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Introduction géneérale

a physique statistique est née au milieu du 19¢me si¢cle de I’hypothese atomique et de la

volonté d’expliquer les mystérieuses lois de la thermodynamique dans ce cadre. Parmi les
physiciens du 19¢me siecle, trés peu d’entre eux croient en cette hypothése. En 1859,
Maxwell découvre la loi de distribution des vitesses d’un gaz. Et en 1872, Boltzmann propose
une interprétation statistique de I’irréversibilité et de I’atteinte de 1’équilibre qui lui vaut de
nombreuses critiques et ultérieurement Planck en 1900, utilise les travaux de Boltzmann pour
résoudre le probléme du corps noir. Il en profite pour définir deux constantes:Kget h; aussi
Einstein travaille sur les fondements de la physique statistique appliquée a la mécanique
quantique en I’année 1925. [1]

Drailleurs, La physique statistique est un des piliers de la physique moderne avec la
mécanique quantique et la relativité [1], et on définie comme la théorie physique des
propriétés thermiques de Systemes macroscopiques a partir d'une connaissance des forces

microscopiques entre les particules constitutives. [2]

L’éducation de cette branche de physique consiste a :

1. Expliquer le comportement macroscopique a partir des propriétés microscopiques,
lesquelles sont régies par les lois de la mécanique quantique. Nous verrons que la
mécanique quantique se manifeste a notre échelle macroscopique de fagon frappante
par le biais de la physique statistique.

2. Atteindre cet objectif par une approche statistique. Les concepts d’irréversibilité,
d’entropie, de température, de pression, de potentiel chimique etc. sont en effet des
propriétés émergentes de nature statistique.

3. Donner un sens physique aux matériaux principes de la thermodynamique.

4. Faire des prévisions quantitatives. Contrairement a la thermodynamique, la physique
statistique a un grand pouvoir prédictif. [1]

Supplémentairement, la physique statistique utilise des concepts dont la portée dépasse le
cadre de la physique : phénomeénes collectifs, brisure de symétrie, transition de phase, marche

aléatoire, simulation Monte Carlo, groupe de renormalisation etc.... [1]

Par conséquence, quand nous disons les concepts de physique statistique, en divers vers le
terme de transition de phase ce qui est joue un rdle trés important en ce branche de physique,
a été commencée en 1944 lorsque Onsager a réussi a mener a bien un calcul statistique

mécanique exact pour un modele atomique interactif simple, c’est le modéle d’Ising. [3]
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Tant que nous parlons sur le modele d’Ising, donc la généralisation de deux modéles qui
mentionné donne un mode¢le trés connu en physique statistique c’est le modele d”ASHKIN-
TELLER qui considérée en 1943 d’apres Julius Ashkin et Edward Teller. [4]

Par analogie I’objectif de ce travail est I’étude de ce modéle a spins mélangés (3/2,1) par la

méthode direct (exacte) telle que en travaille sur un réseau cubique simple, a chaque site de ce
’ p . Y . 1 3
réseau en dépose deux spins (S et ©), par considération on a§ = +1,0 eto = + 2 i;, donc

nous obtenus le diagramme de phase a 1’état fondamentale (T=0) et puis on utilise
I’approximation de champ moyen quand la température est déférent de zéro.

Par suite, ce document est organiser en Troie chapitre telle que :

Dans le chapitre I: nous avons décrit quelque notion fondamentale de la physique
statistique sachant que les définitions principales (température, entropie,...) et montre les trois
ensembles statistique, sans oublier la fonction de partition et la relation entre eux et les
grandeurs thermodynamiques (la pression, 1I’énergie libre,....) ; enfin nous avons entamée sur

défeérent types de magnétisme.

Chapitre Il presente un concept générale sur les transitions de phase, nous avons cites
comment classifier ces transitions, puis nous avons parles sur le paramétre d’ordre. Et apres

ca rappelée la théorie de Landau et le modele d’Ising.

Enfin en chapitre 111, nous avons traite le modele Ashkin Teller a spins mélangés (3/2,1),
tous d’abord on a mentionnée une petit introduction sur ce modele. Et ensuite, nous avons
montres tous les résultats qui désigne 1’étude de ce model par la méthode exacte dans le cas de
température est nulle (I’état fondamentale) et on obtient le diagramme de phase a 1’état
fondamentales et avoir quelle est les phase stables dans ce cas, et par I’approximation de
champ moyen pour une température élevée a I’aide de programme numérique aprés que nous
calculons les équations du champ moyen (la fonction de partition, les aimentations et par

suite I’énergie libre).

Finalement, ce document termine par une section de conclusion.
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Chapitre I : Fondement de la physique statistique

1. Introduction a la physique statistique :

La physique statistique est la branche de la physique qui traite des systémes seulement
partiellement connus. Le manque de connaissance maximale de I'état initial du systéme est
souvent di au trés grand nombre de degrés de liberté, comme dans le cas des gaz, mais ce
n'est pas nécessairement toujours vrai, et la physique statistique fonctionne aussi bien pour les

systémes simples, Pour quelque raison que ce soit [1].

On peut dire que la nature générale de la procédure mécanique statistique pour le
traitement des systémes complexes consiste a abandonner la tentative de suivre les
changements précis d'état qui se produiraient dans un systeme particulier et En
¢tudiant plutdét le comportement d'une collection ou ensemble de systémes de
structure similaire au systeme d'intérét réel, répartis sur une gamme d'états précis
différents. A partir d'une connaissance du comportement moyen des systemes dans
un ensemble représentatif, choisi de maniere appropriée pour correspondre a la
connaissance partielle que nous avons sur I'état initial du systéme d'intérét, nous
pouvons alors faire des prédictions sur ce qui peut étre en moyenne pour le systéme

particulier qui nous intéresse [1].

L'outil théorique fondamental de la physique statistique est donc I'ensemble
statistique, une '"collection mentale" d'un nombre arbitraire de systémes, tous
préparés de la méme manicre que le systtme réel d'intérét. Seuls les états
accessibles, c'est-a-dire les états compatibles avec la connaissance partielle que nous
avons du systéme, seront représentés dans l'ensemble. Plus précisément, en prenant
au hasard un systeme dans l'ensemble, la probabilité de le trouver dans un état donné
est égale a la probabilit¢é de trouver le systéme réel dans cet état donné. Cette

affirmation peut étre considérée comme la définition de I'ensemble statistique [1].
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2. Les hypotheses fondamentales de la mécanique statistique :

Lorsque nous avons une connaissance partielle du systéme d'intérét, certains points de
l'espace de phase représenteront des états compatibles avec la connaissance partielle que nous

avons du systéme, d'autres ne le seront pas [1].

L'hypothése fondamentale de la physique statistique classique est la probabilité a priori
¢gale dans l'espace de phase. Selon cette hypotheése dans l'ensemble statistique d'un systéme
isolé, tous les points dans la région accessible de I'espace de phase sont représentés avec des
probabilités égales. Dans la mécanique statistique quantique, ce postulat est complété par
I'hypotheése que toutes les phases des états dans l'ensemble sont présentes avec des

probabilités égales [1].

Le postulat ci-dessus est cohérent avec un résultat important de la mécanique analytique: si
dans une région d'espace de phase la densité des points d'un ensemble est uniforme, elle reste
uniforme aprés une transformation canonique, de sorte que le postulat ne dépend pas du choix

de la Coordonnées Hamiltoniennes [1].

Tous les micro-états accessibles a un systéme isolé en équilibre sont équiprobables. Si £2(€)

est le nombre de micro-états accessibles a un systéme isolé en équilibre, la probabilité pour

qu’il soit dans un micro-état donné est égale A5 Si ce n’est pas le cas, le systéme est hors

d’équilibre et il va évoluer de maniére a satisfaire au postulat d’équiprobabilité. Si la seule
information que nous ayons sur un systéme est que son ¢énergie est égale ae, avec
éventuellement d’autres contraintes sur certains parametres externes comme le volume ou le
nombre de particules par exemple, il n’y a, a priori, aucune raison de favoriser un des micro-
¢tats plutdét qu’un autre. En ce sens, ce premier postulat est ’hypothése la plus raisonnable

que I’on puisse formuler [2].
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3. Principales définitions et résultats de la mécanique statistique :
3.1. Entropie:

Dans le cas générale ou on a un systéme quelconque on définie I’entropie comme une

grandeur statistique a été proposer par Gibbs qui est [3] :
S=-KgiP;InP; (1.1)

Avec P; la probabilit¢ de I’état microscopique I du systeme et Kp est la constante de

Boltzmann est définie par la relation :

R
Kp =3 (L2

R : Constante des gaz parfait et N : le nombre d’ Avogadro.

L’unité de ce constante et/. K. Et la valeur de K est Kg = 1,3806 x 1023 J. K1

Particuliérement ; dans un systéme n’a pas interagir avec les autres systémes ce qui signifie
un systeme isolé, dans ce cas on suppose le nombre total microscopiques accessible (0 , on

obtient I’expression de probabilité microscopique de réaliser I’état i de systéme [4] :

1
P; = 2 (1.3)
Donc I’entropie statistique du systéme isolé¢ donné par :
S=KpYi;In0=Kp-In0Y%;1=KpnQ (I.4)

L’entropie est une grandeur extensive, qui est nul quand 1’état microscopique du systéme est

parfaitement connu.

3.2. Température et équilibre thermique :

Pour un systéme isolé, avec 1’énergie €, et a partir de I’expression suivant [5] :

B =7 = (&) = =5 (L5)
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On déduire la relation de température comme suit :

1 as
T 2 (1.6)

On considére deux systémes a I’équilibre, avec les énergies €1 et €(? respectivement, donc

les températures et les entropies équivalentes pour chaque systéme sont :
BV S o gD § @

Maintenant, 1’énergie totale reste constante et on suppose 1’énergie d’interaction des deux
sous —systeme est négligeable de sorte que 1’échange d’énergie est le seule effet de leur
contact, et les états des deux sous-systémes sont encore bien définie, donc la probabilité de

I’énergie du premier systeme soit :
2(eD
( (1)) (6 2() (L.7)

Ou Q(e™ ) est le nombre d’état du systéme total avec une énergie (P dans le sous-systéme
1 et Q; est le nombre total de nombre d’états accessibles du systéme total. La valeur maximal

de cette probabilité est obtenue lorsque :

ae(l) P(e®)=0 (1.8)

Ou :

——In0ED) (@19

——InP(eW)=0= {Imo(e®)-no,} =

de (1) a(e (1)) de <1)

Puisque le seconde terme ne dépend pas de € donc sa dérivée est nulle, et comme les deux

sous systeme ne peuvent échanger que de 1’énergie nous avons :
2(eW) = 01eW2e@ (1.10)

la condition en (I.9)

: 1 M) 4 @ — 0 ___9_
Maintenant, on considére que €' + €'“) = €; et donc e = 3@

donne alors :

=1

(I.11)
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Ceci veut dire cela :

T =712 ,5M 4 @) = maximum

La partition le plus probable est celle qui rend les deux températures égales et I’entropie

totale maximale [5].

3.3. Potentiel chimique et équilibre des particules :

Dans cette partie on a une situation a celle de la section précédente, mais la déférence est que
les deux sous systeéme peuvent échanger non seulement de 1’énergie, aussi des particules, pour

analyser cette situation il est nécessaire d’introduire une nouvelle quantité statistique.

Soit Q (n,€) le nombre d’état accessible d’un systéme, quand elle contient n particule et
I’énergiee , si n est grand, et on peut supposer que Q (n, €) est une fonction continu den, on

définie le potentiel chimique de ce systéme comme suit [5] :

140 as
un,e) = —Eﬁlnﬂ(n, €) = —TEI (1.12)

Pour signifie cette quantité, on considére que I’entropie qui vérifier dans 1’équation (I.4) d’un
systéme par un gaz avec particule est fonction de son énergie, de son volume, de son nombre

de particule, telle que :

as as as
S—S(e,V,n),dS—Ede+5dV+£dn (1.13)

Si le nombre de particule est modifié en conservant le volume et la constante d’entropie,

I’équation ci-dessus donne :
de = udn (1.14)

Alors, le potentiel chimique est I’énergie nécessaire pour ajouter une particule au systéme, en

maintenant le volume et I’entropie constante.

10
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Dans le cas de 1’équilibre thermique, on considére deux systémes contienne des particules du
méme type ; on mettre-les en contactes et laisse-les échanger d’énergie et des particules.
comme précédemment, on suppose que I’énergie d’interaction entre les deux sous-systéme est
négligeable, maintenant on cherche les partitions les plus probables de 1’énergie totale €, et du
nombre de particules n; entre les deux sous-systéme, pour cette but ,la probabilité que le
premier sous-systéme contient des particules n; et d’énergie €; est donné par la fonction
d’état accessible Q (nq, €;), devisé par le nombre total d’états accessibles (); au systéme total,
telle que [5] :

QO (nq,
p(nqg, €q) = (nn;tel) (L.15)

La condition de probabilité maximale est :

ailn.(l(nl, €)=0

5 (1.16)
—InNn,e) =0
6n1

Puisque le contact a le seul effet de I’échange d’énergie et de particule, on peut écrire :
Q(ny,€) = Q' (ng,€0) Q% (N, —ny, € — €9) (1.17)

Ou O et O? désignent séparément les deux sous- systéme .la condition de probabilité

maximal devient :

20l (ng,€e) +->1n0%(n,—ny, €, —€) =0
061 661 (1,18)
Lm0l (ng, €) + Q% (n, —ny, €, —€,) =0
6n1 6n1

C’est-a-dire : ﬁ(l) — ﬁ(z) et u(l) — u(z)

La répartition la plus probable de 1’énergie et du nombre de particule entre les deux sous-
systémes mis en contact est celle qui fait égaler a la foi les deux températures et les potentiels

chimiques, en gardent a I’esprit la signification physique du potentiel chimique, cette dernicre

11
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condition indique que les deux systémes n’ont aucun intérét énergétique, a I’équilibre pour

déplacer une particule d’un systéme a I’autre [5].

4. La fonction de partition et son importance :

Comme mentionnée précédemment, [ gu ‘est la mesure de la température du systéme, alors
que les niveaux d'énergie sont les caractéristiques du systeme lui-méme, la quantité
Y. giexp(—PE;) il est appelé la fonction de partition et est donné par Z, il s'avére la quantité la

plus utile dans la physique statistique.

Telle que, g; est la dégénérescence ou le nombre de micro-état d’énergie, et L'exponentiel
indique le nombre d'occupation n;comme une fraction du nombre total N des particules.et la

somme n'étant qu'un facteur de normalisation.

Le premier point que nous devons souligner est que I'expression :

Z=Y,9ePti=g,e P+ g,ePE2t . . . g;ePEi 1.19)

Nous avons choisi de résumer sur chaque niveau d'énergie, le premier terme relatif au niveau
el, le second a e2 et ainsi de suite. La mani¢re équivalente de définir Z peut étre, comme

somme de terme sur tout état quantique accessible qui pourrait étre écrit comme :

Z =Y, e P (1.20)

Le deuxiéme point a faire est que z tel que défini par est la fonction de partition pour le
systéme et n'a de sens que pour un systeéme de particules indépendantes, la signification de la

fonction de partition Z peut étre comprise comme suit :

En utilisant la définition (I.20) pour la fonction de partition, la loi de répartition est exprimée

comme :

n _ e Pl (1.21)
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Dans (I.21) si i désigne 1'état d'énergie le plus bas de sorte que E; = 0 alors (1.21) devient :

n_1 (1.22)
Z

On peut définir la fonction de partition comme un inverse de la fraction de particules
occupant 1'état d'énergie la plus basse. En variante, il peut étre défini comme le rapport entre
le nombre total de particules dans un systéme et le nombre de particules dans 1'état d'énergie

la plus basse, a partir de ce point suivant autour de Z émergent:

A- il indique le mode de distribution des particules dans différents niveaux d'énergie.
B- c'est un nombre pur, donc une quantité sans dimension.

C- elle ne peut jamais étre nulle, la valeur la plus basse serait 1, au zéro absolu (0K) ou
toutes les particules occupent I'état d'énergie la plus basse a une température plus
¢levée, la valeur de Z est beaucoup plus grande que 1; Considérée comme une mesure

de la mesure dans laquelle les molécules peuvent s'équiper de 1'état fondamental [6].

5. Relation entre la fonction de partition et les grandeurs
thermodynamiques :

Aux calculs de la fonction thermodynamique, il faut reconnaitre que, tandis que la
mécanique quantique traite de l'arrangement détaillé et du mouvement des molécules, la
thermodynamique traite de leur comportement moyen. Par exemple, la pression exercée par le
gaz est interprétée comme la force moyenne par unité de surface Exercée par la molécule et
pour spécifier la pression il n'est pas nécessaire de savoir laquelle des molécules sont en
collision avec la paroi a un instant. Thermodynamiques statique est basée sur le principe que
les variables thermodynamiques sont la moyenne des propriétés moléculaires et il mit en place
Le schéma de calcul de ces moyennes. Si on calcule une propriété moyenne d'un systéme sur
tous ses constituants, la moyenne devrait nous donner la moyenne temporelle du systeme

thermodynamique [6].
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5.1. Energie interne moyenne < E > :

L'énergie moyenne du systéme de N particules est déterminée a partir de :

. »—E/KT
<E>=2fge E‘g‘; (1.23)
Cependant, reconnaissant que :
Z = Zi gie_E/KT (1'24)

Et en différenciant Z, nous trouvons que :

0z _ 2. ,—E/KT .
= = 3 KT?E;e”®/ (1.25)
Maintenant, 1'é¢quation (1.23) devient :
<E>=KT? (—‘”"Z) (1.26)
aT
L'équation (I.26) relie Z a I'énergie interne du systéme.
5.2. Capacité calorifique C, :
De la thermodynamique C,, est défini comme :
oE
C, = (ﬁ)v (1.27)

Donc en substituant E a partir de (I1.26) et en simplifiant le différentiel, on obtient :

_ 9 9 dInZ
Cy = aT (KT aT )V (1.28)
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Finalement :

K 3%2InZ

_ K 1.29)
(4 2 1 (
T® 9(3)?
5.3. EntropieS:
De la thermodynamique, I'entropie est définie comme :
TC
En utilisant(I.28) pourC,, en (1.30) on obtient :
e _ (T10 2@ an)
Sr—So = fy 7 (KT2Z22) dT (1.31)
En le différenciant par parties, il devient :
E
St—So=-+KInZ—|KInZlp- (1.32)

Dans l'expression (1.32); comparer le terme indépendant de la température a la constante S,

qui est I'entropie a t = 0K :

So = |KInZ|r_ (1.33)
De (1.32), on obtient ;
Sr=2+KinZ (1.34)
Ou
Sy = KT (ag;z)+Kan (135)

5.4. Energielibre A:

Energie libre, a est défini thermodynamiquement par :

A=E-TS (1.36)
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En remplacant S, il devient :
E
A=E—T(;+Klnz) (1.37)
Nous observons que :

A=—-KTIlnZ (1.38)

5.5. Lapressionp:

En terme d'énergie libre A la pression est définie par :

(o4
p=- (W)T (1.39)
En utilisant (I.37) pour A, on obtient :
dlnZz
p= KT( pre )T (1.40)

5.6. Potentiel chimique p;:

D’apres la thermodynamique, le potentiel chimique y; de toute composante i est défini par :

Hi = (a_A) 1.41
t ani V,T,nl- ( * )
En substituant A a partir de (1.37) :
K (i) Inz )
kT~ \omg Jypn (1.42)

Nous avons donc un ensemble complet de fonctions thermodynamiques. Il est utile de
mentionner que nous pouvons déterminer théoriquement la valeur de toutes les fonctions
thermodynamiques d'équilibre du systéme a condition que nous puissions évaluer la fonction
de partition z.la relation entre z et la fonction thermodynamique sont résumées dans le tableau

suivant [6]:
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Les fonctions thermodynamiques Relation thermodynamique statistique
dinZ
] <E>=KT? ( 3T )
Energie interne moyenne < E >
2
capacité calorifique C,, = E " Inz
R TIP
)
. dlnz
Entropie 5 Sy = KT ( ) +KInZ
aT
Lo A=—-KTInZ
Energie libre A
I ) _ KT (6 InZ )
a pression p p= v ),
i (6 InZ )
Potentiel chimique pu; KT on; VTm;

Tableau (1.1) : Relation entre la fonction de partition et les grandeurs thermodynamiques.
Ou Z = la fonction de partition pour un system composé¢ de N particules.
— —E;/KT
Z=Y,g:e " (1.43)
gi : Dégénérescence d’ieme état d'énergie.

E; : Energie d’ieme niveau d'énergie.
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6. Les trois ensembles statistiques fondamentaux :

Les ensembles statistiques ont été présentés comme de grands ensembles mentaux de
systémes obtenus comme des répliques du systéme d'intérét réel. Toutes ces répliques doivent
étre pensées comme étant préparées avec les mémes opérations que celles effectivement
réalisées pour réaliser le systéme réel. Il ya plusieurs fagons qui peuvent étre suivies dans ce
processus. Dans le cas le plus simple, nous générons les systémes avec une énergie bien
définie et le nombre de particules. L'ensemble résultant est appelé¢ micro canonique. Son
usage est assez limité, puisqu'il correspond a une situation physique rare et difficile a réaliser.
Le deuxieme cas le plus courant prépare les systemes a les mettre en contact avec un bain
thermique qui ne peut échanger avec le systéeme que toute quantité d'énergie. Cela produit
I'ensemble canonique. Le troisiéme ensemble, appelé grand canonique ou macro canonique,
est obtenu en mettant les systémes en contact avec un réservoir spécial qui peut échanger non
seulement de 1'énergie, mais aussi des particules. Les fluctuations d'énergie dans les systémes
d'un ensemble canonique et les fluctuations de 1'énergie et du nombre de particules dans
I'ensemble grand-canonique sont souvent trés petites, de sorte que de nombreux résultats

statistiques sont indépendants de I'ensemble utilisé [7].

6.1. Ensemble Micro canonique :

Dans I'ensemble micro canonique, tous les systémes ont la méme énergiee, et si le systéme
d'intérét est constitué de particules, tous les systémes de l'ensemble ont le méme nombre de
particules. Dans la physique classique, puisque 1'énergie est une variable continue, il est plus
commode de supposer, sans conséquences pratiques, que les systémes de 1'ensemble ont des
énergies contenues dans un intervalle de Petit en ce qui concerne les variations d'énergie
d'intérét. La probabilité qu'un systeme de l'ensemble se trouve dans un état particulier est
constant pour tous les états avec de I'énergie a l'intérieur de §e Et zéro pour les autres. Si I'on
désigne par p(q;, p;) la densité des points représentant les états de I'ensemble dans l'espace de

phase, I'ensemble micro canonique est alors défini par :

const sie< e(q;p;) <€+ ¢

1.44
0 autrement (149

P(qi,pi) = {

Cette densité est fonction de 1'énergie seule, il représente un systéme en équilibre [7].
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6.2. Ensemble Canonique :

L'ensemble canonique est utilis¢ lorsque le systéme d'intérét a été mis en contact avec un
bain thermique. Par conséquent, tous les systémes de l'ensemble ont pu échanger avec le
réservoir de chaleur n'importe quelle quantité d'énergie. Il est maintenant important de trouver
la distribution d'état des systémes de I'ensemble, c'est-a-dire la probabilité qu'un systéme de
'ensemble, Une fois déconnecté du bain thermique, se trouve dans un état donné, car ce sera
la probabilité que notre systeme réel puisse €tre trouve dans cet état donné. Pour trouver cette
probabilité, soit Q) (e,) le nombre d'états accessibles a notre systéme quand il a une
énergiee, , Q) (€,) le nombre d'états accessibles au bain thermique quand il a énergiee,. Le
nombre d'états (€, €,) accessible au systéme combiné pour la partition €5 + €, = €, de

1'énergie totale €, est tel que :

In (e, €5) = I{QS ()2 (€)} = M 0O (€,) + M 0P (€))
(1.45)

Maintenant, nous savons que la définition méme de bain thermique exige que

€9 = €5 + €, > €5 Afin que nous puissions écrire :

In2®(e,) = In W (ey) + % In 2W (ey) (e, — €5)
= 0® (ey) + (e, — €) (1.46)
En remplacant cette expression dans la précédente, nous avons :
InQ(e; €p) = NN (e;) + m2® () — B(€y) (1.47)
Ou
0(e5, €p) = 0 (e)2P (e9)ePes (1.48)
Ainsi, la probabilité quun systéme dans l'ensemble ait de Iénergie €, est :
P(e,) = const 20 (e,)e P (1.49)

Notons qu’ici § représente la température du bain thermique.
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La probabilité que le systéme se trouve dans un état spécifique s avec de 1'énergie €, est la
probabilité que I'état ait une énergie €; donnée ci-dessus divisée par le nombre Q) (e,) des

¢tats avec cette énergie:
P(s) x e B¢

Ou

1 _ _
P(s) = ;e P&,z =y e7Pe (1.50)

C'est ce qu'on appelle la distribution canonique, et Z est la fonction de partition, telle

queXs P(s) = 1[7].

6.3. Ensemble grand canonique :

L’ensemble grand canonique est spécifique aux systémes composés de particules et est
considéré lorsque le systeme peut échanger, avec le réservoir de chaleur, non seulement
'énergie, mais aussi n'importe quel nombre de particules. Dans le systéme combiné, le
nombre total de particules est constant, de méme que I'énergie. Supposons, pour simplifier,
qu'il n'y ait qu'un seul type de particules. Nous avons déja vu que la situation la plus probable
apres contact est que le systetme d'intérét a la méme température et le méme potentiel
chimique que le bain thermique. Mais maintenant notre but est de trouver la probabilité que le

systeme se trouve dans un état s avec de I'énergie €, et de particules n.

Par analogie avec le cas canonique, on suppose que l'énergie b du bain thermique et son
nombre de particulesn, sont beaucoup plus grandes que les mémes quantités du systéme

d'intérét:
€ =€+ €, D€, Ny=ny+ng>ng
Ainsi :

? ?
In 0® (e, np) = In QP (€, np) + - In QP (e, n) (€, — €) + - In 2P (€, n)(n, — ny)

(L.51)
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Ou:
m2®(e,,n,) = QP (e,n,) + By(e, — €) — Bpup(€,n) (M, — 1) (L.52)
Remplacer ceci dans (L17):
InQ(e;,ny) = M2 (e, n,) + QP (e, n,) — Bres + By pns
= 0(e,, ng) = 0O (€5, n5) const ePr(—€strpns) (1.53)
En conclusion,
P(es, ng) x 20 (e, ng)e Bles—nns) (1.54)

Ou I'étiquette "b" a été abandonnée, étant clair la signification de I'équation. La probabilité
que le systeme d'intérét se trouve dans un état s avec n particules et énergie € .Est donnée par

la distribution grand-canonique.
P(s) = %e_ﬂ(es_”ns) ,Z =Y e Bles—nns) (1.55)

Si plusieurs types de particules sont présents avec n() particules et potentiels chimiquesu®,

le résultat est le méme avec la substitution de un, a la somme des produitsy On® [7].

7. Grandeurs relatives au champ magnétique :

Les propriétés magnétiques des matériaux jouent un role important dan les machines et les
appareils ¢lectriques comme les moteurs, les transformateurs. Leur role est prépondérant dans
le stockage de I’information qui se fait par I'intermédiaire d’un substrat doté de propriétés
magnétiques spécifiques. Dans cette section, nous donnerons un apergu des principales

propriétés magnétiques des matériaux [8].

Sous I’effet d’un champ magnétique extérieur H, il se crée dans les matériaux un champ

d’induction magnétique B dont la valeur est donnée par:

B = pH (1.56)
Ou p est une constante de proportionnalité appelée perméabilité magnétique. L’unité

d’induction magnétique est le tesla (T). Le champ magnétique H, qui est en général créé par
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la circulation d’un courant électrique dans un solénoide, s’exprime en ampere par metre

(Am™1) et la perméabilité magnétique en henry par métre(H m™1).

On utilise souvent, pour caractériser le comportement magnétique des matériaux, la

perméabilité relative . :

p =+ (L57)

Ou ugest la perméabilité magnétiqgue du vide(uy = 4m 1077 Hm™1). En DPabsence de

maticre, la valeur de I’induction magnétique B, est donnée par:
By = uoH (1.58)
L’induction magnétique dans la matieére peut également étre exprimée par :

B = po(H + M) (1.59)

M Est la vectrice aimantation. 11 représente le champ magnétique local induit par le champ

magnétique extérieur H. La vectrice aimantation M est directement proportionnel a H et on
peut écrire que:

M= yx.H (1.60)
Et

B = poH(1 + x,) (L.61)

En comparant (I.56) et (I.60) on obtient, pour la perméabilité magnétique, I’expression
suivante:

p=p(1+x,) (1.62)
Ou y, représente la susceptibilité magnétique relative. Cette grandeur, qui est sans dimension,

est reliée a la perméabilité relative p,. par:

=1+ x, (1.62)
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8. Les types de magnétismes :

Sur la base de comportement magnétique, on peut diviser les matériaux en cing types tels

que se présente les déférents types de magnétismes.

8.1. Le diamagnétisme :

Le diamagnétisme caractérise des substances qui n'ont que des atomes non magnétiques:
leur aimantation induite par le champ, est tres faible et est opposée a la direction du champ.
La susceptibilité pratiquement indépendante du champ et de la température est négative et est
ordinairement de l'ordre10™>, ce magnétisme provient du changement du mouvement orbital
¢lectronique sous l'effet du champ magnétique appliqué. Selon la loi de Lenz, les courants
induits donnent naissance a un flux d'induction opposé au changement dans le champ
appliqué Ce magnétisme existe aussi dans les substances a atomes magnétiques, mais il est si
faible qu'il est alors complétement masqué par la contribution de ces atomes magnétiques.
Cependant, un diamagnétisme tres fort est présent dans les substances supraconductrices, avec

une susceptibilité égale a -1[9].

X a
(b)
(a)

Si - 1,2% 10

[ T | Cu 1,08 10"
X Zn -1,9 "10°¢
Ge -1,510 ¢
La figure (1.1) : (a) dépendance sur le champ de Tableau(l.2) : quelque composante

et la valeur de susceptibilité

l'aimantation et variation thermique de la susceptibilité
correspond pour le diamagnétisme.

magnétique ; (b) pour des substances diamagnétiques
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8.2. Le paramagnétisme:

Dans un grand nombre de cas, le magnétisme des substances paramagnétiques provient du
moment magnétique permanent d'une partie ou de la totalité des atomes ou des ions
constitutifs. Si ces moments ont une interaction négligeable les uns avec les autres et peuvent
les orienter librement dans n'importe quelle direction, on appelle cela le paramagnétisme des
atomes libres.

En appliquant un champ magnétique, la direction moyenne des mouvements est modifiée et
une aimantation induite est parallele au champ. Cette aimantation est inférieure a la hauteur,
la susceptibilité au champ est positive, devient infinie a 0, cette susceptibilité est généralement

de L'ordre 1073 2 10™> a température ambiante [9].

s T1<T,<T;

x|

Figure (1.2) : le comportement paramagnétisme.

@'
maticre susceptibilité \'6)(?&)

Na 8,610 C? SN
Al 7,7 “10°6 <f> ;f—@} \G)?&
d

Mn 1,2 ‘10 c?

Ta 1,110 efc\a’,@ \O‘?b

Tableau(l.3) : quelque composante et la valeur
de susceptibilité correspond pour le
paramagnétisme.

Figure(l.3) : le paramagnétisme des atomes libres.
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8.3. L’antiferromagnétisme :

L'antiferromagnétisme, macroscopiquement semblable au paramagnétisme, est une forme
faible de magnétisme, a savoir une susceptibilité faible et positive. Cependant, la variation
thermique de la susceptibilité réciproque, mesurée sur un échantillon poly cristallin, présente
un minimum a la température de Néel Ty. Maximum dans la susceptibilit¢ provient de
l'apparition, en dessousTy, d'un arrachement antiparalléle du moment magnétique. Ces
derniers se répartissent, dans les cas les plus simples, en deux sous-ensembles, avec leur
aimantation ¢égale et opposée, de telle manicre qu’en l'absence du champ magnétique,
l'aimantation résultante est nulle. Un assez grand nombre d'oxydes, de chlorures et autres

composés des métaux de transition sont antiferromagnétiques.

C'est le cas le plus simple d'un matériau antiferromagnétique, constitué¢ de deux sous-

ensembles antiparalleles [9].

1/x .,
M, T, <T,<Ts 1
T,
T,
T, g
H 0 Ty "

> - >
- > =
> -
- > -
> - >
- > =
> - >
- > <

La figure (1.3): le comportement d’antiferromagnétisme.
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M 1

8.4. Le ferromagnétisme:

Contrairement au cas susmentionné, les interactions d'échange positives favorisent, dans
les substances ferromagnétiques, un arrangement paralléle du moment magnétique dans les
atomes voisins. L'effet est alors le méme que celui d'un champ magnétique, appelé champ
moléculaire ou d'échange, qui alignerait Comme pour un antiferromagnétisme, a haute
température, l'agitation thermique conduit a une susceptibilité qui est semblable a celle d'un
paramagnétisme. Au contraire, un compte de l'interaction magnétique, la susceptibilité au lieu
d'étre infini a 0 comme dans un paramagnétisme devient infinie a un température
caractéristique, appelée température de Curie, est inférieure a cette température, 1'interaction
surmonte 1'agitation thermique et une aimantation spontanée M, apparait en I'absence de
champ magnétique appliqué. Cette aimantation spontanée atteint sa valeur maximaleM,, a 0

correspondant a Parallélisme de tout le moment individuel [9].

1
=9 Xy My
M
T, 0
T,
T3
H T, T T, T

> > >
> -
> > >
=
> > >
> > >
—
-

La figure (I.4) : le comportement ferromagnétique.
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Le fer, le cobalt, le nickel et un certain nombre de leurs alliages sont ferromagnétiques.
Quelques terres rares, et certains alliages de manganese avec 1'aluminium et le cuivre le sont

aussi.

8.5. Le ferrimagnétisme :

Le ferrimagnétisme correspond a un arrangement partiellement antiparalléle des moments

magnétiques [10] :

- > >
-
> > >
-}

- > >
-

- > >
-

La figure (1.5) : Arrangement des moments magnétiques dans un matériau

ferrimagnétique.
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Chapitre Il : les transitions de phase

1. Introduction sur les transitions de phase :

Il est usuel de considérer les trois états de la matiere : gaz, liquide et solide sans
toutefois, toujours préciser que dans le cas de ce dernier, il faut généralement entendre
solide cristallin.la figure (II-1) indique alors les différents changements de phase que

I’on peut observer [1].

Nous appellerons phase tous domaine de maticre homogene limitée par une surface
et présentant une composition, une organisation atomique et des propriétés bien
définie.une transformation de phases correspond au passage d’un systéme initialement
sous forme de phase A, vers I’état B ; on préférera plutot I’appellation transition de
phase quand seule une propriété¢ difféere entre phase initiale et phase finale, la

composition et I’organisation atomique restant identique [1].

GAZ

Sublimation
Liquéfaction
Vaporisation
Condensation
Fusion .
SOLIDE SOLIDE v LIQUIDE LIQUIDE
Solidification

La figure (I1.1): Schéma relative au divers changement de phase présenter les trios

états de la matiere.
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Prenons un exemple bien connu, I'eau et ses diverses phases : solide (glace), liquide,
gaz (vapeur) qu'on peut distinguer dans I'expérience quotidienne. Les transitions d'une
phase a l'autre qu'un changement de température permet d'observer sont trés
familiéres [2]:

- gel (dégel) : transition solide-liquide
- ébullition (condensation) : transition liquide-gaz

- sublimation : transition solide-gaz.

Ce qui caractérise ces transitions, c'est le changement qualitatif, la discontinuité des
propriétés : une petite variation d'un parametre (température, pression ...) déclenche

une modification qualitative spectaculaire [2].

Pour un systéme donné, on fait varier un certain nombre de parametres
(température, pression, champs extérieurs, etc. ...) pour mettre en évidence les
diverses phases du systéme et en explorer les domaines d'existence, et on consigne les

résultats sur une carte : un diagramme de phase.

Pour fixer quelques idées, considérons trois diagrammes de phases particuliers [2] :

(P Te)

solide liquide

v

La figure (I1.2) : C'est le diagramme (pression, température) montrant les domaines

d'existence de trois phases (solide, liquide, gaz).
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On note deux points particuliers : le point triple T, a la jonction des trois domaines :
le point critique(p,, T,.) est le point d'arrét a la frontiére entre domaines liquide et gaz.
En tournant autour du point critique, on peut passer continiiment de la phase liquide a

la phase gazeuse sans transition discontinue.

Un autre exemple trés connu de transition de phase est observé dans les matériaux
ferromagnétiques. Ceux-ci présentent une aimantation permanente en 1’absence de
champ magnétique extérieur. Ils constituent, par exemple, les aimants que 1’on peut
trouver dans de nombreux dispositifs, notamment les boussoles. Le ferromagnétisme
s’observe pour certains métaux de transition, comme le fer, le cobalt ou le nickel. Il
est lié¢ a un comportement coopératif des spins des atomes. Cela signifie qu’un nombre
non négligeable d’électrons d’une couche incompléte ont leur spin qui s’aligne dans
une méme direction. On constate, expérimentalement, que si I’on chauffe un matériau
ferromagnétique au dessus d’une certaine température, appelée température de
Curiel, le ferromagnétisme disparait pour faire place au paramagnétisme. Ceci
provient de ce que I’interaction qui tend a aligner les spins ne peut plus lutter contre

I’agitation thermique qui tend au contraire a leur donner une orientation aléatoire [3].

La figure (11.3) : Diagramme (champ magnétique, température) pour un corps qui

Pprésente une transition ferromagnétique.
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Ce diagramme présente une frontiere sur l'axe H = 0 avec un point d'arrét, qu'on
appelle aussi point critique. On observe a haute température une phase désordonnée,

dite paramagnétique sans aimantation [4].

Lorsque T = Tc, au point critique, une transition se produit, et pour 7 < Tc¢, on
observe une phase ordonnée, dite ferromagnétique, présentant une aimantation
spontanée. Il y a une analogie avec la transition liquide-gaz, H et p jouant des roles
similaires. Dans le 2éme diagramme si on traverse la frontiere (H = 0, 0 < T < Tc¢), on
observe un saut de l'aimantation ; ce saut diminue quand le point de franchissement de
la frontiere se rapproche du point critique ; au point critique, il n'y a plus de saut de

['aimantation.

YR o T<T,

La figure (11.4) : courbe d’aimantation M(H) pour un ferromagnétique a

différentes températures pour T < Tc.
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Autre cas, on a une transitions antiferromagnétique leur diagramme est un diagramme
(champ magnétique, température) mais pour un corps qui présente une transition

antiferromagnétique (avec une aimantation alternée dans la phase ordonnée).

H 'y 1 ©Tordre

o M T)

2 ®M€ rdre

La figure (I1.5) : diagramme de phase montre un point tri critique pour un

matériau antiferromagnétique.

On observe sur ce diagramme deux domaines séparés par une ligne (une partie en
trait gras, l'autre en trait fin) : quand on franchit la partie grasse, on observe un saut de
l'aimantation alternée ; quand on franchit la ligne fine, il n'y a pas de saut. Cette
derniére ligne est une ligne de points critiques (puisqu'il n'y a pas de saut). La ligne de
points critiques a un point d'arrét, sur la ligne de transition, qu'on appelle un point tri

critique [4].

2. La classification de la transition de phase :

On peut dire qu’il existe deux types de transitions de phases : les transitions avec
chaleur latente d'une part, les transitions sans chaleur latente d'autre part. C'est une

classification de nature thermodynamique [5].

P. Ehrenfest en 1933 a proposé de distinguer :
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e Les transitions du premier ordre qui s'accompagnent de discontinuités de
grandeurs thermodynamiques, comme l'entropie et la densité, elles-mémes
associées a des dérivées premicres de potentielles thermodynamiques. On a

ainsi, par exemple,

(%) p (1L.1)

V

Go)r a2

A la transition de phase, ces grandeurs correspondant a des dérivées du premier
ordre du potentiel G sont discontinues (la chaleur latente est associée a la

discontinuité de 1'entropie) [6].

e Les transitions du second ordre pour lesquelles les potentielles
thermodynamiques et leurs dérivées du premier ordre sont continus alors que
certaines dérivées secondes par rapport a des variables d'état s'annulent ou

tendent vers 1'infini de fagon asymptotique au point de transition. Ainsi peut-

on écrire :
2=-(9,= &), a3
Kv=-(09),--(),

Cp Et Kp sont respectivement la chaleur spécifique et la compressibilité a pression
constante. On constate effectivement que ces grandeurs thermodynamiques tendent

vers l'infini au point critique liquide/gaz ou au point de transition superfluide dans

I'hélium liquide. [5]

Pour ces transitions on passe continlment d'une phase a une autre sans que l'on
puisse parler réellement de coexistence des deux phases : au point critique
liquide/gaz, on ne peut plus distinguer la phase liquide de la phase gazeuse (leurs

densités sont strictement égales) [5].
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Ces comportements thermodynamiques trés différents peuvent étre mis en évidence
expérimentalement en étudiant directement ou indirectement le comportement
thermodynamique de grandeurs physiques caractéristiques au voisinage de la
transition  (densité, chaleur latente, etc.). L'absence d'une chaleur latente a la
transition est un bon critére discriminant qui permet de la classer comme une

transition du second ordre (ou encore d'ordre supérieur) [5].

On peut étendre cette classification a l'aide des définitions proposées initialement
par Ehrenfest aux transitions de phases d'ordre supérieur au second que 1'on appelle,
en  général, transitions multicritiques. Celles-ci seront caractérisées de la fagon

suivante :
- les potentiels thermodynamiques sont continus au point de transition ;

- certaines dérivées secondes et d'ordre supérieur des potentielles thermodynamiques

par rapport aux variables d'état s'annulent au point de transition [5].

Plus généralement, on appellera point critique d'ordre p, un point ou p phases
deviennent identiques. Nous avons montré en utilisant la régle des phases que le
systeme devait posséder au minimum 2p-3 composants pour que l'on puisse observer

un point multicritique d'ordre p [5].

Si la classification d'Ehrenfest des transitions de phases a le grand mérite de mettre
en évidence les similitudes entre des phénoménes aussi différents que le magnétisme,
la ferroélectricité, la supraconductivité et la transition liquide/gaz au point critique,
elle se limite cependant a une vision thermodynamique des phénomenes. Si celle-ci

est incontestablement importante, elle n'est toutefois pas suffisante [5].
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GA

v

»

v

»

P

A

0

La figure (I1.6) : Transitions du premier ordre. Les potentiels comme G sont

v

continus a la transition, mais les dérivées premieres et les grandeurs associées (V et

S) sont discontinues.

-

Cp

T, T

T, T

T,

La figure (I1.7) : Transitions du deuxiéme ordre, les dérivées premieres de G sont

continues, mais certaines dérivées seconde divergent : Cp, par exemple, tend vers

l'infini.

v

37



Chapitre Il : les transitions de phase

En 1937, L. Landau a proposé une autre classification des transitions de phase
particulierement adaptée pour celles que nous avons qualifi¢ de continues. Elle est

basée sur le fait que ce type de transition s’accompagne d’un changement du systéme

[6].

C’est le cas, par exemple, de la transition ferromagnétique-paramagnétique
puisqu’un systéme ferromagnétique (un des type de magnétisme qui présente en
chapitre I) a une direction privilégiée dans 1’espace (celle de I’aimantation du
systeme) alors que la phase paramagnétique est isotrope. Ceci a conduit Landau a
introduire la notion de parametre d’ordre. C’est une grandeur qui est nulle dans la
phase la plus symétrique et différente de zéro dans I’autre .En général, la phase la plus

symétrique se trouve a haute température [6].

Certaines transitions se font sans changement de symétrie et, en principe, il n’est pas
possible de définir un parametre d’ordre au sens de Landau. C’est par exemple le cas
de la transition liquide-gaz puisque le liquide et le gaz ont le méme type de symétrie :
ils sont isotropes. Néanmoins, méme pour ces systémes, il est d’usage de définir un

parametre d’ordre qui s’annule a haute température [6].

Dans la classification proposée par Landau, une transition de phase du premier
ordre se traduit par un saut du parametre d’ordre (discontinuité) alors que les
transitions d’ordre supérieur (dites aussi continues) correspondent a des discontinuités
des dérivées des fonctions thermodynamiques. Dans ce dernier cas elles peuvent étre
du deuxiéme ordre si la dérivée seconde est discontinue, du troisiéme ordre si ¢’est la
dérivée du troisieme ordre, etc. On qualifie ces transitions de phase de transitions

continues ou de phénomenes critiques [6].

Dans un systéme pour lequel il existe une transition de phase, il y a compétition,
dans la fonction thermodynamique qui le caractérise, entre 1’énergie interne qui a
tendance a favoriser ’ordre et I’entropie qui favorise au contraire le désordre. S’il
n’existe pas de couplage exotique entre les degrés de liberté du systeme, la phase

désordonnée est généralement observée a haute température [6].
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»

M(T) t M(T) 4

»
>

Tc T Tc T
La figure (IL.8) : transition de phase du 1° et 2°"¢ ordre selon landau [7).

On dit que la symétrie a été brisée a la transition : en dessous de la température de
Curie, le matériau n'est invariant que par rotation autour d'un axe orienté dans la

direction de l'aimantation.
3. Parametre d’ordre :

Le parametre d'ordre est, de facon générale, une grandeur physique de caractere
extensif qui est nulle dans la phase la plus symétrique (ou la plus désordonnée), et non
nulle dans la phase la moins symétrique (ou ordonnée). Cette notion de parametre
d'ordre a une signification qualitative évidente : lors d'un abaissement de la
température, on accroit l'ordre d'un systéme. Lorsque 'on refroidit un liquide, on le
solidifie en traversant le point de solidification (le solide cristallin est plus ordonné
que le liquide). De méme, si on refroidit un matériau ferromagnétique en dessous de
son point de Curie on augmente l'ordre magnétique dans le systéme (une aimantation

macroscopique apparait ce qui traduit I'existence d'un ordre magnétique) [8].

Ainsi dans le cas du magnétisme, le paramétre d'ordre est l'aimantation, dans le
cas de la ferroélectricité c'est la polarisation électrique. Le choix du parametre d'ordre,
comme nous le verrons ultérieurement, n'est pas toujours évident. Par exemple, dans
le cas de la superfluidité¢ et de la supraconductivité, le parametre d'ordre est la
fonction d'onde de la phase superfluide et des <électrons associés a la
supraconductivité. A l'aide de cette notion de paramétre d'ordre, on peut ainsi

distinguer deux types de transitions [8]:
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- les transitions sans parametre d'ordre pour lesquelles les groupes de symétrie
des deux phases sont tels qu'aucun n'est strictement inclus dans l'autre : elles sont

toujours du premier ordre (avec chaleur latente) au sens d'Ehrenfest ;

- les transitions pour lesquelles on peut définir un paramétre d'ordre, et qui sont telles
que le groupe de symétrie de la phase la moins symétrique est un sous-groupe du
groupe de symétrie de la phase la plus symétrique. Si le paramétre d'ordre est
discontinu a la transition, celle-ci est du premier ordre au sens d'Ehrenfest ; si celui-ci

est continu a la transition, celle-ci est du second ordre (sans chaleur latente).

De facon plus générale, on définit d'une part des transitions du premier ordre
associées a l'existence d'une chaleur latente et d'autre part, toutes les autres transitions
que l'on considere comme continues. Cette derniére catégorie inclut en particulier les

phénomenes multicritiques (transitions d'ordre supérieur a deux au sens d'Ehrenfest)

8].

On représente quelque parametre d’ordre P pour déférent transition de phase [9] :
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Nature de la transition Paramétre d’ordre P Variable
Thermodynamique
conjuguée

Liquide-Gaz loL—p g| u

Ferromagnétique-

Paramagnétique Aimantation M Champ magnétique H

Antiferromagnétique- Aimantation de sous

Paramagnétique Réseau M, et M, N’a pas de sens physique

Ferroélectrique-Para

¢lectrique

Polarisation électrique P

Champ é¢lectrique E

Ordres - Désordres dans

les alliages

Différence de probabilités
d’occupations de deux

sites

Différence de potentiel

chimique

Supraconductivité

Gap supraconducteur A

N’a pas de sens physique

Superfluidité

Fonction d’onde de la

phase superfluide

N’a pas de sens physique

Tableau (I11.1) : paramétre d’ordre pour chaque transition de phase

4. Le mode¢le d’Ising :

La description théorique des transitions de phase est trés compliquée. On ne peut
traiter que quelque modele dans le cadre de la mécanique statistique. Un de ces
modeles est du a Lenz(1920) et fut traiter en détails plus tard par son éleve Ising

(1925).
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Au départ, il fut inventée pour les transitions de phase dans les substances
ferromagnétique a la température de Curie ; cependant avec le temps on s’apercu
qu’avec seulement quelque légers changement le modéle pouvait étre appliquée a
d’autre transition de phase, comme les transitions ordre-désordre dans les alliages

binaire.

De plus, le modele pouvait s’appliquée a de nombreux problémes modernes en
physique des particules, par exemple pour décrire ce que I’on nomme les verres de
spins. Il existe des métaux qui ont des structures amorphes et non cristallines,

possédant la propriété intéressante d’avoir une entropie non nulle a 7=0.

Récemment, on s’est apercu que les idées d’Ising pouvait expliquée la
reconnaissance des formes dans les réseaux de neurones schématique, ce modele
prend donc de plus d’importance pour le développement des modéeles du cerveau

humain [11].

Nous n'avons considéré que des systemes thermodynamiques dont la dynamique
microscopiques est continuent. Il y a tout un ensemble de systémes dans lesquels la
dynamique microscopique est ou peut étre traitée comme discrete. Le modele d’Ising
est un exemple de systemes dans lesquels la dynamique microscopique est
intrinsequement discréte. C'est un modele de ferromagnétisme, dans lequel les
variables discrétes représentent les dipdles magnétiques des spins atomiques disposés

sur un treillis [12].

Chaque spin est autorisé a interagir seulement avec ses voisins, mais la encore il ya
des variations de modéle, dans lequel les interactions se décomposent plus lentement.
Le mod¢le Ising bidimensionnel est I'un des mod¢les les plus simples de la mécanique
statistique dans lequel une transition de phase est présente. Les statistiques du mod¢le

d'Ising sont décrites par I'Hamiltonien : [12]
Hlo] =—]X<ij>0i0; — uH },; 0; (11.5)

Ouo; = £1, est la variable de spin dans le site i, la notation <i, j> indique que la
somme est effectuée uniquement sur les voisins les plus proches, et nous avons admis
la possibilité¢ d'interaction avec un champ magnétique externe uniforme H, u

indiquant le moment magnétique électronique. Nous remarquons que H[a] est un
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hamiltonien purement statique, sans variables pouvant étre interprétées comme une

vitesse.

Connaissant le Hamiltonian #[o], le formalisme canonique peut étre appliqué pour

obtenir la distribution des états du systéme dans un bain thermique a température 7

_1 _ Hld]
plo] = exp (- 7) (IL.6)
Z =3 ,plo] (11.7)
Ou Y6 = X5, Yo, oon Indique la somme de toutes les configurations de spin sur le

réseau. Nous pouvons obtenir la distribution des énergies H[o]| = E .

1 TS(E)-E
p(E) = ;exp (=) (18

L'équilibre thermique correspond au minimum par rapport a E de I'énergie libre.

Nous considérons un réseau cubique, de sorte que I = (ix, Ly, iz) détermine la

coordonnée du site x; = (ixA, iy, iZA) avec A La constante du réseau. Pour un

réseau cubique, Les voisins les plus proches du site i seront :
j=(xt1i,i,),(iniy £ 1,i,), (iy iy i, + 1) (IL9)

En l'absence de champ magnétique externe, on voit que, pour J> 0, une
configuration avec tous les spins ayant le signe identique est favorisé
énergétiquement, tandis que, pour J <0, Le contraire se produit. La premiere condition
décrit le comportement d'un matériau ferromagnétique. La seconde, celle d'un
matériau antiferromagnétique: I'état d'énergie la plus basse est celle dans laquelle les

spins adjacents ont un signe opposé [12].

On sait que les matériaux ferromagnétiques subissent une transition de phase du
second ordre a une température critiqueT,, appelée température de Curie, au-dessus

de laquelle le matériau devient paramagnétique.
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Apres que le modele d’Ising fut mieux confirmé, des chercheures essayerent plus
intensivement de résoudre ce modele pour des réseaux avec des nombres de

coordination plus élevée.

En 1936, Peierle put montrer que le modéle d’Ising révélait des propriétés
ferromagnétiques a basse température pour des dimensions plus élevée, alors que ces
propriétés disparaissent dans le cas unidimensionnel méme pour des températures

arbitrairement basses.

Par la suite Kramers et Wannier développerent une méthode ¢élégante pour
résoudre le modele d’Ising (1941), qui leur permit également d’obtenir quelque
résultat initiaux dans le cas bidimensionnel, Onsager de calculer la fonction de
partition exacte du modele d’Ising a deux dimension en 1’absence de champ

magnétique extérieure [13].
o lLecasdelD :

Dans ce cas, nous envisageons une ligne de spins soit vers le haut ou vers le bas. Il
présente un probléme trés simple et peut étre résolu exactement. Mais, bien que sa
solution soit d'une importance pédagogique considérable, le modéle n'exhibe pas un

changement de phase [14].

1 O O O

1

{

J

P L
TITTT70

{+1 ]

La figure (I1.9) : model d’Ising a une dimension
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o lLecasde?2D:

En deux dimensions, le modéle d'Ising peut étre considéré comme un réseau de
spins sur un réseau carré, chaque site de réseau ayant un vecteur de spin associé vers
le haut ou vers le bas a angle droit par rapport au plan du réseau. Ce modele est plus
réaliste dans la mesure ou une transition de phase apparait dans la limite
thermodynamique. Il a été résolu exactement par Onsager (1944) et ce travail est

encore considéré comme un tour de force théorique [14].

a0 SR

ann Fet

La figure (11.10) : model d’Ising en deux dimensions
e Le cas de dimension supérieur ou égale au 3 :

Ces cas sont plus difficiles a dessiner mais au moins le probléme en trois
dimensions est facilement visualisé. On imagine simplement un réseau cubique avec
les trois directions de coordonnées principales correspondant aux axes de coordonnées
cartésiennes x, y et z. Nous supposons alors que les vecteurs de spin unité a chaque
site de réseau peuvent pointer dans la direction de (£z). Le modele d'Ising pour d >
3 ne peut pas étre résolu exactement, mais ils peuvent étre traités numériquement, et
la simulation numérique des modeles d'Ising est un domaine tres actif de la physique
statistique. Il s'avere que la théorie du champ moyen donne une approximation
raisonnable de la fonction de partition pour d = 3 et une trés bonne approximation

pourd = 4 [14].
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5. La théorie de Landau :

La théorie proposée par Landau permet d’appréhender I’essentiel des idées
physiques relatives aux transitions de phase continues. L’idée est de supposer que
I’énergie libre du systéme peut étre développée comme une série convergente du
paramétre d’ordre m. Dans ce développement, seuls les termes ayant une symétrie

compatible avec celle du systeme sont retenus [3].
» Systéme homogéne :

Nous allons illustrer le principe de cette méthode, ainsi que certaines de ses
conséquences, sur la transition ferromagnétique-paramagnétique a champ nul (B = 0).
Nous supposerons que le systéme est homogene. Dans ce cas, I’énergie libre (je l'ai

mentionné en chapitre 1) du systéme peut s’écrire sous la forme :
F(m,T) = Fo(T) + aym? + a,m* + 0O(m*) (11.10)

Ce systeme fait de changement de m en —m, donc on a des termes paires et la

magnétisation est une quantité bornée ceci implique queay > 0. Alors Fy dépend de

T.

Dans I’expression (I1.10), on suppose que la magnétisation est un scalaire alors que,
pour un systéme réel, ¢’est un vecteur. Le passage d’un scalaire & un vecteur ne pose
pas de probléme de principe mais alourdirait la discussion. Ce que nous allons décrire
s’applique tout a fait au modele d’Ising bidimensionnel dans lequel m est un scalaire

qui peut étre positif ou négatif [3].

On trace la quantité F — F;, en fonction de m. on obtient, selon la valeur dea,, des

courbes qui appartiennent a des familles différentes la figure suivant :
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F—Fo (a) F_Fo (b)
m
F—F, F—F, J
(c) “@
N — |
m

La figure (11.11) : différent courbe représente la variation de I’énergie (F — F) en

fonction du paramétre d’ordre m
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La courbe (a): lorsque a, > 0, la quantité F — Fy a un minimum pour m = (. Le

systéme est donc paramagnétique. Ce comportement est observé lorsque 7' > Tc.

La courbe (b) : poura, < 0, on observe deux minimum enm = +mg, # 0. Une telle
situation décrit une phase ferromagnétique. L’existence de deux états stables (m =
+mg) pour I’énergie libre résulte de la symétrie du probléme. Physiquement, cela
signifie que deux phases de magnétisation opposée coexistent. Une telle situation est

observée lorsque T < Tec.

La courbe (c) : le cas a, = 0 correspond au point critique (T = Tc). On observe une
courbe tres plate au voisinage du minimum. C’est au point critique qu’une

magnétisation spontanée du systéme apparait.

La courbe (d): représente F — Fy en un point légeérement au dessous de la

température critique (a, =~ 0 mais négatif) [3].

La théorie de Landau permet d’étudier le systéme au voisinage de point critique
telle que a, dépend de la quantitéT — T, et a, change de signe aux niveaux de la

température critique T = T, ; ce qui va induire deux types de comportement.

On pose :

a, =a,t ou a, >0 et t= (11.11)

A P’équilibre, en déduire la valeur du paramétre m tant que 1’énergie libre est

minimum :
T8 = 2a,tm + 4a,m? = 0 (I1.12)
2 _ _ (%2t
S iy

Pourt < 0, I’équation (2.12) n’a de racine réelles que : m~(—t)/? = B* = %
Au voisinage du point critique, on peut écrire (II.10) comme :

~242
F(m,T) = F,T — % +0(3) t<0 (IL.14)
4
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Pour t > 0, le paramétre d’ordre m et nul et F(m, T) = F(0,T) = F(T)

On peut déterminer I’entropie du systéme :

_ _(9F\ _ at
S = (aT)V = S,T + (IL15)

2(14_

Si I’entropie est continue au passage du point critique, c’est implique qu’il n’ya

pas de chaleur latente et que la transition de phase est continue.
Et la chaleur spécifique est donnée par :

_ (95 _ a
Cy=T (aT)V = Co(T) +32T (IL.16)

La théorie de Landau conduit a une discontinuité de la chaleur spécifique au point
critique, comme les transitions de phase continue, liquide-gaz, superfluide,

supraconductrice et ferromagnétique.
» La théorie de Ginsburg et Landau :

Pour un systéme hétérogéne, le parametre d’ordre dépend généralement de la
position (m = m(r)). 1l faut alors introduire la densité locale d’énergie libre f (m, T)

qui est reliée a I’énergie libre du systeéme total par :
F(m,T) = f f(m,T)dr (11.17)
On applique le théorie de Landau, on obtient la fonction :
f(m,T) = fo(T) + @3t*>m? + a,m* + y|Vm|? (IL.18)

Le dernier terme du développement est introduit a cause de la dépendance en » de
m. Le raisonnement est par la suite analogue a celui que nous avons tenu plus haut et

conduit au méme type de résultat [3].
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Chapitre 111 : Etude de modele Ashkin-Teller a spin mélangée (3/2,1)

Parmi les modéles de physique statistique, dans ce chapitre on constate le modeéle trés
connue c’est le modéle d’Ashkin-Teller qui est la superposition de deux modeles d’Ising, ce
modeles est introduit en 1943 sur réseau considérée comme carre dont les sites sont occupés
par I’un des quatre types d’atome. Donc ce travaille de mémoire est basée sue ce modéle sur

un réseau carré de spin mélangée.
1. Introduction au modele Ashkin-Teller :

Le modéle Ashkin-Teller est une généralisation du modéle d’Ising (on a décrit ce modéle
en chapitre I1) a quatre composantes, ce modeéle posséde une relation de dualité qui

malheureusement ne détermine pas son point critique sauf dans un cas dégénéré [1].

On peut considérer ces deux modeéles d’Ising , qui sont respectivement décrit par les
variables t; et g; associer sur chacun des sites d’un réseau, dans chaque modéle d’Ising, il y a
une interaction J, de voisinage plus proche et de deux spins, et les déférents modéles d’Ising

sont complets par une interaction a quatre spins J,, I’hamiltonien peut alors écrit comme suit

[2]:
H=-Y_sJ2(0i0; +1,1)) — Ycijs J4 0,077 (111.1)
Ou < ij > désignent une paire de spins de voisin le plus proche [3].

Ce modele présente une variété avec des lignes de transitions de second ordre dans ces
réseaux hexagonales et carrée, et des lignes de transitions de premiers et seconde ordre dans le

réseau cubique.

Pour étudier les lignes de transition, il faut utiliser les fonctions de corrélation de spin et
aprés nous obtenus les équations pour les identités de ces fonctions et afin d’appliquée les
inégalités rigoureuse sur les fonctions de corrélations d’ordre supérieure pour obtenir le

diagramme de phase pour le modele Ashkin-Teller [4].

Ce modeéle a été étudié sur un réseau carré et la structure de son diagramme de phase est bien
comprise sur la base des résultats exacts. Récemment, une analyse des aspects dynamiques de
ce modele sur un réseau carré a été rapportée. La chaine quantique Ashkin-Teller a également

été étudiée principalement en ce qui concerne ses aspects d'invariance conformes. 11y a eu
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aussi quelques tentatives pour relier la chaine quantique Ashkin Teller a la conjecture de
Haldane par une équivalence avec une chaine Heisenberg alternant. En trois dimensions,
cependant, notre connaissance des diagrammes de phase repose sur des techniques
approchées, incluant des calculs moyens, des traitements de groupe de renormalisation, une
analyse en série et une méthode de Monte Carlo. Le diagramme de phase ainsi obtenu
présente une variété de points multicritriques. Cependant, ces résultats approximatifs
concernent principalement le réseau cubique simple. Pour d'autres réseaux, cependant, la
concurrence entre J, et/, peut donner naissance a des diagrammes de phase distincts en
fonction de la topologie du réseau. Nous avons donc décidé d'étudier ce point en utilisant une

approche qui, en dépit de sa simplicité, est capable de rendre compte de la structure du réseau

[5].

2. Transitions de phase dans le modele Ashkin-Teller :

I1'y a environ 30 ans, Ashkin et Teller (1943) ont introduit un modéle statistique en treillis,
maintenant connu sous le nom de modele Ashkin-Teller (AT), comme une généralisation du
modele d'Ising a un systéme a quatre composantes. En utilisant I'argument de Kramers-
Wannier (1941) et I'hypothése d'une transition unique, ils conjecturent I'emplacement du point
critique pour un cas particulier de ce modéle dans lequel trois des quatre composantes sont
dégénérées. Leur conjecture a récemment été étendue au modele AT général (Fan 1972), mais
Wegner (1972) a montré que I'argument ne situe pas en général le point critique. 1l est donc
intéressant d'examiner de plus prés le probleme de I'existence de transitions de phase dans le
modele AT. Ici, sur la base des résultats établis et une hypothese de continuité plausible sur la
criticité, nous conjecturer que le modele AT a en général deux transitions de phase. Ce n'est

que dans un cas particulier que les deux transitions se fusionnent en une seule [6].

Le modele AT est définie sur un réseau carré dont les sites sont occupés par l'un quelconque
des quatre types d'atomes A, B, C et D. Deux atomes Vvoisins interagissent avec une énergiee,
pour AA, BB, CC, DD ; ¢, pour AB, CD; €, pour AC, BD; e; pour AD, BC. En reé-
étiquetant les atomes, sur une base de sous-réseau si nécessaire, on voit que les quatre

énergies peuvent étre librement permutées. Il s'agit d'une symétrie de base du modeéle AT [6].
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Une représentation de spin utile (Fan 1972) du modeéle AT est la suivante. A chaque site du
réseau carré on introduit deux spins d’Ising de facon a former un réseau a deux couches. Les
quatre spins voisins les plus proches interagissent avec une interaction a quatre corps telle

que :

—lszi(fo"‘fs—ﬁ—fz) (111.2)

Pour les interactions en deux corpsona:

—]1=i(€0+f1—62—63) (111.3)

Et I’équation représente les interactions dans chaque couche :

1
—]2=1(60+62—E1—63) (111.4)
La symétrie de base des énergies implique que J4, J, et J3 peuvent également étre permutés.

En effectuant une double transformation pour les spins d'Ising dans une couche et en
interprétant le résultat en tant que modéle de sommet (Wu 1971, Kadanoff et Wegner 1971),
Wegner (1972) a montré que le modéle AT est équivalent & un modéle a huit sommets décalé.
Plus précisément, le modéle de sommet équivalent a des poids de sommets a, b, c,., d.sur le

sous-réseau A et a, b, d, , c, sur le sous-réseau B, avec [6]:

1 1
a=2"2(wy+wy), b=2"2(w, —wj3)
1 1
¢, =272(wy + wy), d, = 272(wy —wy)
(111.5)
. — _ S
Ici w; = exp ( KT) (111.6)
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Et nous avons adopté les notations de Baxter (Baxter 1971) a, b, ¢, d pour les poids des

sommets.

A partir de la symétrie de base, on peut prendre, sans perte de généralité, w, =
1 etw;,w,,ws; < 1. Comme la température varie de 0 a o, le point (w;, w,, w3), Le chemin
thermodynamique I', de (0, 0, 0) a (1, 1, 1). En supposant une dépendance continue de la
criticité sur les paramétres w;, w,et ws (hypothése de continuité), le point critique du modeéle
AT tracera une surface o dans l'espace w. Une transition de phase se produit lorsque I’
intersecté la surface o. Cette hypothése de continuité semble avoir été d'abord clairement
énoncée par Thibaudier et Villain (1972) en ce qui concerne la localisation du point critique

pour le modéle tridimensionnel & huit sommets [6].

Une information exacte est disponible pour la surface critique . Lorsque I'une des
interactions d'Ising J;,J, et J5 disparait, la représentation d'lsing du modéle AT découple en
deux modeles indépendants les plus proches. Du résultat exact sur le modéle d'Ising (Onsager
1944) nous ne concluons que les points :

ji=0, exp(—M)ZTE\/E—l, i+ (111.7)

Une petite algébre montre que dans l'espace w, ce sont les droites L, représentées sur la
figure 1, reliant les points (r, 0, 0), (r, 1, 1), (0,0, 1), (3, r, 1), (0, r, 0), (r, r, 1), (r, 0, 0)

successivement.

A partir de la représentation de huit sommets du modele AT, on sait d'aprés Baxter (Baxter

1971) que lorsque c, = d.. l'état critique esta = |b|+c, + d,.
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La figure (111.1) : Diagramme schématique de la surface critique ¢ dans I'espace w. Les
lignes lumineuses L reposent sur o et les lourdes lignes brisées Li sont les intersections de

avec le planw; + w, + w3 = 1. Le cube 0 < w < 1 indique la région physique.

Couplé a la symétrie de base du modeéle AT, nous concluons qu’a coupe le plan
wi+twy,+wz; =1 (111.8)
Au niveau des segments de ligne L, :
Wi =w; = wy (111.9)
Ces segments sont également représentés sur la figure(I11.1). Notons que L, et deux des
lignes L se rencontrent aux points communs (r2, r, r), (r,r?, r) et (r, r, 7).

Lorsquee; = €, = oo, le modele AT se réduit a un modele Ising le plus proche et est
exactement soluble. (I" tracait maintenant dans I'axe de (0, 0, 0) a (0, 0, I)). Donc o coupe les
axes de I'espace w seulement a (0, 0, r) 0) et (r, 0, 0). Une considération similaire pour

€, = 0; €; = €3 montre que a coupe la ligne w; = 1;w, = w3 a (1, r,r), etc. [6].

Enfin, la symétrie c, < d, du modele & huit sommets décalés implique I'invariance d'un sous

la transformation :
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wi =@ +wy —wy —w3)/(1+wy+w, +ws)
wy, =(1—wy+wy, —w3)/(1+wq +wy +wsg) (111.10)
w3z = (1 —wy —wy +w3)/(1+wy+w, +ws)

Il s'agit d'une symétrie «réflexion» autour du plan. Notons que les points (wy, wy, w3) et

w1, W,, w3) sont colinéaires avec (-1, -1, -1) [6].
1 2 3

Avec cette information, la géométrie de la surface critique o peut étre représentée sous la
forme de trois piéces en forme de bol cousues ensemble au niveau des segments de ligne L,
comme représenté schématiquement sur la figure (111.1). On conjecture que tel est le cas.
Notons que o est connu pour traverser les lignes lumineuses L et les lignes brisées lourdes L,
sur la figure (I11.1). Maintenant, w;,w, etw; sont monotones le long de la trajectoire
thermodynamique I'; Aussi I' se trouve dans I'une des régionsw; > w; = w;.. En supposant
une surface en forme de o réguliére comme montré sur la figure(l11.1), alors " sera en général
intersecté o a deux points, un de chaque c6té du plan. Par conséquent, le modele AT général a
deux transitions de phase; Les deux tempeératures de transition sont liées par I’équation
(111.10). Une situation particuliere se présente lorsque les deux énergies moyennes du modele
AT sont égales, soit €; = €; < €, avec i, j, K distinct. Dans ce cas I' Se trouve dans le plan
w; = w; et coupe une a l'une des lignesL;. Ainsi I" et une intersection qu'une seule fois et le
modele AT n'a qu'une seule transition. Le point critique dans ce cas dégénéré est donné par
I’équation (111.8). Cela inclut le cas €; = €, = €3 > 0 considéré par Kramers et Wannier
(1941). Les conclusions sont inchangées lorsque l'un des w, disparait, disonse; = co. T" se

trouve maintenant dans le plan w; = 0 et traces de (0, 0, 0) a (0, 1, I) [6].

Notre conjecture implique que le modéle de huit sommets décalés et I'équivalent d'lsing du
modele AT ont deux transitions de phase. Cette situation peut aussi étre vue d'apres la
trajectoire des trajectoires thermodynamiques I' de ces deux modeles. Dans le modéle d'lsing,
I' trace de nouveau de (0, 0, 0) a (1, 1, I), tandis que dans le modele a huit sommets décalés
une petite réflexion montre que I" peut étre pris pour tracer de (1, 0, 0) a (0, 1, 0) de la figure

(111.1). Dans chaque cas, I' coupe deux fois 6. Une transition unique se produit seulement
lorsque T intersecté o a L,. La condition pour que cela se produise est|J;| = |],-| > |Ji| pour le

modéle d’Ising et ¢, = d, pour le modele huit-sommets décalés. La premiére condition a été
précédemment donnée par Wegner (1 972) par des considérations de symeétrie [6].
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Nous soulignons en conclusion que I'hypothése de continuité doit toujours étre prise avec
prudence. Bien qu'il existe d'autres modéles de sommets dont on sait qu'ils sont invalides (Wu
1972, 1974), I'hypothése semble plausible dans le présent modele et est certainement
cohérente avec tous les résultats connus. En effet, d'aprés notre analyse, il serait étonnant que

le modéle AT général ne présente pas deux transitions de phase [6].
3. Les propriéteés critiques du modele Ashkin-Teller :

Les propriétés critiques du modele Ashkin-Teller dans le cas ou les deux énergies sont
égaux, sont les méme que celles du modeles de huit sommet dans la limite de couplage faible.

D’apres Baxter pour le modele a huit sommets, ce modéle statistique bidimensionnelle peut
étre reformulé en termes de deux modeles d’Ising voisins sur des sous-réseaux interagissant

avec I’autre par un couplage a quatre spins de la forme [7]:
AV, u; u, = eMel? (111.12)

Ou eﬁl) et e£2) sont les densités d'énergie sur les deux sous-réseaux, 4 est le paramétre de
couplage. Kadanoff et Wegner ont rapporté que le comportement critique tel que donné dans

la solution de Baxter est en accord avec I'hypothese de mise a I'échelle dans la limiteA — 0.

Nous illustrons ici que le modéle statistique considéré par Ashkin et Teller peut aussi étre
écrit sous la forme. Dans leur modeéle, on a quatre états, A, B, C et D sur chaque site de réseau
et les coefficients de pondération wy, w4, w, et w3 sont donnés a la paire la plus proche du
type (AA, BB, CC, DD), (AB, CD), (AC, BD) et (AD, BC) respectivement. Nous allons
associer chaque site de réseau a deux spins S et o et représenter les quatre états A, B, C et D
par les configurations de spin (S, 6): ++, +-, -+ et -- de maniére correspondante. En termes de

spins, I'hamiltonien pour le systéme est simplement [7] :

5 (€0 + €1 — €, — €3)5;S; + (€9 + €, — €1 — €3)0,0;
T N+(eo+ €3 — €1 —€;)5;Sj0i0; + (€9 + €1 + €5 + €3)

H
4

(111.12)
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Avec ij etant les paires les plus proches ;
Et € =—-KTlnw; et A=(eg+€3—€,—€)/4

Lorsque 4 = 0, le modéle AT dégénere en deux modeles d’Ising indépendants. Cela a été
trouvé par Botts et Suzuki, bien que dans différents contextes. Lorsquee; = €, l'interaction
est alors de la forme (I11.11), les conclusions tirées par Kadanoff et Wegner sur le modéle 8-v
peuvent donc étre appliquées naturellement a ce modele, c'est-a-dire [7] :

1=£=l=1_($)m(60_63) (111.13)

Yo Bo Vo

Pour les petits 4, ol exp(—2K,) = V2 — 1 Noter que lorsque (e = €3), le rapport- A=
-

€3

1, et le calcul des perturbations de Kadanoff et Wegner ne s'applique pas.

Si c'est vraiment une prédiction correcte ne peut étre répondue que lorsque la solution exacte
devient disponible. On sait déja que non seulement il existe de nombreuses propriétés de
symeétrie telles que permutations et transformations duales dans le modéle AT général qui sont
les mémes que dans le modéle 8-v, mais que ces deux modeles intéressants possédent les

conditions communes pour la criticité, c'est-a-dire [7]:
2Max{wy, wqi, Wy, W3} = wo +w,; +w, + wg (111.14)

Ainsi, il reste difficile de voir si une caractéristique critique aussi frappante existe dans ce
modéle encore non résolu d'Ashkin et Teller [7].
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4. Le modele Ashkin-Teller a spin mélanges (1,3/2) :

4.1. Diagramme de phase a I'’état fondamental :

Pour déterminer le diagramme de phase a I’état fondamentale de ce modele, on distingue sur
tous les états fondamentaux correspond aux des phases stables d’aprés I’Hamiltonien qui

donne par I’équation suivant :
H = —-K, Z<i,j>(aiaj + Sisj) —K4%;j>0,0;$;S;—D Yi(5? + o?) (111.15)

Ou les a; et S; représente les spins sont localisés sur les sites d’un réseau cubique, Dans ce
contexte, nous nous appuyons sur des valeurs o; = i%, i% etS; =+1,0; le premier terme
de cette équation signifie les interactions bilinéaires entre les spins qui tourne sur les sites i et
J, avec le parametre d’interactionK, . En plus du deuxiéme terme décrit les quatre interactions

de spin avec le parametre d’interaction K, ; toutes ces interactions sont limitées aux paires de
tours de voisins les plus proches. Il existe un potentiel ionique unique D dans le troisieme

terme qui représente le champ cristallin.

A partir de la contribution d’une paire de §;,8, et 4,0, ; donc I’hamiltonien s’exprime
comme une somme des contributions des plus proche voisins. Et alors on peut calculer

I’énergie a I’état fondamental comme :
Ep = —K,(0,0, + 5153) — K40,0,5,S; — g(si + 83 + 0] +0%) (111.16)

D’apreés I’équation (I11.16), et on sait que ; = +

N|Ww

,i% et §; = =1, 0 donc analytiqguement on

a (32 = 42) ou contient 144 équations qui présente les états fondamentaux a T=0, et il y a des
dégénérescence qui apparaisse permet ces 144 on tirer seulement 24 équations, et on traite
numériquement ces derniers et choisit celle qui minimise I’énergie Ep apres, on Compare les
valeurs que nous avons acquises les deEp, et en variant les paramétre K4 et D Par
conséquence nous obtenons le digramme de phase a I’état fondamental telle que :
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(1 3/2 1 32)

(0O 3/2 0 3/2)

K4/K2

(L 3fd. =1 32fd)

Figure (111.2) : diagramme de phase a I’état fondamentale (a T=0)

10
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Ce diagramme est de la transition de premier ordre ; et elle riche par des phases (contient 4
phase représente I’état fondamentale); donc on remarque que :

K 12p 12 K.
4> 2 =% ot 2> —0.4; nous avons <c>=3/2, <S>=1 et
K> 9 K> 9 K,

= pour
<06S>=3/2 donc <o>= <cS> telle que les spins o; et S; sont les deux paralléle, alors

on a la phase de Baxter 3/2 appelée la phase de Baxter ferromagnétique.

K 4D 4 _K . :
= Pour 2 <-——-et =< -04 ;danscette partie de diagramme on constate
K, 9K, 9 K,

que les spins g; sont paralleles de sorte que les spins S; sont antiparalléles, cela

signifie qu’on a une phase de Baxter antiferromagnétique toujours la phase Baxter

(3/2).
K, 12D 12 Ky 12D _ 4 L.
» Pour—<-————— el — > ——+ — | dans cette région on a <o>=1/2 et

<S>=0 = <6S>=0, donc la phase ici est la phase sigma symbolisé par <6>, en raison
des spins S; sont égaux au zéro et les spins o; tandis que paralléles désigne la phase
1/2.

= Pour la zone qui remarqué dans le diagramme de phase qui spécifique par les

. . K. 4D 4 K 4D 4 . .
équations : — > -——— et A< —2——2 etsi D= —1, onalesspins
K, 9K, 9 K> 9K, 9

<S>=0 et <6>=3/2, telle que S; sont égaux au zéro et o; sont paralléles, en fin on

obtient la phase <c> est la phase 3/2.

4.2. L’approximation par la méthode de champ moyen :

La méthode de champ moyen a été mentionnée d’aprés Weiss en 1907 ; est une
approximation qui applique sur déférents modeles en mécanique statistique pour avoir des
résultats qualitativement correct, d’ailleurs la méthode de champ moyen est une théorie des
transition de phase ( le concept de mécanique statistique qui traite en chapitre 11 ') telle que se
base sur des valeurs de dimension d’espace suffisamment grandes. Dans la théorie du champ
moyen, chaque site du réseau est soumis a un champ moléculaire effectif créé par ses proches
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voisins. Tandis, le travail par I’approximation de champ moyen peut étre en ligne de

température non nulle, Ceci a pour effet de surestimer les valeurs des températures critiques.

[8]

Par consequence, La théorie du champ moyen représente la limite dimensionnelle des
systemes statistiques, car elle néglige les corrélations entre les différents tours. Cependant, il
est intéressant d'étudier le comportement moyen de l'anisotropique A.T.M. Afin que nous
puissions maintenir le systeme tridimensionnel entre le comportement moyen et le

comportement d = 2. [9]

Dépendance des champs moléculaires associés aux paramétres dordre < o >,< 8§ >

et < ogs > ; on peut écrire les équations de champ moyen telle que :

/_
hO' =z < o-j(i) > KZ
i®
(111.17)
< hs =T < Sjp) > Ko
hes = 2@ < Fjy Sjw) > Ka
e

Avec j(i) designe I’ensemble de tous les voisin les plus proche de site i.
L’Hamiltonienne de systéme s’écrit par :
Hy = —(h;Y;0;+ hsY;S; + hys 3 6:S;) — D(Xi(ST + 07)) (111.18)

Générée par la fonction de partition (elle est définie en chapitre 1) qui définie par :

Zy=Tre P (111.19)
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Ou B représente la température qui donné par la relation :

B =— Avec K est la constante de Boltzmann qui est indiquée au chapitre |

De sorte que la fonction de partition devient :

Zy, =2 cosh (%B(h,, + h,,s)) exp (B (hs + ;D))

(
- 2cosh (3 80k~ o)) e 1 (-1 +50)|
+2 cosh (; Blhy — hys) ) exp (p (~hs + ?n))
+2 cosh (% Bh, ) exp (i BD)+2 cosh (; Bh,)exp G sD)
(111.20)
L*énergie libre par site est décrit par:
F§d>=—%ln(Z0)+<H—H0> (111.21)

Et les paramétres d’ordre sont calcule comme des valeurs moyenne des spins et sont donné

par :
Tr oy e BHo
<g>=—~4—"
Zy
< g = Irsieflo (111.22)
< Zy
< 55 > = IrasieMo
Zy
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On peu dire que ces moyenne des spins distingue des aimentation, donc on trouve que :

m, =<o >
= Zi()(sinh (%B(h,, + h,,s)) exp (B (hs + ;D)>

+ sinh (% B(h, — has)) exp (B (—"S * ;D ))

+ sinh (%Bho’) exp (B%D)

+3 (sinh (;B(ho’ + ho’S)) exp (B (hs * ?DD)
+3 (sinh (; Blhy — hys) ) exp (B (~hs+ ?D)))
+3 (sinh (;ﬁha) exp ("é”)))

(111.23)

1 < ( 1 5
mg=<S>=—| 2|{ cosh (—B(h,, + h,,s)> exp| B hs +— D
Z, 2

3 13
+ 2| cosh (Eﬁ(h" + h,,s)> exp B S TD)

D))>
2 cosh (38, ~ ) exp (B (~hs+ 3D )))

(111.24)

i

1
-2 (cosh (Eﬁ(h" - h,,s)> exp hs +
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m;g =< ogS >
1 (1 5
= Z_o sinh Eﬁ(h" + hys) |exp| B (hs + ZD)

— sinh (%B(h,, - h,,s)> exp (B (—hs + ;D)>

+3/ sinh (; B(h, + h,,s)> exp (B (hs + ?D))

_3 (sinh (; B(h, — h,,s)> exp (B (—hs + ?D)))

(111.25)

Enfin, I'énergie libre peut écrite comme suit:

¢I>:—z:an0+K2 Z <ai><aj>+z <§><S§;>
i

<> <>

+K4 Z < aiSi >< O'JS] >

<i,j>
(111.26)

Généralement, on peut déterminer les solutions de systéme des équations qui sont ((111.23),
(111.24), (111.25)), réunies a les équations sui montre les champs moléculaires telle que le
systeme (I111.17), tan que ces solutions ne sont pas unique, par conséquence, on minimise
I’énergie libre qui défini par I’équation (111.26) et on obtient les phases pures, Si les
parametres d’ordre sont continus, la transition est du second ordre, alors que si elles sont
discontinues, la transition est d’une premiere ordre.
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Donc, nous avons obtenus les valeurs des aimentations qui représente< o > ,< oS >
et< ¢S > numériquement pour différent température, mais nous avons pris la zone qui
représente la phase de Baxter ferromagnétique ou K4 est positive d’apres le diagramme de
phase a I’état fondamentale. Pour ces diagrammes suivant on fait deux cas K4=2 et D=1 et le
deuxiéme cas prend K4=5 et D=2 telle que :

1,6 <sigma>
<S>

<sigma S>

> o

1,4

1,2 LN

1,0

Magnetization
o
[0e)

10 20 30 40 50

La figure (111.3) : Trace les parametres< ¢ >, < § > et< ¢S > en fonction de la

température en utilisant I’approximation de champ moyen pour K4=2 et D=1,
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1,8
m <sigma>
1,6 o <S>
<sigma S>
1,4
1,2

Magnetization
o
Q

10 20 30 40 50
T

La figure (111.4) : Trace les parametres< ¢ >, < § > et< ¢S > en fonction de la

température en utilisant I’approximation de champ moyen pour K4=5 et D=2,

Nous avons vu dans le diagramme de phase quand la température est nul et plus précisément

la région de la phase de Baxter ferromagnétique lorsque< o > = 2 ,<S>=1let< oS >= 2

alors ces résultat et ces deux figure (111.3, 111.4) montre que < g > et < ¢S > converge vers
la méme valeur mais a une température basse ainsi que< S >, contrairement a haut
température on remarque que les trois aimentations tend vers zéro ce qui conduit a un

paramagnétisme et les lignes de transition sont de second ordre.

Finalement, la méthode de champ moyen appliquée au modéle d’ Ashkin-Teller a été
confirmer le diagramme de phase a I’état fondamentale particulierement la partie de phase de
Baxter ferromagnétique.
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Conclusion genérale

Tout comme nous savons que la physique statistique est riche par les modeles, nous avons
touchée dans cette thése un de ces modéles pour étudier, c¢’est le modé¢le d’Ashkin-Teller, il
joue un role trés important en mécanique statistique. Lorsqu'il est une relation avec le modéle

d’Ising. Par suite 1’objectif de cette travaille est I’étude de ce modéle a spin mélangée (3/2,1),

Tous d’abord, nous avons fait une apparition sur quelque notion fondamentale qui décrit la
mécanique statistique, ou elle basée sur des idées principales comme la température et
I’entropie et des relations thermodynamique, et a la fin de ce chapitre nous avons parlée sur

les types de magnétisme.

Si en parle sur le mot magnétisme nous allons & les matériaux magnétique, alors ces
matériaux change 1’état en fonction des parameétres extérieure comme la température cela
conduit a le terme de transitions de phase, habituellement nous avons vu les classifications de

ce dernier selon d’Ehrenfest et Landau pour avoir I’ordre de transitons.

Enfin, 1’étude de modele Ashkin_Teller permet de préciser le diagramme de phase a 1’état
fondamentale c¢’est-a-dire a température étre nulle et a ’aide de I’hmiltonienne de ce modele
on calcule tous les états fondamentaux d’apres le nombre de paire de spin voisin puis NOUS

pouvons obtenir ce diagramme riche par les phases stable.

Ainsi que nous avons confirmer une partie de ce travaille qui représente la zone de Baxter
ferromagnétique par I’approximation de champ moyen mais a une température elevée, cette
méthode elle est basée sur les calcules des aimentations en utilisant la fonction de partitions
et vérifier ce calcul numériquement, donc on obtient les diagramme qui montrent ces
aimentations en fonction de la température, ces diagrammes représentent une transition de
seconde ordre lorsque a haut température les aimentations tend vers zéro et on basse de

température en revient au diagramme de 1’état fondamentale.

Finalement, nous avons vu l'importance de ce modele en mécanique statistique et pour
I’utilisation dans I’étude des matériaux magnetique d'aprés ce qu'il est riche par le

comportement critique et les caractéristiques physiques.
Perspective :

Maintenant, nous avons vu sauf la phase de Baxter ferromagnétique telle que I’interaction K4
est positive, alors que le cas de K4 est négative ou trouve les autres phases en utilise les sous

réseaux pour I’approximation de champ moyen, sinon en fait la simulation de Monte Carlo.
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Abstract :

Regularly, we have done theoretical study of statistical physics, taking into account the
different concepts related to magnetism and their type in materials. Then we went to describe
some generalities about the term of the phase transition with their classification to have the
state change of these magnetic materials as a function of the external parameters. However the
objective of this thesis is the Ashkin-Teller model with mixed spins (3 / 2.1), at first we
learned the phase diagram in the ground state by the exact method where we found The four
most stable phases, then we pray the ferromagnetic Baxter phase and study using the mean

field method and we saw that the results obtained are qualitatively in good agreement.

Keywords: Fundamental phase diagram, Baxter, Ashkin-Teller model, mean field, Ising

model
Résumé:

Régulierement, on fait I'étude théorique de la physique statistique, en tenant compte des
différents concepts liés au Magnétisme et leur type dans les matériaux. Puis nous sommes
allés a décrire quelques généralités sur le terme de la transition de phase avec leur
classification pour avoir le changement d’état de ces matériaux magnétique en fonction des
parametres extérieure. Cependant 1’objectif de cette these est 1’étude de modele Ashkin-Teller
a spins meélangés (3/2,1), en premier temps nous avons apprendre le diagramme de phase a
I’état fondamentale par la méthode exacte ou nous avons trouvé les quatre phases les plus
stable, ensuite nous avons prie la phase de Baxter ferromagnétique et on étudier a 1’aide de la
méthode de champ moyen et nous avons vu que les résultats obtenu sont qualitativement en

bon accord.
Mot clé : diagramme de phase fondamental, MAT, champ moyen, Baxter, mod¢le d’Ising

geild)

L d o 4e ) 5l Guplalinally dalaiall apaliall Calise Hlie V) (umy 3AY) aa dglan) ol 3all 4y il 4 Hally Lidd 3]
bl U5 Lpulalianall ) gl o Ayt 1) laiil Lgilitas pe 01 Als el sa Cilaa gee Ciag

Gl Ulians J Y1 8 Lalisd) ) 53 L5 (€80 3 a3 Al 50 ot Cand) 138 (e Caagl) ld Gl e 54 A
Lpulalisnal) Al ) BT 23 1) sl VI Jal e 4 Uaa g s s ailaal) 38y plally b Al ) sl
s B A Le g Lo Jaantiall il of Ll ) 8 5 Jaus siall Jaall aladiiuly Wl 2 5 iUl

sl 73 s ¢ Jans giall Jiad Lo ST 23 sad ¢Sl dpulull As el ahie Aalidal) cilall)



