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Resumo

Esta tese apresenta o estudo do espaco-tempo ndo comutativo em teoria quantica de campos
e matéria condensada mole, com uma aplicacdo em fisica bioldgica.

No que concerne a teoria quantica de campos, a quantizacao da eletrodindmica quantica nao
comutativa em (1 + 1) — e (2 + 1) — dimensdes através da representagdo espectral de Kéllén-
Lehmann foi realizada com o intuito de se buscar efeitos nio comutativos a massa dos fétons,
que no contexto de baixas dimensodes, € gerada dinamicamente em duas dimensdes e surge a
partir do termo topoldgico de Chern-Simons no caso tridimensional. Para isso, as contribuigdes
de 1 e 2 particulas para a funcdo de densidade espectral foram consideradas, permitindo que se
extraissem o propagador livre e sua primeira corre¢do, respectivamente.

Em fisica da matéria condensada mole, foi proposto um modelo para o estudo da anoma-
lia do calor especifico em temperaturas intermediarias de solidos desordenados para uma rede
cristalina definida em um espaco nao comutativo. Nesta nova interpretacao, as posi¢oes de cada
atomo de uma rede sdo ndo comutativas, o que equivale a afirmar que a posicao de cada dtomo
€ livre dentro de uma célula espacial definida pela dlgebra nao comutativa.

A invariancia por translacdes espaciais assegurada pela teoria ndo comutativa permitiu a
constru¢do de uma rede bidimensional e também estruturas tridimensionais, ambas compostas
por dtomos idénticos. Foi constatado o surpreendente surgimento de modos 6ticos em con-
sequéncia da ndo comutatividade das posi¢cdes dos &tomos. Uma singularidade proporcional ao
pardmetro ndo comutativo 6 foi encontrada no espectro vibracional da rede, caracterizando uma
singularidade de van Hove, que por sua vez € a origem do pico de Boson presente na curva de
calor especifico reduzido. No limite em que # — 0, mostrou-se que existe um incremento em
calor especifico para a curva com 6 # 0, e que pode ser atribuido aos modos 6ticos que surgiram
naturalmente neste modelo e que sdo proporcionais a 6.

Sobre a aplicacdo do modelo ndo comutativo em fisica bioldgica, foi escolhida a L— cisteina,
um aminodcido que apresenta o pico de Boson em sua curva de calor especifico reduzido. Para
este propdsito, foi necessario desenvolver uma simplificagdo em sua estrutura porque, uma vez
pertencente ao grupo espacial P2,2,2; com quatro moléculas em uma célula unitaria, gera uma
estrutura inicialmente ortorrdmbica de faces centradas, que foi enfim convertida em uma es-
trutura cubica de faces centradas. O modelo para o calor especifico de s6lidos desordenados
foi apropriadamente adaptado e aplicado, e a curva de calor especifico reduzido foi obtida e

comparada aos dados experimentais.

Palavras Chaves: espaco-tempo nido comutativo, representacao espectral de Killén-Lehmann,
fotons massivos, capacidade térmica dos s6lidos, modos 6ticos, espectro vibracional da rede,

singularidade de van Hove, pico de Bdson, grupo espacial, L— cisteina.

Areas do conhecimento: Teoria Geral de Particulas e Campos, Fisica da Matéria Condensada,

Biofisica.
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Abstract

This thesis presents the study of noncommutative spacetime in quantum field theory and
soft condensed matter, with an application in biological physics.

As regards the quantum theory of fields, the quantization of the noncommutative quantum
electrodynamics in (1 + 1)— and (2 + 1)— dimensions through the Killén-Lehmann spectral
representation was performed to seek for noncommutative effects to the mass of the photon. In
the context of lower dimensions it is dynamically generated in two dimensions and arises from
the topological Chern-Simons term in three-dimensional case. Therefore, the contributions of
1 and 2 particles to the spectral density function were considered, allowing one to obtain from
the full propagator provided by the Kéllén-Lehmann spectral representation, the free propagator
and its first correction.

In physics of soft condensed matter, a model was built for studying the specific heat anomaly
at intermediate temperatures of disordered solids from a new interpretation of noncommutative
space. In this new interpretation, the position of each atom that belongs to a lattice are noncom-
mutative, which is to say that the position of each atom is free within a cell space defined by a
noncommutative algebra.

The invariance under spatial translations assured by the noncommutative theory allowed the
construction of two-dimensional lattice and three-dimensional structures composed by identical
atoms. The surprising emergence of optical modes as a result of the noncommutativity of the
position of atoms was observed. A singularity proportional to the noncommutative parameter 6
was found in the vibrational spectrum of a lattice, featuring a van Hove singularity, conversely
the origin of the boson peak at reduced specific heat curve. There is an increase in the specific
heat curve with # # 0 in the limit where # — 0, which can be attributed to optical modes that
have arisen naturally in this model and are proportional to 6.

On the application of the noncommutative model in biological physics, the aminoacid L—
cysteine was chosen due to the presence of a boson peak in the reduced specific heat curve.
For this proposal, it was necessary to develop a simplified version of this structure, once it
belongs to the space group P2;2,2; with four molecules in a unit cell, which initially generates
an orthorhombic face-centered structure, converting it into a cubic face-centered structure. The
model for the specific heat of disordered solids was adapted and applied appropriately, and low
specific heat versus temperature curve was obtained and compared to experimental data.

Keywords: noncommutative spacetime, Killén-Lehmann spectral representation, massive pho-
ton, heat capacity of solids, optical modes, vibrational spectrum of a lattice, van Hove singula-

rity, boson peak, space group, L— cysteine.

Knowledge Field: General Theory of Particles and Fields, Condensed Matter Physics, Biophy-

sics.
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Prefacio

Esta tese resume uma parte de meus estudos durante o meu periodo de doutoramento no
Instituto de Fisica Tedrica (IFT), contemplando o estudo de um espago-tempo ndo comutativo
em teoria de campos, matéria condensada e biologia.

Este prefacio tem como propdsito esclarecer como foi imprescindivel ter uma base concei-
tual forte em teoria de campos, o apoio de meu orientador em todos 0os meus questionamentos e
ideias, e a minha intrepidez para tornar possivel a aplicacdo de um espago ndo comutativo para
a descricao de s6lidos desordenados e sua aplicagdo em biologia.

Meu principal interesse quando decidi realizar meu doutorado no IFT estava em aprender
sobre teoria quantica de campos, € por isso sou imensamente agradecida de ter tido o apoio do
meu orientador de graduacdo e mestrado, o professor Antonio Soares de Castro, para seguir
meus estudos sob a orientacdo do professor Bruto Max Pimentel. Foi uma escolha muito feliz.

A parte da solidez que obtive enquanto fisica tedrica, e o enriquecimento cultural em fisica
que s0 sua supervisao pode proporcionar, aprendi com o professor Pimentel em nossos queridos
cafés a importancia da leitura das referéncias originais sempre que se enveredar por um novo
estudo. Isso porque as referéncias originais estdo sempre em uma linguagem que aborda o
problema de uma maneira simples, e deixa muito claro o que se pretende fazer e qual a ideia
para se tentar resolver o problema. Mais que isso, o professor Pimentel sempre me encorajou a
alcar novos voos, aproveitar as oportunidades e aprender o0 maximo que puder.

Assim, e como nao poderia ser diferente, inicio citando a primeira referéncia em um espaco-
tempo ndo comutativo que vem de Snyder [1], em uma tentativa de resolver o problema da
divergéncia na autoenergia do elétron. Isso porque esta divergéncia pode ser eliminada com
a atribui¢do, a mao, de um termo de cut-off (que é um artificio mateméatico que contorna o
problema da divergéncia estabelecendo um parametro de escala arbitrario), ao preco da perda
da simetria translacional. Deste modo, um espaco nao comutativo talvez fosse uma alternativa
para resolver este problema, uma vez que poderia estabelecer um cut-off natural para a teoria,
ja que a nao comutatividade do espaco-tempo implica em sua fragmentacao em células de pe-
queninos tamanhos em que imperam as flutuacdes quanticas. O menor tamanho destas células
seria, portanto, uma escala natural da teoria, ao ganho da preservaciao de sua invariancia por
translacdo. Por fim, a ideia acabou sendo abandonada devido ao grande sucesso da teoria da
renormalizacdo.

Contudo, no fim dos anos 90, Seiberg e Witten ressucitam a teoria ndo comutativa [2f], e es-
tabelecem uma representagdo (conhecida por mapa de Seiberg-Witten) que permite que teorias
de gauge possam ser estudadas nesse contexto. A partir dai o que segue sdao indmeros estudos e
aplicacdes da teoria ndo comutativa na fisica das altas energias. Determinar experimentalmente
a estrutura do espago-tempo nao € uma tarefa simples, uma vez que para fazer tal medi¢ao seria
necessdria uma energia absurdamente grande (energias na escala de Planck). Mais que isto,
para que seja possivel fazer alguma ideia da fisica que permeia a estrutura do espago-tempo é

necessario o rompimento com as teorias usuais que preservam a simetria de Lorentz. Assim, o
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espaco-tempo nao comutativo também foi visto com grande interesse porque, a parte do setor
de translacdo, quebra explicitamente a invariancia de Lorentz.

Mas como saber a forma da estrutura do espago-tempo sem que seja possivel fazer uma
medigdo precisa? A ideia é simples: procurar, em sistemas fisicos simples e robustos tedrica
e experimentalmente, por desvios que possam ser causados apenas pela estrutura do espaco-
tempo. Como um célebre exemplo, o trabalho da professora Anca Tureanu e seus colabora-
dores sobre o efeito de um espaco-tempo ndo comutativo nas linhas espectrais do atomo de
hidrogénio [3]. Neste trabalho, é mostrado que a linha espectral que corresponde ao Lamb shift
(que s6 pode ser determinado a partir da eletrodindmica quantica para o caso comutativo) surge
naturalmente no espectro obtido a partir da mecanica quantica nao relativistica. Contudo, a
contribui¢do ndo comutativa a esta linha € tdo pequena que ndo pode ser detectada experimen-
talmente.

De qualquer forma, buscar por efeitos de fisicas de altas energias em sistemas simples e
cotidianos engloba uma espantosa quantidade de conceitos e calculos, e é por isso que abor-
dar efeitos ndo comutativos na eletrodinamica quantica em duas e trés dimensdes me deixou
fascinada, especialmente porque, nestas dimensdes, o féton adquire massa. Assim, procurar
por estes desvios, e em uma abordagem axiomaética que € a representacao espectral de Kéllén-
Lehmann, satisfez minha ansia pelo estudo da teoria quantica de campos.

Embora sempre estivesse ciente da pequenez de um possivel efeito ndo comutativo, e a
consequente impossibilidade de uma medida precisa para detecta-lo - o que contribuiu para que
a ideia de um espago-tempo ndo comutativo permanecesse confinada ao ambito téorico - ndo
era possivel que eu pudesse livrar-me do conceito da perda de localizagdo devido a seus efeitos.

Entdo, mais ou menos na metade do meu periodo de doutoramento, enquanto em nossos
cafés, o professor Pimentel e eu conversivamos sobre a fisica das avalanches, terremotos e
outros fendmenos da natureza, e lhe confidenciei sobre um workshop da FAPESP que estava
bastante interessada, At the interface between physics and biology, recebendo pleno apoio e in-
centivo. Neste workshop tive a imensa felicidade em conhecer o professor Herculano Martinho,
que me proporcionou a oportunidade de realizar um estagio de férias em fisica aplicada a biolo-
gia na UFABC. Foi quando entdo me deparei com o problema da anomalia do calor especifico
a temperaturas intermedidrias do aminoacido L— cisteina. Bom, este problema nao se resume
a L— cisteina, ou a estruturas bioldgicas, mas a todos os sélidos desordenados que apresentam
transicdo vitrea, o que é conhecido na literatura como o pico de Bdson.

Basicamente, o pico de Boson € um pico na curva de calor especifico reduzido (ou seja,
calor especifico dividido pelo cubo da temperatura versus temperatura), com a forte sugestao
na literatura de que seja originado por uma divergéncia na densidade de estados das excita¢des
de uma rede. O grande problema no estudo dos sélidos desordenados esta justamente na falta
de uma periodicidade para este sistema. Sem periodicidade, todos os fundamentos da fisica do
estado solido (zona de Brilloiun, teorema de Bloch, por exemplo), ficam seriamente compro-
metidos - em verdade impossiveis de serem tratados - restando apenas um tratamento a partir

de potenciais efetivos.
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Arrebatadoramente, ao me deparar com uma figura ilustrativa de uma estrutura formada
pelo SiO,, em suas formas amorfa e cristalina, reproduzidas na figura (I)), me dei conta de que
era possivel interpretar a rede cristalina (ordenada) em termos de um espaco ndo comutativo, e
entdo obter uma rede desordenada.

Crystalline SiO, Amorphous SiO,
(Quartz) (Glass)

Figura 1: A estrutura das redes amorfa e cristalina de S70s.

Isso porque em um espaco-tempo nao comutativo a no¢ao de um ponto no espaco € perdida,
uma vez que todos pontos do espaco usual (comutativo) sdo substituidos por células de tamanho
|0#”| em que as flutuagdes quinticas impedem uma localizagdo exata de eventos dentro desta
célula. Entdo, eu pensei: e se cada d&tomo que compde uma rede desordenada puder ter a sua
localizagdo definida por um espaco nao comutativo? Dessa forma, cada &tomo que corresponde
a essa rede desordenada vai ser realocado em qualquer ponto dentro de uma célula proporcional
a 0, que por sua vez compreende o ponto em que um atomo de uma rede cristalina pode se
localizar. O simples fato de um atomo ter a liberdade de se localizar em qualquer ponto dentro
dessa célula proporcional a 6, garante o aparente caos que as posi¢des em redes desordenadas
tém.

Nessa época, o Dr. Rodrigo Bufalo, meu noivo, estava em Helsinki (Finlandia) trabalhando
em seu pos-doutorado com os professores Masud Chaichian e Anca Tureanu. Como eu ja
tinha comentado com ele sobre esses meus pensamentos, substanciados por alguns calculos
que o corroboravam, o Bufalo entdo comentou sobre a minha ideia com a professora Anca -
conhecida principalmente por seus estudos em teoria de campos em um espaco ndo comutativo
aplicado a fisica de altas energias. A professora Anca entdo se interessa pela ideia, e pela
conveniéncia do Bufalo estar residindo em Helsinki surge a oportunidade de fazer um estigio
na Universidade de Helsinki, para entdo desenvolver um modelo teérico para o calor especifico
de solidos desordenados a temperaturas intermedidrias baseado em um espaco ndo comutativo.
De fato, essa nova interpretacao e aplicacao para o espago nao comutativo e sua aprovacao pela
professora Anca me deixaram ainda mais entusiasmada.

Assim, ao fim de minha estadia em Helsinki eu tinha um modelo tedrico para uma rede

desordenada em duas e trés dimensdes, em que a invariincia por translacdo € garantida pela
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teoria ndo comutativa, e que apresentava uma divergéncia na densidade de estados proporcional
ao parametro ndo comutativo 6, que por sua vez se refletia como um pico na curva do calor
especifico reduzido.

Mas ainda faltava sua aplicacio para o aminoacido L— cisteina. O problema é que a L—
cisteina € uma molécula composta por 14 dtomos, e cada célula unitaria que compde um cristal
de L— cisteina apresenta 4 moléculas. Eu tinha que simplificar este problema de alguma forma.
Entao, olhando para um desenho da molécula de cisteina, pensei: e se esses 14 dtomos fossem
feitos de bolinhas de massinha de modelar? Eu poderia entdo amassar todas essas bolinhas
feitas de massinha, perfazendo um boldo. Assim, a questdao mudou para: se a célula unitdria da
cisteina for representada por uma caixa, aonde eu coloco cada um dos 4 boldes?

A resposta e a esperanca de que esta ideia poderia dar certo veio com a leitura de um traba-
lho de Wigner, em que ele afirma que os cristais podem ter suas propriedades inferidas a partir
de suas simetrias [4]. Ou seja, ndo € necessdrio conhecer a natureza do cristal, apenas suas
simetrias. A estrutura da L— cisteina determina que sua cristalizacdo ocorra no grupo espacial
P2,2,2, que contém todas as suas simetrias, e € tal que a repeti¢ao desta estrutura no espaco
gera uma estrutura ortorrombica de faces centradas. Assim, eu simplifiquei ainda mais 0 meu
problema considerando que a estrutura ortorrombica seria uma estrutura ctibica de faces centra-
das. Apliquei o modelo ndo comutativo, agora para uma estrutura ctbica de faces centradas, e
determinei seu calor especifico. O professor Herculano Martinho e seu grupo gentilmente me
cederam os resultados experimentais para que eu pudesse fazer a comparagdo entre as curvas

experimental e a minha previsao tedrica.

Bem... o resultado desta odisseia estd nesta tese. Boa leitura!

Tatiana Ramos Cardoso
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Capitulo 4
Conclusoes

Esta tese apresenta um estudo sobre o espago-tempo ndo comutativo em diferentes areas da
fisica tedrica: teoria quantica de campos, fisica da matéria condensada mole e fisica bioldgica,
a ultima um recente e promissor subcampo da fisica tedrica contemporanea.

O espaco-tempo nao comutativo tem sua origem na teoria quantica de campos, € este € o
ponto de partida deste estudo: os efeitos de um espaco-tempo ndo comutativo na eletrodindmica
quantica em duas e trés dimensdes, particularmente na massa que os fétons apresentam nestas
particulares extensdes da eletrodindmica quantica usual (em quatro dimensdes). Em duas di-
mensoes, a massa do foton € gerada dinamicamente, ou seja, por meio das correcdes quanticas
ao propagador livre, a autoenergia do féton, e € diretamente afetada por efeitos ndo comuta-
tivos. Em trés dimensdes, a massa para o féton é admitida através do termo topoldgico de
Chern-Simons, e mais uma vez a autoenergia do féton sofreu efeitos ndo comutativos. Para os
dois casos, as correcdes nao comutativas se aplicam apenas a autoenergia do féton - o propaga-
dor livre em ambas distintas dimensdes nao apresenta nenhum efeito devido ao espago-tempo
nao comutativo.

Em fisica da matéria condensada mole, a interpretacao de uma rede desordenada em termos
do espago nao comutativo, em que a cada atomo que pertence a rede é permitido uma incerteza
em torno de sua posi¢do tal que o efeito dessas incertezas nas posicdes resulta em uma rede
desordenada, mostra ser um modelo que compreende de forma natural os fendmenos do pico de
bdson e o incremento no patamar do calor especifico de sélidos desordenados a temperaturas
intermedidrias.

Neste modelo, cada 4tomo da rede experimenta uma for¢a de restaura¢ao proporcional ao
seu deslocamento mais uma nova for¢ca que aparece como efeito da ndo comutatividade na
posicdo dos dtomos na rede, com uma forma andloga a for¢a de Lorentz, e que tem como
principal efeito causar uma divergéncia na densidade de estados - uma singularidade de van
Hove - e o surgimento de modos 6ticos onde sdo esperados apenas modos acusticos. Portanto,
neste modelo, o surgimento de modos Oticos € um efeito unicamente ndo comutativo. Cabe
por fim ressaltar que este modelo parte de primeiros principios, ou seja, da dinamica de uma

rede. Nao havia, até o presente momento, nenhuma teoria baseada em primeiros principios com
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tamanho alcance na literatura.

A contribuicao em fisica bioldgica se deve a aplicacdo do modelo ndo comutativo na descri¢ao
da anomalia do calor especifico do aminoacido L— cisteina, apresentando uma satisfatdria con-
cordancia com os dados experimentais.

Apesar de algumas aproximagdes que a primeira vista pareciam descaracterizar a molécula
da L— cisteina, ao basear o modelo apenas nas simetrias de seu grupo espacial P2,2,2;, e
simplificar sua estrurura original, ortorrdmbica de faces centradas, em uma estrutura cubica de
faces centradas, a exigéncia de que o calor especifico reduzido fosse expresso em unidades de
W implica na substituicdo de um valor para o volume pelo nimero de moléculas de L—
cisteina em uma célula unitaria, Z, desta forma independente do caréter ortorrdombico origi-

<
T3
exibe a forte sugestdo de que o modelo nao comutativo para s6lidos desordenados é adequado

nal. Como resultado, a previsao tedrica das curvas -3 versus 7' e sua contraparte experimental

inclusive para materiais bioldgicos que apresentem a tal anomalia em seu calor especifico, pres-

supondo apenas o conhecimento de seu grupo espacial e o nimero de unidades-formula de sua

c€lula unitaria.
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