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Para tratar modelos anarmdnicos de sélidos que presentan transiciones estructurales, la aproxi-
macion de fonones autoconsistentes ¢s comunmente utilizada. Esta teorin de campo medio, a
diferencia del usual desacople de sitios.se fundamenta en ¢l desacople de modos en ¢l espacio
reciproco. En este trabajo. desarrollamos uni aproximaciin de fonones autoconsistentes pari ¢l
modelo de polarizabilidad no lincal. Este modelo describe las propicdades dindmicas de materiales
ferrocléctricos. Sc presentan los diagramas de fase en funcién de los parametros relevantes del
modeclo. Se¢ analiza el comportamiento critico v se muestra que laaproximacion conducc alasmisimas
anomalias que las encontradas en otros modelos. Por dliimo, se identilica la clase de universalidad

del modelo.

La dinimica de Oxidos y calcogenuros con dilc-
renies cstructuras gue presentan modo blando ferro-
cléctrico. ha sido descripta por medio de un modclo
de capas con una intcraccion cudrtica capa-carozo cn
cl anién ", Esto corresponde a la polarizabilidad no
lincal det anidn (por ¢j. O*).

La aproximacion usada cn los tratamicnlos pre-
vios para ¢l cilculo de propicdades dindmicas y ler-
modindmicas. fuc lincalizar las ecuaciones dc movi-
micnto {incluida la condicion adiabitica) y definirun
problema armoénico dependiente de la temperatura
paralos cuarozos. Esta aproximacion dindmica (A.D.)
climina una scric de interacciones cfcctivas que la
condicion adiabdtica genera. Mds adn, csta aproxi-
macién no conduce a la representacion armonica
Otpima para la cnergia libre y por 1o tanto no corre-
sponde a la usual aproximacion de fonones autocon-
sistentes (SPA)

El proposito de esle trabajo es desamollar la mecdnica
cstadistica cldsica de la version pscudo-unidimen-

L a

sional diatdmica del modcelo de polarizabitidad, par-
ticndo dc una formulacion exacta para la funcidn de
particion. Una aproximacion de fonones autoconsis-
lentes cs entonces rcatizada sobre un potencial que
rescata todas I interacciones anarmonicas cfectivas.

El modclo cn cstudio, que reproduce ¢l compor-
tamicnto del modo ferrocléctrico, estd definido porcl
siguicnic polencial:

(D[{u),{wH: ZS- (u).n-u},uﬂ)z-*-:)'; (u2,n-ul.u-wn)2+

+J':; (uz.n-u -W““)Z'F\P(W") ( I )

T+l

dondc
(W) =(g,/2) W' + (g, /4) W )
u, , cs cl desplazamicnto del carozo del y -csimo ion

cn la n-csima celda y w el desplazamicnto relativo
capa-carozo (Fig. D). El potencial (2) representa una

Fig.1: Modelo unidimensional de un ferroeléetrico: m ,m,, masa de aniones v cationes; f, {7, constantes
de acoplamientos entre primeros vecinos; g, , g,, constantes de acoplamiento armdnicay cuirtica entre

capas (electrénicas) v carozos (iénicas)
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e eaccion doble pozo cire capas y Ccarozos.,
Un correcio sratmicnto de T condicion adiabdtica
conduce a ki siguiciie luncion de particion eldsica'™:

Z=K [ lidu du, dw fDer ddfa_d [ %
SN o fhi(u).(w)[} >
<exp{-Bdi{uliw}l} =
= K:}.Eldu,‘ Mu, dw, d}-.“[Ill(21'+gz+3g4“’f)lx

~oxpl Pldliul.fwl+i X Aodow |}, (3)

donde K os una constante proveniente de Ta integra-
cion e los momentos. Las inicgraciones cn las
variables uow, y L pueden realizarse y esto conduce
aunpolenciud efectivodependiente sdlode la variable
w. Por 1o unto, Ja tuncion de particion queda:

K dw ol Ba vl @)

con:
D fwh =21 Fww+Gww! +H wiw’ ] -

/B Y I 204 +3g W ) (5)

Las F . Gy H soninicracciones clectivas de
largo alcance. Estas interacciones, gencradas por la
condicionadiabitica, nohansidotenidascncucntacn
anleriores aproximaciones.

Desarrollando cl logaritmo hasta orden sextacn la
varigble w y agrcgando cn @ los cfectos de un
campo ordenante E, ¢l potenciaf cfectivo queda:

b, = .z,' { [F.,'UB(?’&&.J/(ZH};:)) Su] W, W+
+ [G” + l/2[3(3g48”/(2l'+g3))28,,] w, WaJ +

+ [H,+13p(3g,8 f2r+g,) 38“] ww E§ W 1.6

Para un tratamicnto aproximado ¢k las propicdadces
de cquilibrio, 1a funcién de particion serd evaluada cn
aproximacion dc lononcs autoconstisicntes. Escribicn-
do ¢l potencial en ¢l espacio reciproco y clectuando
la aproximacidén de Hartrec™), la funcién de particion
qucda:
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=K JMdw(g) exp{ -Blor(g) W) T-q)/2+
+N*E_(g=0) wiw=01] | (7

donde 0r°(g) y E,, (4=0) provienen de haber reatizado
todos los promedios dc a parcs cn (6). Al 1omar los
promedios (érmicos, s¢ ha pemitido explicitamente
un valor dc expectacion distinto de cero para la
variable w. Por lo tanto:

w(q) = W(Q) + <W(Q)> = W(q) + NA(@)w,, (8)

Esto cs W(q) denota 1a {luctuacion (Ic~lu coorde-
nada w(q). Teniendo cn cucnta que <w(g=0)>=0,
obtencmos la siguicnics ccuacién de estado:

E (g=0=0 ©))

nm

y fa susceptibilidad del pardmctro de orden (x):
¥ = (0w OE)i= 0" (y=0) (10)

Para calcular la dependencia en temperatura de La
suscepuibilidad y la temperatura critica T, implici-
tamente definida por a3 (q=0)=0. ¢l espectro de fic-
cuencias clectivo a@(q) ha sido calculado numéri-
camenle.

El cardcter tridimensional del modelo ha sido
dado cn los tratamicntos previost™ realizando las
sumas cn ¢l espacio reciproco en forma isotrdpica.
Con ¢l objetivo de comparar nuestros resultiados con
los de 1a AD, tomarcmos cn los cdlculos la relacion
w(q) isotrdpica y los parimetros ajustados para cl
KTaO, ¥,

En la fig. 2 mostramos la dependencia de la
tcmperatura de 3. En un rango de temperaturas inter-
medias sc observa una dependencia lincal. Desvia-
ciones dc este comportamicnto ocurren cercade T y
altas .emperaturas debido a la saturacién'®L El expo-
ncnte critico de la susceptibilidad obtenido es y=2.
Estc valor coincide con los obtenidos usando mode-
los de iones rgidos B!y estd en contraste con el valor
¥=1 encontrado en Ref. 3 para csic modclo.

La dependencia de T, del pardinctro relevame del
modclo g,cs mostradacnlaFig. 3. Nuestro resuliado
dificre dcl comportamicnio lincal obtenido con AD,
Estc comportamicnto pucde resultar importante para
explicar los diagramas dec fasc correspondicnics a
ferrocléetricos mixtos como ¢l KNb Ta, O, y cl
Ba Sr, TiO,"!.
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Fig.2: Dependencia de ba inversa de la suscepti-
bilidad de la temperatura.

Porotro lado, hemos encontrado, alatemperatura
T_. una soluci6n con w =0, correspondicnic a la fase
ordcnada. Para esta solucionla cnergfalibre es menor
quc 1a de Ia fase desordenada. Esto indica la existen-
cia de una transicion de fase de primer orden a una
lemperatura T, > T, .Esta transicion es una consc-
cucncia de la aproximacion de fononcs autoconsistentes
18I, Sin embargo. en ¢l régimen displacivo (g,->0)
T,->T, y la transici6n sc vuelve de segundo orden.

Finalmente, una representacion del modelo cn
1¢rminos de campos continuos permite identificar 1a
Clasc de universalidad alacual perienece, enlo que se
reficre a su comportamiento critico . Este estudio
permite demostrar que el modelo tratado en este
trabajo estd cn lamisma clasc de universalidad que cl
modelo de [sing.
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