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Para tratar modclos anarménicos de sélidos quc prescntan transicioncs cstructurales, la aproxi-
macion de fonones autoconsistentes cs comunmente utilizada. Esta teoria de campo medio, a
diferencia del usual desacople de sitios,sc fundamenta cn cl desacople de modos en el espacio
reciproco. En estc trabajo. desarrollamos una aproximacion de fonones autoconsistentes para cl
modeclo de polarizabilidad no lincal. Este modclo describe las propiedades dindmicas de materiales
ferroeléetricos. Sc presentan los diagramas de fase en funcién de los pardmetros relevantes del
modelo. Se analiza cl comportamiento critico y sc muestra que laaproximacién conduce alas mismas
anomalias que las encontradas en otros modclos. Por itimo, sc identifica la clase de universalidad

del modelo. ‘

La dindmica de 6xidos y calcogenuros con difc-
rentes estructuras que presentan modo blando ferro-
el¢ctrico, ha sido descripta por medio de un modclo
de capas con una interaccién cudrtica capa-carozo cn
el anién ™. Esto corresponde a la polarizabilidad no
lineal del anién (por ej. O%).

La aproximacion usada en los tratamicntos prc-
vios para el cdlculo de propicdades dindmicas y tcr-
modindmicas. fue lincalizar las ecuacioncs de movi-
miento (incluidala condicion adiabética) y definirun
problema armonico dependiente de la tcmperatura
paralos carozos. Esta aproximacion dindmica (A.D.)
elimina una serie de interacciones efcctivas que la
condicion adiabdtica genera. Mds atin, csta aproxi-
macion no conduce a la representacién armoénica
Otpima para la energia libre y por lo tanto no corre-
sponde a la usual aproximacién de fonones autocon-
sistentes (SPA)

El proposito de este trabajo es desarrollar la mecénica
estadistica cldsica de la version pscudo-unidimen-
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sional diatomica dcl modclo de polarizabilidad, par-
ticndo de una formulacién cxacta para la funcién de
particion. Una aproximacién de fononcs autoconsis-
tentes cs entonces realizada sobre un potencial que
rescata todas la interacciones anarmonicas cfectivas.

El modclo cn estudio, quc reproduce ¢l compor-
tamicnto del modo ferrocléctrico, esté definido por el
siguicntc potencial:

ol{u}iwh= 25 @, v, 2, w )

f
+ 2 (u2.n-u1.u+l B

P+¥(w,) 1)

n+l

donde

F(w) = (g,/2) W + (g,/4) W' ©))

u s cl desplazamicnto del carozo del ) -esimo ion
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capa-carozo (Fig.1). El potencial (2) representa una
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Fig.1: Modelo unidimensional de un ferroeléctrico: m,,m,, masa de aniones y cationes; f, f*, constantes
de acoplamientos entre primeros vecinos; g, , g,, constantes de acoplamiento arménica y cudrtica entre

capas (electrdénicas) y carozos (ionicas)
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intcraccion doble pozo entre capas y carozos.
Un correcto tratamiento de Ta condicion adiabitica
conducc a la siguicnte funcion de particion cldsical?!:

=K, [ Ny, du, dw [Det 20/ 9, | x
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dondc K, es una constanic provenicnte de Ia intcgra-
cion cn los momentos. Las integraciones cn las
variables u, w, y A pucden reatizarse y esto conduce
aunpotencial efectivo dependicente sélode la variable
w. Por lo tanto, Ia funcidn de particion queda:

Z=K, [ dw, exp{ -B O liwi]} @)
con:
O _({wi=X] F,ww+G ww +H wiw’ | -
- T T
-1/ 2 In [21’+g2+3g4wzj]. é)

Las F,. G, vy H, son intcracciones cfectivas de
largo alcancc. Estas interacciones, generadas por la
condicion adiabdtica, no hansidotenidasen cuentacn
anteriorcs aproximacionces.

Desarrollando cllogaritmohasta orden sextacnla
variable w y agrcgando en @ los cfcctos de un
campo ordenantc E, ¢l potencial cfectivo queda:

o, = ; {[F,-B(3g,8/2t+g)) 8] w,w, +
+[G, +17B(3e,8 /2+2)) 8. ] w,w +

+[1,+13p(3g 3 /2r+g)) 35ij.] wiw? E 8w }.(6)

Para un tratamiento aproximado dc las propicdades
de cquilibrio, la [uncién de particion serd cvaluada cn
aproximacion de fononcs autoconstistentes. Escribicn-
do el potencial en ¢l espacio reciproco y efcctuando
la aproximacion de Hartrec™, 1a funcién dc particion
queda:
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ZSX’AzKJI‘[dG'(q) exp{ -Bloi(q) W(g) w(-q)/2+

+N*E_(g=0) w(w=0)] } (7

dondc 0*(q) y E_ (q=0) provicnen de haber realizado
todos los promedios de a pares cn (6). Al tomar los
promcdios térmicos, sc ha permitido explicitamente
un valor de expectacion distinto de cero para la
variablc w. Por lo tanto:

w(q) = w(q) + <w(q)> = W(q) + N*A(Q)w,_, (8)

Esto ¢s w(q) denota 1a fluctuacion de > 1a coorde-
nada w(q). Tenicndo cn cuenta que <w(q=0)>=0,

obtencmos la siguientes ccuacion de estado:

E_ (g=0)=0 ®)
y 1a susceptibilidad del parémetro de orden (y):
X' = (0w, /dE)'= o (¢ = 0) (10)

Para calcular la dependencia cn temperatura de la
susceptibilidad y la temperatura critica T , implici-
tamentc definida por w(q=0)=0, cl cspectro de fre-
cuencias clectivo w*(q) ha sido calculado numéri-
camcnle.

El cardcter tridimensional del modelo ha sido
dado en los tratamicntos previos® realizando las
sumas cn el espacio reciproco cn {forma isotrépica.
Con cl objetivo de comparar nucstros resultados con
los de 1a AD, tomarcmos cn los cédlculos la relacion
®’(q) isotrOpica y los pardmectros ajustados para ci
KTaO, .

En la fig. 2 mostramos la dcpendencia de la
tecmpceratura de %. Enun rango de temperaturas intcr-
mcdias s¢ obscrva una dependencia lincal. Desvia-
cioncs de cste comportamicnto ocurren cercade T,y
altas tcmperaturas debido a la saturacion ¢l El expo-
nente critico de la susceptibilidad obtenido cs y=2.
Este valor coincide con los obtenidos usando mode-
los de iones rigidos ™ y ¢std en contrastc con ¢l valor
¥=1 cncontrado cn Ref. 3 para cstc modclo.

La dependencia de T_del pardmetro relevante del
modclo g,es mostrada enla Fig. 3. Nucstro resultado
dificre del comportamiento lineal obtenido con AD.
Este comportamiento puede resultar importante para
explicar los diagramas de fase corrcspondientes a
ferrocléctricos mixtos como ¢l KNb Ta, O, y cl
Ba Sr, TiO,"l.
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Fig.2: Dependencia de la inversa de la suscepti-
bilidad de la temperatura.

Porotrolado, hemos encontrado, ala temperatura
T_, una solucién con w_=0, correspondiente a la fase
ordenada. Para esta soluci6nlaenergialibre es menor
que la de la fase desordenada. Esto indica la existen-
cia de una transicion de fase de primer orden a una
temperatura T, > T, .Esta transicion es una conse-
cuencia de la aproximacion de fonones autoconsistentes
8], Sin embargo, en el régimen displacivo (g,->0)
T ->T_ y la transicion se vuelve de segundo orden.

Finalmente, una representacion del modelo en
términos de campos continuos permite identificar la
clase de universalidad ala cual pertenece, enlo que se
refiere a su comportamiento critico . Este estudio
permite demostrar que el modelo tratado en estc
trabajo estd enla misma clase de universalidad que el
modelo de Ising.
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Fig.3: Temperatura critica en funcién del
parametro g . Lalinea sélida representa nuestros
resultados mientras la linea de puntos representa
los del AD.
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