Netiesinés singulety anihiliacijos modeliavimas molekulinéje gardeléje

Modeling of singlet—singlet annihiliation in molecular lattice
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Eksitony singulety anihiliacija yra daznal
molekulinése  sistemose  pasireiSkiantis  procesas.
Uztikrinti  eksperimentines salygas, kurios padéty
iSvengti anihiliacijos, gali buti sudétinga: naudojant
mazo intensyvumo spinduliuote, mazéja registruojamo
signalo ir triuk$mo santykis, o matavimo laiko ilginimas
sickiant mazinti triuk§ma ne visoms molekulinéms
sistemoms yra tinkamas ar lengvai jgyvendinamas
sprendimas. Todél daznai yra butina atsizvelgti |
anihiliacijos reiskinj modeliuojant molekulines sistemas.

PaprasCiausias anihiliacijos modelis iSreiSkiamas
lygtimi:

dn _ 2
dt_ )/Tl, (1)

kurioje n(t) yra vidutinis sistemoje i$likusiy suzadinimy
skaicius laiko momentu t, 0 y yra anihiliacijos sparta.
Siame modelyje agregato dydis, suzadinimo perna3os
sparta ir pradinis suzadinimy skaifius agregate yra
laikomi dideliais dydziais, todél j pradinio suzadinimo
skaiCiaus diskretiSkuma galima neatsizvelgti. Norint
empiriSkai jskaityti baigtinio dydzio pernaSos sparta,
anihiliacijos sparta y yra laikoma nuo laiko priklausancia
funkcija y(t), kuri vélesniais laiko momentais yra
proporcinga laipsniniam désniui [1]. Tikslesné tokio
modelio modifikacija — statistikinis modelis. Jis laiko
pradinj suzadinimy skaiéiy diskrec¢iu dydziu, taciau
agregatas vis tiek laikomas viena supermolekule, kurios
energijos lygmenys apraSomi Pauli pagrindiniy kinetiniy
lygciy sistema [2].

Tam, kad pernaSos sparta ir diskrety suzadinimy
skai¢iy buty galima laikyti baigtiniais dydziais,
anihiliacija molekuliniame agregate buvo pasirinkta
modeliuoti naudojant Monte Karlo metoda ir tolydziojo
laiko atsitiktinio klaidziojimo algoritmg. Modeliuojant
Suskai¢iuojamas vieno milijono atsitiktiniy kinetiky
vidurkis naudojant diskrety pradinj suzadinimy skaiciy
gardeléje. Laikant, kad pradinis suzadinimy skaiius
gardeléje aprasomas Puasono skirstiniu, gaunama
kinetika su vidutiniu pradiniu suzadinimy skaiiumi.
Tokios kinetikos suskai¢iuojamos kei¢iant relaksacijos
spartos dydj, Puasono skirstinio vidurkj bei molekulinio
agregato dyd]. Siekiant surasti labiausiai prie Monte
Karlo metodu gautos kinetikos tinkantj laikinés funkcijos

y(t) pavidalg, gautos kreivés yra aproksimuojamos
statistikiniu bei kinetiniu (2) modeliais:

3_1; = _y(t)nz - kreln- (2)

Cia ke yra suzadinimo relaksacijos sparta.
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1pav. Suzadinimy skaiCiaus kinetika vienmatéje
molekulinéje gardeléje (A — Puasono skirstinio vidurkis,
molekulinés gardelés dydis — N = 100 mazgy). Gardeléje
likus vienam suZadinimui, gesimas tampa eksponentinis
dél tiesinés relaksacijos (relaksacijos sparta yra
Krel = 1072 Kyranser. DydZiai yansfer if Kiranster Yra atitinkamai
pernasos trukmeé ir sparta).
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modelis, statistikinis modelis.
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