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INTRODUCAO

» Sdlitons ou ondas solitarias (J. Scott Russel - 1834):
configuracdes de campo com energia finita que preservam sua
forma e velocidade.
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FIGURE: Ref: Flindt, Christian. Nature Vol. 502, pages 630-632 (Oct
2013)
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INTRODUCAO

Kinks

Tipos mais simples de sélitons em uma dimens3o espacial.

» S3o caracterizados por uma carga topoldgica conservada.

» Apresentam limites assintéticos diferentes e conectam
minimos ou vacuos de um potencial.
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FIGURE: Esq.: Potencial ¢*. Dir.: Solucdes: kink e anti-kink.
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INTRODUCAO

Twistons EM CRISTAIS DE POLIETILENO - MANSFIELD E
Boyp (1978)

Torgdes suaves de 180° que se prolongam em vdrios grupos de CH»
no plano ortogonal a direcao da cadeia.
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FIGURE: Ref: Mansfield and Boyd. Journal of Polymer Science: Polymer
Physics Edition, Vol. 16, 1227-1252 (1978)
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TEORIA DE CAMPOS ESCALARES PARA
CONFIGURACOES UNIDIMENSIONAIS

Convencdes: g'” = diag(+, —, —, —) e sistema de unidades naturais
c=h=1.

A teoria para um modelo de dois campos escalares reais ¢ = ¢(x, t) e
X = x(x, t) pode ser descrita pela seguinte densidade de lagrangiana

1 1
L= > u¢au¢ + Eauxaux = V(é,x), (1)
onde V/(¢, x) é o potencial que especificard o modelo de dois campos

a ser estudado.
As equacdes de movimento dessa configuracdo sdo dadas por

p—¢"+Vy=0 e ¥—x"+V, =0. (2)
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SOLUCOES ESTATICAS

No regime estatico, considerando ¢ = ¢(x) e x = x(x), as
equagdes de movimento s3o dadas por

"=V, e X' = V. (3)

Podemos efetuar uma transformada de Legendre a partir da qual
escrevemos a energia total como

E:/_:dep:/_oo [(252/2+2/+V(¢,). (4)
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METODO BPS (BOGOMOL'NYI - 1976, PRASAD E
SOMERFIELD - 1975)

Vamos definir o potencial V/(¢) como sendo
_wr oW
V(g x) = > T (5)
O segundo passo da aplicagdo do método consiste em manipular o
integrando na forma

+o0
E= 2/ dx [(¢) F Wy)? + (X F Wi )® 20/ Wy + 2) W, | .
— 0o
(6)
Observe que para obtermos a energia minima n3o-trivial do sistema
é necessario que

ng'::I:W¢ e X’::I:WX, (7)

que sao agora nossas relacdes para as equacgoes de primeira ordem.
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Com isso, podemos finalmente escrever a energia BPS para modelos
de dois campos escalares reais, que é dada por

+o0o +00 dw
Eors =+ [ (oWt w) == [ T (9)

ou seja,
Egps = |W(¢(20), x(20)) — W(d(—0), x(—=0)).  (9)

Desde que Wy, = W,4 podemos verificar que as equagdes de
primeira ordem satisfazem as equag¢des de movimento .
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CORRENTE TOPOLOGICA

Uma das maneiras de escrevermos essa corrente é considerando

= e, W(s,x), (10)
onde u,v = 0,1 e ¥ é o tensor de Levi-Civita - antissimétrico e
em duas dimensdes (%! = 1 = —¢!0; €% = 0 = €!!). Por causa da
antissimetria de €*”, fica claro que J* é uma quantidade conservada,
ou seja
ot =0. (11)
Assim, para solucdes estdticas, a carga topoldgica é dada por
—+00
Q= / dxJ®, (12)
—00

que também é uma quantidade conservada.

dw
Note que O = v entao
Ix

Q=AW = Egps. (13)

10/30



Considerando as equagdes
gb'::I:W¢ e X'::I:WX,
é possivel determinar a equacao da drbita, que relaciona os campos

¢ e x, que é dada por

do _ We(9,x)
dx Wy, x)’ (14)

dai fica claro que sdo necessdrias técnicas especiais para desacoplar
essas equacoes.
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METODO DA DEFORMAGAO (BAZEIA, LOSANO E
MALBOUISSON - 2002)

Permite a construcao de muitas outras novas teorias analiticas, com
solucdo tipo defeito, a partir de uma teoria original bem conhecida,

ou seja
L= 20,696 - V(o) (15)
¢ 1
La = 50ux0"x = U(x). (16)
A funcido de deformacdo f escolhida deve ser tal que
f=1f(x) =9, (17)

que admite uma inversa
x = f1(¢). (18)
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METODO DA DEFORMACAO

O método nos dd uma relagdo para U(x), na forma

FRILEL) )
X

que especifica a nova teoria, criada a partir da funcao deformadora,
que tem como solucdo analitica

X(x) = FH(6(x)). (20)

13/30



METODO DE EXTENSAO DO MODELO DE UM PARA
Dois CampOS (BAZEIA, LOSANO E SANTOS - 2013)

Vejamos que

¢ = fX’ e We(o — x) = EWi(x),  (21)
ent3o podemos escrever

¢'(x) _ do _ We(x)

f, = = = . 22
X)) dx o WAX) (22)
Ideia chave do método: usar uma funcdo deformadora para
reescrever a equagao acima como
d Wy (o,
d¢ _ Wy(9, x) (23)
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METODO DE EXTENSAO

O primeiro passo para efetivar a ideia é reconhecer que a equacdo

de primeira ordem ¢ = W(¢) pode ser reescrita de trés formas
equivalentes

¢ = Wy(9),
¢ = We(x),
@' = Wy(¢, X)-
O mesmo pode ser feito para x' = W, (x), nos dando
X/ = WX(¢)7
X' = Wy (x),
X' = Wy(o,x)
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METODO DE EXTENSAO

O segundo passo ¢ utilizar um mecanismo construido para controlar
o método.

a+a+a=1,
by + by + b3 =1,
c1+c+c3=0.

Utilizando esses pardmetros, podemos efetuar as mudancas:

Wy — a1 Wi(x) + a2 Wi(o, x) + asWy (o)

Wy — bi Wy (x) + ba Wy (9, ) + bs Wy (¢),

de forma que

Wo _ atWs(x) + 22Ws(9, x) + asWo(9) + c1g(x) + cg(é, x) + c3g(4)

Wy b Wy (x) + bWy (¢, x) + bs Wy (¢)
(24)
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METODO DE EXTENSAO

A forma especifica de g pode ser obtida ao tirarmos proveito de
uma condicao que o superpotencial para um modelo de dois campos
W (¢, x) obedece, que é

Wey = Wyg- (25)
Temos finalmente o vinculo

by Wyg(o, x) + bsWye(¢) =
a1 Wiy (X) + a2 Wy (0, X) + c18x(X) + c28y (9, X).

que é usado para calcular a funcdo g.

Feito isso, podemos finalmente determinar a formal final de W(¢, x),
que define um modelo de dois campos, que, por construcdo, ja ap-
resenta um par de solucdes.
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Twistons NO POLIETILENO CRISTALINO E METODO
DA EXTENSAO

» Resultados Anteriores

Bazeia e Ventura (1999) abordaram a dindmica dos twistons
através de um modelo de dois campos escalares (estaticos)

1 1
L=3 L, pOH  + §8ux3“x - V(,x), (26)

com potencial

V(6.0 = S0 — ) +uon? + (X (27)
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RESULTADOS ANTERIORES

FIGURE: Potencial V para A=1.1e py=1.
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RESULTADOS ANTERIORES
As equacgdes de primeira ordem sdo dadas por

¢ =N =N+ ux’e e X = uxe” (28)

Além disso, sdo encontradas as solucoes

o= 71'\/; (1 —tanh(m2ux)) e x =my /2 - 1\/; (tanh (m2ux) + 1).
(

29)

O potencial pode ser obtido do superpotencial, dado por
1.oo(1 2 L 5 5
W(9,x) = 520" | 50 —7° | + Suo™xX". (30)
Podemos calcular a energia total usando o método BPS
1, 4
EBPS = ZAﬂ' . (31)

Utilizando |A|7? = 7.30 kcal/mol, obtemos E = 17.99 kcal/mol.
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Novos MODELOS PARA Twistons

Método de extensiol!!

¢' = Wy = puo(¢” — ),

e tem como solucdo analitica

(x) = W\/;u ~ tanh(r2/1x)).

Vamos considerar também a seguinte funcdo de deformacao

f)=¢=4/m2-5 e fHo)=x=7Vr2~¢2

(34)

(35)
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Novos MODELOS PARA Twistons

Utilizando a fun¢ao de deformagao chegamos em

2 X
/

que é a equacdo de primeira ordem para o novo modelo de um campo

(x)-

Uma vez que conhecemos a solugdo ¢(x) (33) podemos substitui-la
em (34), dai obtemos

x(x) = 7'("}/\/;(1 + tanh(72pux)). (37)
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Novos MODELOS PARA Twistons

Vamos escrever as respectivas equagdes de primeira ordem na

forma

Wy(6) = np(¢* — ), (38a)
_ X2 [ 1x®
We(x) = jF\/: <72> , (38D)
W (9, X) = Ap(¢? — 7°) + uxo (38¢)
e
2

Wy (x) = px <7T2 - ?;2) , (39a)
Wy(9) = Eug®y/72 — ¢2, (39b)

Wy (o, x) = pxe’. (39¢)
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Novos MODELOS PARA Twistons

Vamos eliminar os termos que possuam raizes. Isso equivale a
considerar a; = bz = 0. Além disso, vamos escolher ¢c; = 0. Assim

ay = 1-— as (40&)
by =1— by (40b)
Cy = —(C3. (40C)
Usando a propriedade Wy, = W, 4, obtemos
28y (¢, X) = 2u(b2 — a2)x¢ (41)
e podemos, por integracdo direta, determinar g(¢, x)
28($,X) = u(b2 — a2)x0. (42)
Utilizando a fungdo de deformagdo podemos determinar g(¢), que
é dada por
©2g(9) = 172 (ba — @) (n? — ¢°)¢. (43)
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Novos MODELOS PARA Twistons

Substituindo as equagdes anteriores em

Wy _ atWs(x) + a2 We(d, x) + asWs(¢) + cig(x) + c28(¢, x) + c38(¢)

W, - bW, (x) + bWy (6, x) + bs Wy ()
(44)

obtemos que
Wo =o' = (b27? + D (6* = 7%) o+ boux®s  (45)

2
Wy =x" = (1 - b2)ux <7r2 - fyg) + boux¢?. (46)

Finalmente, fazendo integracGes diretas das equag¢bes acima com
respeito a ¢ e x, respectivamente, obtemos o superpotencial efetivo
para o novo modelo de dois campos

W(o,x)=3(1-b2)u (WL;‘%) X5 (b2 +1)ug? ("’72*73) +3bapx?¢?.
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Assim
2
V(o= l(br?1)(-2)o b4 5 [ (1 (w225 ) +boxe?]
é o novo potencial encontrado, cujas suas equagdes de movimento
sdo satisfeitas por (33) e (37).
Da solugdo (37) vemos que a amplitude do movimento longitudinal
é dada por

A
| — — 1. (47)
i
Normalizando x, = %1, encontramos que
2
™
=——A 48
=1 (48)

Assim, escolhendo A = 7.30/7T2 encontramos que u ~ 0.67, pro-
duzindo uma familia de potenciais fisicos que podem descrever o
comportamento dos twistons naturalmente. Além disso

A
Egps = 1”4 = 17.99.
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Novos MODELOS PARA Twistons

FIGURE: Esq.: potencial V para A = 7.30/72, 1 = 0.67 e b, = 0. Dir.:
contorno de V.

FIGURE: Esq.: potencial V para A = 7.30/72, = 0.67 e by, = 2. Dir.:

contorno de V. 27/30



CONSIDERACOES FINAIS

» O objetivo de apresentar um potencial explicito com solucdes
analiticas e que n3o apresentasse problemas com degenerescéncia
infinita foi alcancado.

> Fizemos uso do método de extensdo, a partir do qual encon-
tramos uma familia de potenciais que descrevem naturalmente
o comportamento de twistons em cristais de polietileno.

» Encontramos também que a energia BPS para o novo modelo
é consistente com os resultados previamente encontrados.

» Dada a eficiéncia do método, vemos que ha outros modelos de-
screvendo cristais no polietileno baseados em potenciais seno-
Gordon que podem ser revisitados utilizando essa mesma per-
spectiva.
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