe0
2ih̄

[
∑

n,m

Rma
†
mam, a

†
nan−1](b

†
n + bn)

=
φωe0
2ih̄

∑

n,m

Rm(a
†
mama

†
nan−1 − a†nan−1a

†
mam)(b

†
n + bn)
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=
φωe0
2ih̄

∑

n

(Rn − Rn−1)a
†
nan−1(b

†
n + bn)øòî jå êàäà ñå ñàáåðó ñâè ÷ëàíîâè

=
φωe0
2ih̄

(Rn,n−1a
†
nan−1 +Rn−1,na

†
n−1an

−Rn,n+1a
†
nan+1 − Rn+1,na

†
n+1an)(b

†
n + bn) (2.52)èç ÷åãà ñëåäè äà jå ñòðójà äàòà ñà

j =
e0
ih̄
(
∑

nm

RnmJnma
†
nam+

φω

2

∑

n

(Rn,n−1a
†
nan−1+Rn−1,na

†
n−1an−Rn,n+1a

†
nan+1−Rn+1,na

†
n+1an)(b

†
n+bn).(2.53)Àêî ñàäà ïðèìåíèìî Merri�eld-îâó òðàíñ�îðìàöèjó äîáèjàìî

j =
e0
ih̄
(
∑

nm

RnmJnma
†
namθ

†
nθm +

φω

2

∑

n

(Rn,n−1a
†
nan−1θ

†
nθn−1 +Rn−1,na

†
n−1anθ

†
n−1θn

−Rn,n+1a
†
nan+1θ

†
nθn+1 −Rn+1,na

†
n+1anθ

†
n+1θn)(b

†
n + bn − 2

∑

m

fn−ma
†
mam)). (2.54)Íàêîí ïðèìåíå, âå£ ïîìåíóòèõ, àïðîêñèìàöèjå íàjáëèæèõ ñóñåäà è àïðîêñèìàöèjå ìàëîã áðîjà÷åñòèöà,

j =
e0
ih̄
R(

∑

n

J0(a
†
n+1anθ

†
n+1θn + a†nan+1θ

†
nθn+1) +

φω

2

∑

n

(a†nan−1θ
†
nθn−1 + a†n−1anθ

†
n−1θn

−a†nan+1θ
†
nθn+1 − a†n+1anθ

†
n+1θn)(b

†
n + bn) + φω

∑

n

(f1a
†
nan−1θ

†
nθn−1 + f0a

†
n−1anθ

†
n−1θn

−f−1a
†
nan+1θ

†
nθn+1 − f0a

†
n+1anθ

†
n+1θn)). (2.55)Ïðèìåòèìî äà ñå ïðè ðà÷óíà»ó êîðåëàöèîíå �óíêöèjå
〈j̃(t)j̃(0)〉h̃0ìîðà âðøèòè óñðåä»àâà»å îïåðàòîðà îáëèêà

θn(t1)θm(t1)θn′(t2)θm′(t2)(b
†
n + bn)è

θn(t1)θm(t1)θn′(t2)θm′(t2)(b
†
n′ + bn′)øòî jå àíàëèòè÷êè âðëî ñëîæåí çàäàòàê, òå íå£å áèòè òåìà îâîã ðàäà.
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3 Íóìåðè÷êè ðåçóëòàòèÍóìåðè÷êè äåî ïðîðà÷óíà óðà¢åí jå ó ïðîãðàìñêîì jåçèêó Fortran. Ñàäà £åìî ïðèêàçàòèðåøå»à jåäíà÷èíà äî êîjèõ ñìî äîøëè, ãðà�èêå êîjè èç »èõ ñëåäå è ïðîäèñêóòîâàòè î �èçè÷êîìñìèñëó ðåçóëòàòà.3.1 f -êîå�èöèjåíòè çà Holstein-îâ ÕàìèëòîíèjàíÑèñòåì jåäíà÷èíà êîjè ñìî äîáèëè ìèíèìèçàöèjîì Áîãî§óáîâ§åâîã îãðàíè÷å»à Holstein-îâîã Õàìèëòîíèjàíà
fm − gδm +

Jeff

ω
× I1(2βJeff)

I0(2βJeff)
× (2fm − fm+1 − fm−1) coth(βω/2) = 0,íå ìîæå ñå ðåøèòè àíàëèòè÷êè. Âàæíî jå èñòà£è äà ìîæå ïîñòîjàòè âèøå ðåøå»à, òå ñå ñåòîïòèìàëíèõ f -êîå�èöèjåíàòà äîáèjà íàêîí ðà÷óíà»à Áîãî§óáîâ§åâå ãðàíèöå è óçèìà»à »åíåìèíèìàëíå âðåäíîñòè. Îíî øòî ñå íà ïðâè ïîãëåä ïðèìå£èjå jå, äà jå îâî ñèñòåì íåëèíåàðíèõjåäíà÷èíà òå jå íàøà ïðâîáèòíà çàìèñàî áèëà äà ãà çàïèøåìî íà ñëåäå£è íà÷èí

f(m) = h(f−m....fm) (3.56)è ðåøèìî èòåðàòèâíî, àëè òàj ïîêóøàj íèjå óðîäèî ïëîäîì, jåð jå äàâàî ðåçóëòàòå ñàì çà ñëó÷àjjàêîã g, òj çà jàêî ìàëè îïñåã íàìà èíòåðåñàíòíèõ âðåäíîñòè. Ñëåäå£à èäåjà áèëà jå äà îâîïðåäñòàâèìî êàî ñèñòåì ëèíåàðíèõ jåäíà÷èíà, êîjè áè ðåøàâàëè èòåðàòèâíî, òàêî øòî áè êî-å�èöèjåíòè çàâèñèëè îä ïðåäõîäíîã ñåòà âðåäíîñòè f -êîå�èöèjåíàòà. Ìàòðèöà êîå�èöèjåíàòàjå òðèäèjàãîíàëíà è ìîæå ñå çàïèñàòè íà ñëåäå£è íà÷èí
A =























1 + 2h −h 0 0 0 . . . 0
−h 1 + 2h −h 0 0 . . . 0
0 −h 1 + 2h −h 0 . . . 0... ... . . . . . . . . . . . . 0
0 0 . . . 0 h 1 + 2h −h
0 0 0 . . . 0 h 1 + 2h





















Èñïîñòàâèëî ñå, äà íè íà îâàj íà÷èí ñèòóàöèjà íèjå ïîñòàëà ïîâî§íèjà, ïà ñå ïðèîíóëî íààíàëèçó ñàìèõ jåäíà÷èíà. �ëàâíè ðàçëîã íå êîíâåðãèðà»à ðåøå»à jå ñèíãóëàðíî ïîíàøà»åêîëè÷íèêà Beseel-îâèõ �óíêöèjà êîjå jå ãðà�è÷êè ïðèêàçàíî íà ñëèöè 3:
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Ñëèêà 3: Ïðèêàçàí jå îäíîñ Bessel-îâå �óíêöèjà ïðâå âðñòå.Äà§å ñìî, ó ðåøàâà»ó ïðîáëåìà, íàñòàâèëè ó ñëåäå£åì ïðàâöó: Êàäà �èêñèðàìî Jeff ðå-øàâàìî ñèñòåì ëèíåàðíèõ jåäíà÷èíà, òj äîáèjàìî äà f = f(Jeff) øòî êàäà ñå âðàòè ó èçðàç çà
Jeff ïîñòàjå íåëèíåàðíà jåäíà÷èíà îáëèêà

F (Jeff) = 0 (3.57)
Jeff = J0θ(1)

F (Jeff) = 0 ÷èjå ðåøå»å ñòàâ§àìî ó ñèñòåì ëèíåàðíèõ jåäíà÷èíà è äîáèjàìî æå§åíå êîå�è-öèjåíòå. Ïîñòîjè âèøå ðåøå»à, ïà ñå îíî ïðàâî äîáèjà ðà÷óíà»åì Áîãî§óáîâ§åâå ãðàíèöåè óçèìà»åì ñåòà çà êîjè Áîãî§óáîâ§åâà ãðàíèöà èìà ìèíèìóì. Íà ñëèöè 4 jå äàò ãðà�èêíåëèíåàðíå �óíêöèjå F (Jeff) íà êîìå ñå âðëî ëàêî ïðèìå£ójå äîïðèíîñ ñèíãóëàðíèõ äåëîâàêîëè÷íèêà �óíêöèjà.
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Ñëèêà 4: Ôóíêöèjå ñó äàòå çà ðàçëè÷èòå âðåäíîñòè êîíñòàíòå âåçå g. Ïîêàçàëî ñå äà îâàj ìåòîä ðàäè ó æå§åíîì îïñåãó ïàðàìåòàðà òå ñó âðåäíîñòè f -êîå�èöèjåíàòàäàòå íà ñëèöè 5
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Ñëèêà 5: f -êîå�èöèjåíòè çà ðàçëè÷èòå âðåäíîñòè êîíñòàíòå âåçå g. βω = 10, J0 = 1/220



Ñà ñëèêå 5 ñå jàñíî âèäè êàêî ëîêàëèçàöèjà åëåêòðîíà çàâèñè îä êîíñòàíòå âåçå, øòî íàìäàjå óâèä ó òàêîçâàíè self-trapping ïðåëàç, òj ïðåëàç ñà ìàëîã íà âåëèêî ïîëàðîíñêî ñòà»å ïðèñìà»å»ó êîíñòàíòå èíòåðàêöèjå.Àêî îâó çàâèñíîñò ïðèêàæåìî íà ëîãàðèòàìñêîj ñêàëè
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Ñëèêà 6: f êîå�èöèjåíòè íà ëîãàðèòàìñêîj ñêàëè. βω = 10, J0 = 1/2.âèäèìî êàêî f -êå�èöèjåíòè çàâèñå îä ðàñòîjà»à.3.2 f -êîå�èöèjåíòè çà íåëîêàëíó åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjóÏîó÷åíè ïðåòõîäíèì èñêóñòâîì, ñèñòåì jåäíà÷èíà çà íåëîêàëíó åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàê-öèjó, èàêî ñëîæåíèjè, ðåøàâàìî àíàëîãíî. Îíî øòî £åìî ïðèêàçàòè jå íàäîâåçèâà»å íà ðàäãäå jå îáðà¢åí Õàìèëòîíèjàí è ÷èjå ñìî ðåçóëòàòå ïîíîâèëè ó ïðåäõîäíîì äåëó. Ïîñìàòðà£åìî21



îäíîñå êîíñòàíòè ëîêàëíå è íåëîêàëíå èíòåðàêöèjå, ãäå íàì êîíñòàíòà ëîêàëíå èíòåðàêöèjåóçèìà âðåäíîñòè g = 2 è g = 1.5. Íàâåäèìî ïðâî ñëèêå íåëèíåàðíèõ �óíêöèjà
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Ñëèêà 7: Íåëèíåàðíå �óíêöèjå F (Jeff) çà g = 2 è ðàçëè÷èòå âðåäíîñòèφ.βω = 10.
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Ñëèêà 8: Íåëèíåàðíå �óíêöèjå F (Jeff) çà g = 1.5 è ðàçëè÷èòå âðåäíîñòèφ.βω = 10.
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Ïðèìå£ójåìî íà ñëèöè 7, äà çà g = 2 �óíêöèjå çà ñâå âðåäíîñòè φ èìàjó ðåøå»å (ìèíèìóìåíåðãèjå) íà èñòîì ìåñòó, øòî íàñ íàâîäè íà çàê§ó÷àê äà ó ñëó÷àjó jàêå ëîêàëíå ñïðåãå íåëî-êàëíà åëåêòðîí �îíîí èíòåðàêöèjà ñëàáî óòè÷å íà ëîêàëèçàöèjó. Íà ñëèöè 9 î÷èòàâàìî äà ñåïðè ñìà»èâà»ó âðåäíîñòè φ âðà£àìî íà ñëó÷àj Holstein-îâîã Õàìèëòèíèjàíà.
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Ñëèêà 9: f -êîå�èöèjåíòè çà g = 2 è ðàçëè÷èòå âðåäíîñòè φ.βω = 10.Àëíàëîãíó ñèòóàöèjó èìàìî è çà ñëó÷àj g = 1.5 øòî âèäèìî íà ñëèöè 10
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Ñëèêà 10: f êîå�èöèjåíòè çà g = 1.5 è ðàçëè÷èòå âðåäíîñòè φ.βω = 10.23



Ïðè äîäàâà»ó íåëîêàëíå åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjå ñèìåòðè÷àí îáëèê ðåøå»à ñå ãóáèçáîã àíòèñèìåòðè÷íîñòè íåëîêàëíîã ÷ëàíà íàêîí èçâðøåíå óíèòàðíå òðàíñ�îðìàöèjå êàî øòîâèäèìî íà ñëèöè 10. Êóðèîçèòåòà ðàäè, íà ñëèöè 10 äàò jå íå�èçè÷êè ñëó÷àj êàäà jå êîíñòàíòàíåëîêàëíå èíòåðàêöèjå âå£à îä êîíñòàíòå ëîêàëíå èíòåðàêöèjå, ïî êîìå âèäèìî äà äîëàçè äîäåëîêàëèçàöèjå ó ñêëàäó ñà èíòóèòèâíèì î÷åêèâà»èìà.3.3 Ïîêðåò§èâîñò íîñèëàöàÄà áè ñàäà ïðîó÷èëè êàêî êîíññòàíòà âåçå óòè÷å íà íà ïîêðåò§èâîñò íàâîäèìî ðåçóëòàòåðàäà[1℄ èç êîjèõ âèäèìî äà ó âàðèàöèîíîì ïðèñòóïó ïðåëàç íà ìàëè ïîëàðîí íèjå äèðåêòíîïîâåçàí ñà ñà ïðåëàçîì ñà hopping-ðåæèìà íà çîíñêè ðåæèì. �ëàäàê ïðåëàç êîjè ñå äîáèjàìå¢ó ìåõàíèçìèìà òðàíñïîðòà íå îäãîâàðà ïðåëàçó ó ïîëàðîíñêîj ñòðóêòóðè, òà÷íèjå äåøàâàñå íà íèæîj òåìïåðàòóðè. Ñàäà £åìî äàòè íà ñëèêàìà 11 è 12 ïîêðåò§èâîñòè çà ðàçëè÷èòåìåõàíèçìå òðàíñïîðòà

Ñëèêà 11: 1D Band-ïîêðåò§èâîñò è Hopping-ïîêðåò§èâîñò çà ðàçëè÷èòå êîíñòàíòå ñïðåãå.
J0/ω0 = 1/2
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Íà êðàjó íàâîäèìî ðåçóëòàòå ðàäà äîáèjåíå çà ïîêðåò§èâîñò óïîðå¢åíå ñà åêñïåðèìåíòàëíèìðåçóëòàòèìà

Ñëèêà 12: Ïîðå¢e»å òåîðèjñêèõ ðåçóëòàòà ñà åêñïåðèìåíòàëíèì ìåðå»èìà íà óëòðà÷èñòîìíà�òàëåíñêîì êðèñòàëó.
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4 Çàê§ó÷àêÓ îâîì ðàäó ñìî àíàëèçèðàëè jåäíîäèìåíçèîíå ìîäåëå îðãàíñêèõ êðèñòàëà, êàî è »èõîâåïîñëåäèöå íà òðàíñïîðòíå îñáèíå ñèñòåìà. Äàêëå, êîðèñòèëè ñìî êîíà÷íî òåìïåðàòóðíè �îð-ìàëèçàì áàçèðàí íà Meri�eld-îâîj òðàíñ�îðìàöèjè è Áîãî§óáîâ§åâîj òåîðåìè äà áè äîáèëèîïòèìàëíè áàçèñ èíòåðàãójó£åã åëåêòðîí-�îíîí ñèñòåìà ó êîjè ñìî óðà÷àíàëè è íåëîêàëíóåëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjó. Íàjâàæíèjè ðåçóëòàò jå êâàíòèòàòèâíè îïèñ ïðåëàçà ñà ìàëîãíà âåëèêî ïîëàðîíñêî ñòà»å ó çàâèñíîñòè îä êîíñòàíòè èíòåðàêöèjå,êîjè ñìî äîáèëè íóìåð÷-êèì ðåøàâà»åì jåäíà÷èíà dressing-êîå�èöèjåíàòà. Àíàëèòè÷êè ñìî èçâåëè ñòðójå çà ëîêàëíóè êàî ïîáî§øà»å çà íåëîêàëíó åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjó. Àíàëèòè÷êè ñìî èçâåëè èçðàççà ïîêðåò§èâîñò Holstein-îâîã Õàìèëòîíèjàíà êîðèñòå£è Êóáîîâó �îðìóëó äîê ñó àíàëèòè÷êèðåçóëòàòè ïîêðåò§èâîñòè çà Õàìèëòîíèjàí ñà íåëîêàëíîì åëåêòðîí �îíîí èíòåðàêöèjîì èçî-ñòàëè è ñâàêàêî ñó öè§ ó ñêîðèjîj áóäó£íîñòè, êàî è íóìåðè÷êè ðåçóëòàòè çà ïîêðåò§èâîñòó ñèñòåìó ñà íåëîêàëíîì åëåêòðîí-�îíîí èíòåðàêöèjîì.Íà êðàjó ñìî äàëè ïðåãëåä íåêèõ îäïîñòîjå£èõ ðåçóëòàòà ó îêâèðó íàåëòðèñà»à êîjîì ñå êâàíòèòàòèâíî ìîæå îïèñàòè òðàíñïîðòíàåëåêðèñà»à ó ÎÌÊ. Ê§ó÷íî ïîáî§øà§å jå äà ñâå òåìïåðàòóðíî çàâèñíå òåîðåòñêå êðèâåïðåäâè¢àjó ãëàäàê ïðåëàç ñà hopping-ðåæèìà íà çîíñêè ðåæèì èçóçåâ êàäà jå ó ïèòà»ó ìàëèïîëàðîí, øòî íàñ îõðàáðójå äà jå èçáîð óíèòàðíå òðàíñ�îðìàöèjå áèî àäåêâàòàí.
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