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Transitions displacives

ferro aJ I «)I «)I aJI aDI n(T):<1h>T

Par am®tren(begor dr €

déeplacements atomiques 2,
anti- g >0 | o= 50 | oe n(T)=
farTo SUpq- Up 21

Groupes doe Gy asousgroupe de Gyr
Par définition, le PO principal n(T) brise le maximum
do®l ®ments de sym®trie de | a phase s

Cas ferro: <u>; @ m3m = 4/mm; d®f . t ®tr agd/ninu a

Cas AF : <U,1- Uy >1:m3m = 4/mmm + brisure de sym. translationnelle

La déformation tétragonale est un PO secondaire (induit)
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Transitions ordre/déesordre /g
NH,X (X=ClI,Br,I) >

T>T, NH,* desordre orientationnel
Pa=Ppg=1/2

T<T, =12 +n(T) pg=1/2-n(T) 8/%

O

Cas AF: — |
Les déplacements des Br O =@ \ \
brisent les mémes éléments

T
de sym@ﬁtrie gt e | NTr\g

lIs font partie du PO principal
U Ferro: NH,CI AF: NH,Br
(T, = 242 K) (T. = 236 K)

=

Transition mixte O/D-displacif
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Transitions ordre/désordre

Phénomenes prétransitionnels (fluctuations critiques)

F or ma tamasmpréftydrant la phase ordonnée

dont la taille moyenne & et le temps de vie moyen t

croissent pour T=T_* et divergent a T, (cas des transitions continues)

Formalisme de pseudo-spin: o(l)=+1(-1) pour orientation A(B)

Energi e doi nspieYa-&/2X,dxnck)s()ion
Pseudo i nt ®gr appartiedwpstenhebde gage NH,-NH,
dépendant des orientations relatives =>Mo d | e doél si ng

Diffusion cohérente des neutrons:
S(Q.0) = KF(Q.) F(Q0)> et dt ; F(Q.t) = X, b, exp {iQ.R(Ix.D)}
FQ.t) = X, exp {iQ.R()} { b+ by exp(iQ.Ry) + Fo(Q) + AF (Q).o(l.1)}
Fo=1/2{F patF g} ; AF =1/2{F s-F g} ; F o= X p bp €xp {IQ.Rp(A,B)}
S(Q,») = corrélations spin-spin < o(l,t) 6(0,0)> = < o(q,t) o(-q,0)>
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Transitions displacives mode optique ¢=(0,0,0)

Les deplacements atomiques (T<T,) bl ol sm | e
correspondent au

champ de déplacements associé
a un phonon Q(qj.) de la phase HT mode (opt. ou ac.) q=(1/2,0,0)

b . L,e I q y J
hypothese du mode mou condensé

Cochran (1960), Anderson (1960)

T>T. = U, (ads,t) = (Nm )2 e, (q4s) Q(a.ls) expfiasRio(qds)t + c.c.

T<T, = <u,> =(Nm)2 e (g4 <Q(0J)> expfigeR,} + c.c.

PO (principal) M (T<T) = N2 <Q(qs)>r
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Transitions displacives

Fluctuations critiques:

Sio(QJ)=0quand T=T.*, | 6ampl i tude des f 1l u
mode Q(q.j.) croit et diverge a T_:

<Q(A4s)Q(-0ds)>={ >20(ad} {2n(ads) + 1 ¥ &k T
Dispersion de la branche de phonons mous au voisinage de q.:
0*(q)s)= @*(Ads) + X280, €. 89 =050s (T>T)
<Q@j)Q(ai)> {&T/ o (qj)} {1+ % £,2 80,2}

£.= 2,"*o(q4.) = longueurs de corrélation des fluctuations critiques

Fluctuations critiques Mode mou
échelle de temps o' (dgls)
longueur(s) caractéristique(s) A2 o(q4s)
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Limite O/D- displacif: ensemble de double-puits couplés
(Aubry S., J. Chem. Phys. 62, 3217 (1975); 64, 3392 (19 76); Bruce A.D., Adv.Phys. 29,111

1980)
T: oscillations décorrélées

dans les double-puits

—o—

E,=A%/4B 7 B
....................... BT

d:é(-A;B)lfz
VoosVoe)  + Q)R VoU)=ARZ uzBAU  (A<O)

On linéarise: u® =u,<u?> ; on diagonalise: u,= Q
®2(q) = A+ 4C(1-cosga)+B<u?>.

<u?>;= N1x < Q, Q4> =N1kTx 02(q) = kT x {A+ 4C(1-cosqa)+B<u?>}*



Limite O/D-displacif: ensemble de double-puits couplés

®2(q) = A+ 4C(1-cosga)+B Nt kT x {A+ 4C(1-cosga)+B<u?>}*

AT, mode mou: »?(q=0) =0 = 0 = A+B N1 kT x {0+ 4C(1-cosqa)}*

kT.=4 |A| C/BI = Cd?/I ;1 =N x(1-cosqa)’( 40. 5 pour D=3)
kl.est de | 6ordre de | 0®nergie de co
particule doun fond de puits ~° | 0al

Si Cd?<<E,, on passe par un état désordonné (Cd? < kT < E,) , suivi
déune transition deCdtype O/ D ~ K

E,<<Cd? transition displacive a kT, ~ Cd?

R. CURRAT Cd2<<E0 transition O/D a kTC ~ Cd? IDN16



Modes mous ferroélectriques dans les pérovskites ABO,

| i m";
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I Transition para (cubique) = ferro (tetrag.):
A BaTiO3, KNbO3, PbTiO3
A X | Incipient ferroelectrics: KTaO,, SrTiO,
" 80 ,,” N
§ //}' 3 Mode mou: mode optique transverse
§5°: v de centre de zone (q=0)
£ aof- 4 n 2 016(q=0) =0, T=T,
7 T y
B n(wl,L) _ «(0) ° °
20 / ()] £() .
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G E W Ho—@e  # w0 divergence de ¢(0)

Shirane G., PR 157, 396 (1967)
Axe J.D. et al.,, PRB 1, 1227 (1970); Farhi E. et al., Eur. Phys. B 15, 615 (2000)



Mode mous de bord de zongdansles
perovskites ABX; (ex.: SrTiOz;, KMnF;, LaAlO,;, RbCaF,)

Muller et al., PRL 35, 1547 (1975)

A - s \\ @ (SrTiO,)

T<TC:105 K: ar R4 g "

rotation alternée +¢ des octahédres Oy

= doublement de la maille

Point M: q. = 2n/a(1/2,1/2,0) = KMnF,

PointR q. = 2n/a(1/2,1/2,1/2) = SrTiO4, RbCaF;,LaAlO,

rotations <100> = SrTiO;, RbCaF;, KMnF4
rotations <111> = LaAlO,
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Mode mous de bord de zongdansles
perovskites ABX; (ex.: SrTiOz;, KMnF;, LaAlO,;, RbCaF,)
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Phases incommensurables
I X I

aat i '. i_1IL —rr r 1 ] I’ O ’ G / 2 T T T T IT. T 1
| e@i) | As e e XT) l ‘ [
§ w La position du minimum de o(qjo)  Zomr .. e }ﬁm‘h
e = pour T>T, et des raies satellites ~ ooal- _//”: |
" i 1 pour T<T,,variea v *e c T, F oo o : .
s ] _ a = c O INC | N T
KaSeO,| \ > Ex.:K,SeO, q.,=—{1-6(T)} . C,,= AT N

o3 ———— 3 T Tt ™

i tmoerown O g lizumi et al., PRB 15, 4392 (1977) BT

T<T, O(T)=0

Instabilités de Peierls dans les métaux 1D
Chaines de Pt (KCP

qs: 2kf

Comés et al. PRB 8, 571 (1973) JDN16



