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Para tratar modelos anurmónicos de sólidos que presenlan transiciones estructurales, la aproxi¬ 
mación de fonones auloconsistcnlcs es comunmente utilizada. Esta teoría de campo medio, a 
diferencia del usual desacople de silios.se fundamenta en el desacople de modos en el espacio 
recíproco. En este trabajo, desarrollamos una aproximación de fonones autoconsislenlcs para el 
modelo de polari/.ubilidad no lineal. Este modelo descrihe las propiedades dinámicas de materiales 
ferroelcctricos. Se presentan los diagramas de fase en funció:i de los parámetros relevantes del 
modelo. Se anali/a el comportamiento crítico y se muestra que laaproximación conduce a las mismas 
anomalías que las encontradas en otros modelos. Por último, se identifica la clase de universalidad 
del modelo. 

La dinámica de óxidos y calcogcnuros con dife-
rcnlcs estructuras que presenlan modo blando ferro-
eléctrico, ha sido dcscripla por medio de un modelo 
de capas con una interacción cuártica capa-carozo en 
el anión'''. Esto corresponde a la polarizabilidacl no 
lineal del anión (porcj. O2). 

La aproximación usada en los tratamientos pre¬ 
vios para el cálculo de propiedades dinámicas y ter¬ 
modinámicas, fue laicalizarlas ecuaciones de movi¬ 
miento (incluida la condición adiabática) y definir un 
problema armónico dependiente de la temperatura 
para los carozos. Esla aproximación dinámica (A.D.) 
elimina una serie de interacciones efectivas que la 
condición adiabática genera. Más aún, esta aproxi¬ 
mación no conduce a la representación armónica 
ótpima para la energía libre y por lo tanto no corre¬ 
sponde a la usual aproximación de fonones autocon-
sistentes (SPA) 

El propósito de este trabajo es desarrollar la mecánica 
estadística clásica de la versión pseudo-unidimen-

sional diatómica del modelo de polarizabilidad, par¬ 
tiendo de una formulación exacta para la función de 
partición. Una aproximación de fonones auloconsis-
tcnlcs es entonces realizada sobre un potencial que 
rescata todas la interacciones anamiónicas efectivas. 

El modelo en estudio, que reproduce el compor-
tamicnlodcl modo fcrrocléclrico, está definido por el 
siguiente potencial: 

donde 

T(vv) = (g, 12) w: + (g,/4) w4 (2) 

u n es el desplazamiento del carozo del x -csimo ion 
cñ la n-csima celda y WTC1 desplazamiento relativo 
capa-carozo (Fig.I). El potencial (2) representa una 

Fig.l: Modelo unidimensional de un ferroeléclrico: in^m,, masa de aniones y cationes; f, f", constantes 
de acoplamientos entre primeros vecinos; g2, g4, constantes de acoplamiento armónica y cuártica entre 
capas (electrónicas) y carozos (iónicas) 
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interacción doble pozo entre capa-- y carozos. 
Un corréelo iraianiienlo de la condición adiabática 

conduce a la siguiente lunción de parlición clásica121: 

Z=K J 11 ilu tlu, du | De. 

• o\<>'<)^:
fI'i(u).iw)| 

ZSI>A=K Jndw(q) cxp{ -P¡io:!.u,) \v(q) \\(-q)/2+ 

+N* En(q=0) w(w=O) J) (7) 

d»™fc « ^ y E» (4=o) provienen de haber realizado 
lodos los promedios de a pares en (6). Al tomar los 
promedios térmicos, se ha permitido explícitamente 
u | i v a U ) r d c c x p c c l a c i o r i t | j s t i n t o j e cero para la 

variable w. Por lo tanto: 

V 

- K Jritlu.,du,.ilw,dÁjIl(2í+g,+3g.Jw
;)]x 

> exp {-p| <M | u |. (w ¡ +i v i jo/rOw ]}. (3) 1 1 1 1 " " " " 

donde K es una constanie provcnicnlcdc la integra¬ 
ción cu lo- momeólos. Las imcuracioncs en las 
\ari.iNc-> u. \v. y >. pueden reali/aiv y csio conduce 
aunpoieiicialereciivodepcndiemoólodelavariablc 
w. l'oi lo lanío, la función de parlición queda: 

/.•:. K í ÍUIw..oxp{ -(i <l> Jiwill (4) 

con: 
<l>,,,| {w H = 1 1 i-Mw w+G, w.w-+Hnw \w\| -

(5) 

Las F,,. G,, y II,, son inicraccioncs electivas de 
largo alcance. Eslas interacciones, generadas por la 
condiciónadiabática.nohansidotcnidascncucntacn 
anteriores aproximaciones. 

Dcsarrollandocllogaritmohastaordcnscxtacnla 
variable w y agregando cn 4>.fl los efectos de un 
campo ordenante E. cl potencial efectivo queda: 

*.„ = X { [F, -l/P\3g451/(2f+g,)) 5, ] w, w + 

ÍH + l/3B(3gj5 A2f+gj) S. ] w' w3 -E S. w } .(6) 

Para un tratamiento aproximado de las propiedades 
dc equilibrio, la lunc.ón dc partición será evaluada cn 
aproximación dc lononcs autoconstistcntcs. Escnbicn-
do cl potencial cn cl espacio recíproco y efectuando 
la aproximación de Hartrcc141. la función dc partición 
queda: 

w<4> s w(q) + <w(q)> = w(q) + N*A(q)Wü, (8) 

,E s l° cs" wW d c n ,o t a l a fluctuación deja coorde-
nada w(q). Teniendo cn cuenta que <w(q=0)>=0, 
obtenemos la siguicnics ecuación dc estado: 

E,u (q=0)=0 

>' la susceptibilidad del parámetro dc orden 

(9) 

(10) 

Para calcular la dependencia en temperatura dc la 
susceptibilidad y la temperatura crítica T., implíci-
(ámeme definida por c^ (q=0)=0. el espectro dc fre¬ 
cuencias electivo oirdif ha sido calculado numen-

El carácter tridimensional del modelo ha sido 
n lQS l R U a m i c n l 0 S p r c v i o s , , , r c a | i z a n d o , a s 

s u m a s c n d c s p a d o rccf Q c n | b m i a i s o l r ó p i , a 

Concl objetivo dc comparar nuestros resultados con 
, o s d c | a A D l o m a r c m o s c n |(JS c á l c u l o s ]a rclacj(-)n 

tf } ¡ s o ( r ó i c a l o s p a r á m c t r o s a j u s l a d o s p a r a c l 

E n ' ] a f i g 2 n l ü S t r a m o s l a d c p c n dcncia dc la 
temperatura dc %. En un rango de temperaturas inlcr-
medias se observa una dcpcndcncia lineal. Dcsvia-
ciones dc este comportamiento ocurren cerca dc Tc y 
altas tcnificraluras debido a la saturación161. El expo-
n c n t c c r f , i c o d c l a susceptibilidad obtenido es y-2. 
Este valor coincide con los obtenidos usando mode-
l o s t l c i o n c s ríSitlos'"" ^ Cíilá c n C ü n l r a s t c c o n c l v a I o r 

y=l encontrado en Rcf. 3 para este modelo. 
La dcpcndcncia dc T.dcl parámetro relévame del 

modelo g^cs mostrada cn la Fig. 3. Nuestro resultado 
d j f i c r c ^ c o m p o r t a m i c n l o l i n c a l o b l c n i d o c o n A D . 
E s l c ^ rtaitlicnt0 p u c d e r c s u l t a r ¡ m p 0 l t a i t t c p a r a 

l i c a r , o s d ¡ a s d c f a s c c o r r e s p o n d i c m c s a 

f c n t J c t ó c l r ¡ C 0 S m i x t o s c o m o c , K N b T a o c l 

B a S r 7¡oi7i * 
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Fi».2: Dependencia de la inversa de la suscepti- Fig.3: Temperatura crítica en función del 
bilidad de la temperatura. parámetro g2. La línea sólida representa nuestros 

resultados mientras la línea de puntos representa 
los del AD. 

Por otro lacio, hemos encontrado, a la temperatura 
T., una solución con wo=0, correspondiente a la fase 
ordenada. Para esta solución la energía libre es menor 
que la de la fase desordenada. Esto indica la existen¬ 
cia de una transición de fase de primer orden a una 
temperatura To > T. .Esta transición es una conse¬ 
cuencia de la aproximación de fonones autoconsistcnlcs 
|S1. Sin embargo, en el régimen displacivo (gj->0) 
To->T. y la transición se vuelve de segundo orden. 

Finalmente, una representación del modelo en 
términos de campos continuos permite identificarla 
clase de universalidad a la cual pertenece, en lo que se 
refiere a su comportamiento crítico(9). Este estudio 
permite demostrar que el modelo tratado en este 
trabajo está en la misma clase de universalidad que el 
modelo de Ising. 
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