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Introduction générale

Introduction Geéenérale

a physique statistique peut étre considérée comme ayant son origine au milieu du
X1Xe siécle a partir de I'hypothese atomique. Surtout qu'il est a la base de nombreux
développements actuels et a la pointe de la science des matériaux, un domaine ou
I'approche macroscopique classique n'est pas appropriée. Les problemes de
physique statistique concernent des systemes avec un plus grand nombre de degreés de liberté
gue nous ne pouvons suivre de maniére explicite en experience, théorie ou simulation. De plus,
il peut étre formulé pour permettre le calcul de I'énergie libre. Dans cette science, nous savons
que la structure de la matiére est constituée d'atomes. Fondée sur la compréhension des
propriétés microscopiques des atomes, la physique statistique part du niveau microscopique, et
peut traiter non seulement des états d'équilibre thermique, mais aussi des états de non-équilibre.
Les petites différences d'équilibre thermique sont étudiées par la théorie de la réponse linéaire,
tout comme les effets tels que la conductivité électrique ou thermique. Cependant, la physique
statistique des états de non-équilibre n'est pas encore bien établie. 11 s'agit d'une discipline de la

physique qui fait encore I'objet de recherches actives aujourd'hui [1].

Non seulement cette derniere possibilité permet 1’étude de la transition de phase et leurs
propriétés. Bien entendu, la notion de phase est le point de départ. En thermodynamique
classique, les phases sont des entités homogenes d'une méme matiere, qui sont en équilibre et
qui se caractérisent par des criteres thermodynamiques convenablement choisis ; 1l agit des
valeurs spécifiques de quelques grandeurs thermodynamiques telles que le volume,
I’aimantation, la polarisation électrique, etc. Au point ou la nature connait, dans le cadre de
conditions particuliéres, des transitions de phase pour un certain nombre de systémes, que nous
appelons les transformations, par exemple, d'un gaz a un liquide ou un solide, et d'un
paramagnétique a des états magnétiques ordonnés ; la transition d'un métal normal a une phase

supraconductrice, la transition normale vers I'hélium superfluide, etc. [2].
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Ces remarquables phénomenes se manifestent en conséquence des corrélations entre
particules. Leur description se fait a l'aide de la thermodynamique et de la physique statistique.
Autrement dit, les transitions de phase sont caractérisées par I'émergence de certaines propriétés
nouvelles de la matiere, par exemple le passage du ferromagnétique au paramagnétique, ainsi
que le passage de la conductivité a la supraconductivité., ont aussi été constatées ; de telles
phases ou de nouveaux états dont les propriétés peuvent avoir des applications intéressantes,
surviennent en dehors d'une température critique. Ces transitions de phase ne sont pas toujours
induites par une modification des arrangements atomiques ou moléculaires mais dans le cas du
ferromagnétisme et de la supraconductivité, par une modification des propriétés électroniques.
En générale, une transition se traduit par une suite d'événements physiques associés [3]. En
admettant une classification des transitions de phases autant qu’évident Ehrenfest (1933) a
présenté une classe des transitions de phase sur la base des sauts des dérivees de la fonction
d'énergie libre. Cette classification a été immédiatement appliquée par A.J. Rutgers dans la
recherche de la transition de I'état normal a I'état supraconducteur dans les méetaux. De méme
que on adopte de plus en plus une classification binaire radicalement simplifiée des transitions
de phase en transitions de "premier ordre™ sachant que la discontinuité de dérivé premiére des
grandeurs thermodynamique et transitions "continues”, une autre classe. Bien que la transition

de deuxiéme ordre signifie la continuité de dérive premiers de ces grandeurs impliqués [4].

A I’image de ce contexte, le traitement des phénomenes critiques d’autant plus que les
phénomenes de transition de phase continues sont généralement considérés comme des
phénomenes critiques. En d'autres termes, des phénomenes inhabituels qui apparaissent autour
du point critique de sorte que l'un des objectifs importants de la théorie des phénomeénes
critiques est de développer une méthode systématique de calcul des valeurs des exposants
critiques. [2]; il s'agit d’exprimer les transitions dans les systémes magnétiques pour
comprendre les propriétés magnétiques des matériaux dans cette branche de physique. Les
systemes informatiques, des ordinateurs personnels aux gros ordinateurs, servent de matériaux
magnétiques pour stocker des informations sur des bandes, des disquettes et des disques durs,
bien que les matériaux magnétiques concernent de multiples autres aspects de notre vie. Chaque
automobile comporte des dizaines de moteurs, actionneurs, capteurs, inducteurs et autres
composants électromagnétiques et magnéto mécaniques utilisant des matériaux magnétiques
durs. Finalement, les matériaux magnétiques sont la colonne vertébrale de secteurs en

expansion : la protection électronique des articles, la protection des biens et le contréle d'acces.
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De minuscules bandes ou films de matériaux magnétiques spécialement congus pour stocker un

ou plusieurs bits d'informations sur un article ou sur un objet [5].

En général, le fonctionnement magnétique des éléments constitutifs d'un solide est
déterminé par les directions des dipbles magnétiques. Chaque site chacun de moments
magnétiques, est constitué de spins électroniques, de voies orbitales électroniques et de
moments magnétiques nucléaires. En raison du fait que le moment magnétique nucléaire est
tellement plus petit que le moment magnétique électronique, il n'est pas possible d'orienter les
dip6les, quand on examine le magnétisme macroscopique des solides, le moment magnétique
nucléaire peut étre considére comme un indicateur de I'état de la matiére. En fait, lorsqu'on
étudie le magnétisme macroscopique dans les solides, on peut négliger le moment nucléaire et
ne considérer que les moments ionique et electronique. En ce qui concerne les metaux de
transition, le moment orbital est toujours éteint, de sorte que le moment réel est principalement
fourni par le spin électronique. Le magnétisme dans les solides, selon sa magnitude et son signe,
inclut principalement cing types : Le diamagnétisme, le paramagnétisme, le ferromagneétisme,
I'antiferromagnétisme et le ferrimagnétisme. Les deux premiers types ne représentent que les
propriétés de l'ensemble des moments indépendamment, alors que les trois derniers types

refletent les phénomenes coopératifs d'un grand nombre de moments [6].

Ces derniéres décennies, le fonctionnement des spins dans différentes structures de
réseau a constitué une manifestation magnétique. Elle est caractérisée par le phénomene des
spins mixtes qui sont bien définis dans I'approche des modeles d'Ising [7]. Conformément, ou
ce dernier est le plus étudié des modéles de la théorie statistique des champs, y compris la
théorie des phénomenes critiques et la théorie des particules ; En réalité, le modéle d'Ising est
une sorte de grande famille de modeles, dont les différents membres sont déterminés par notre
choix de la dimensionnalité [8]. A travers lui, il rend compte & ce dernier du modéle Ashkin
Teller, I'un des modeles les plus importants de la physique statistique. Et chaque année, une
douzaine de travaux lui sont consacrés [9]. Il représente une généralisation non triviale du

modeéle d'Ising largement exploité et présente un diagramme de phase complexe [10].
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Cette these est un travail de recherche en physique théorique et computationnelle. La
présente thése aborde les aspects théorique et numérique de spin isotrope mélangés (S=1,
0=3/2) du modéle d'Ashkin-Teller c'est I'un des modeles les plus importants qui dépendent du
modeéle Ising. Dans une premiére partie, tout d’abord, nous avons étudié ce modele dans I'état
fondamental (T = 0) en utilisant la méthode directe pour vérifier les phases stables qu'ils
minimisent I'énergie et le type de ligne de transition de phase séparant ces phases. Puis, nous
avons simulé ce modele a une température assez élevée en utilisant la méthode de Monte Carlo,
et a ce stade nous avons abordé le calcul analytique des équations de différence d'énergie selon
les variables des spins concernés en fonction de partir de ’hamiltonienne de systeme étudie,
par conséquence dans ce travail, le but est d'obtenir des diagrammes des phases a partir de
tragage des courbes d’aimantation et la susceptibilité aussi la vérification des nouvelles phases
avec la détermination du type de lignes des transitions de phase entre elles. Puis ; Quant a la
deuxieme partie, nous avons étudié le méme modele apres avoir changé les valeurs de spin u
nous avons utilisé le cas de spin mélanges (S=1/2, 6=3/2), Expérimentalement, nous avons fait
la méme chose que la premiere partie. Mais Les résultats obtenus ne sont pas identiques aux

précédents. Sa structure est organisee comme suit :

% Apres une introduction et une geénéralisation en mécanique statistique contenant
quelques concepts, ainsi que la structuration de notre these, apres avoir décrit I'objectif

et le problématique de notre travaille.

% Le premier chapitre traite donc quelques concepts. Dans un premier temps, I’aspect de
la théorie des transitions de phase et leurs propriétés comprenant les phénomenes
critiques sont en prise en compte ; Ainsi, dans un deuxieme temps les caractéristiques
des matériaux magnétiques (le diamagnétisme, le paramagnétisme, le ferromagnétisme,
I'antiferromagnétisme et le ferrimagnétisme) sont définies avec quelques exemples

présenter.

K/
*

% Le chapitre 2 traite de certains aspects des modeles de rotation dans les systemes de type
Ising qui sont bien connus en mécanique statistique (les modéles classiques sont
également des modeéles de rotation continue). D'autre part, nous avons pu définir la
simulation puis décrire la méthode Monte Carlo, qui est notre outil de recherche, en

nous appuyant sur 1’algorithme de Métropolise.
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R/

*%* Le troisieme chapitre est consacré a estimer les résultats de nos travaux a partir de I'état
fondamental du modele d'Ashkin-Taller et de leurs diagrammes de phases, puis d'étudier
le modéle d'Ashkin-Taller avec spin mélangés dans les deux états de spins et de
déterminer la phase spécifique diagrammes de température et déterminer I'ordre des
différentes transitions de phase qui sont apparues dans ce modéle comme discuté dans

nos résultats.

+* Nous terminons notre travaille par une conclusion générale et perspective.
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1. Principe de la physique statistique

La mécanique statistique est un instrument essentiel pour étudier les caractéristiques physiques
de la matiere en générale sur la base du fonctionnement dynamique de ses composantes
« microscopique ». Base sur des principes statistiques mathématique bien établis d’une part et
de la mécanique hamiltonienne d’autre part, le mécanisme de la mécanique statistique s’est
avéré d’une immense valeur pour la physique depuis des années. Compte tenu de 'universalité
de son intérét une connaissance de fond de cette matiére est considéré comme indispensable
pour toute étudier en physique, quel que soit le ou les domaines dans lesquels on envisage de

se specialiser [1].

Par ailleurs, la gamme du cette formalisme est presque aussi vaste que la portée méme des
phénomeénes naturels, car il est en théorie applicable a la substance dans n’importe quel état, de
plus il a été appliqué a I’étude de la matiére a 1’état solide, liquide et gazeux, ainsi que de la
matiére constituée de diverses phases et de nombreuses composantes. Egalement dans des
conditions extrémes de densité et de température, et aussi sur I’étude de la matiere en équilibre

avec le rayonnement [1].

En revanche, la science de la mécanique statistique a pour de fournir des méthodes raisonnables
pour aborder le comportement des systéemes mécaniques dans des circonstances telles que notre
connaissance de I'état du systéme est inférieure a la connaissance maximale qui serait
théoriquement possible. Les régles de la mécanique ordinaire peuvent étre considérées comme
nous permettant de faire des prévisions exactes quant a I'état futur d'un systeme mécanique a
partir d'une connaissance précise de son état initial. D’autre part, les principes de la mécanique
statistique doivent étre considérés comme permettant de faire des prédictions satisfaisantes sur
I'état futur d'un systéme, dont on peut s'attendre a ce qu'il se maintienne en moyenne, a partir
d'une connaissance imparfaite de son état initial. Comme nos contacts réels avec le monde
physique sont tels que nous n‘avons jamais la connaissance maximale des systemes sont

considérés comme théoriquement acceptables [2].

Notamment, le but de la physique statistique est d'étudier le comportement des particules qui
composent les corps physiques par rapport aux quantités qui sont observées a I'échelle humaine.
D'autre part, on peut calculer, par exemple, le nombre de particules d'une taille donnée a un
moment donngé, ou le nombre de particules a une vitesse donnée : c'est donc une bonne approche

statistique qui repose sur I'étude des probabilités [3].
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1.1.Théorie de la mécanique statistique

A partir de la fonction de partition canonique :
Z(T,H) = Y, e BEr 1.1
Ou la somme est sur tous les états r avec I'énergieE,. et:
B = 1/KT 1.2

Avec k constante de Boltzmann, concernant les termes magnetiques et il convient donc de prendre
en considération un ensemble dans lequel Z dépend de la température et du champ H. Les
statistiques de Maxwell-Boltzmann sont appropriées car les systémes magnétiques que nous
envisageons seront constitués de spins localisés, et donc distinguables, et les systémes fluides seront
en mode conventionnel [4].
L'énergie libre est proportionnelle au logarithme de la fonction de partition :
F(T,H) = —KTIn Z(T,H) 1.3
Toutes les propriétés thermodynamiques macroscopiques decoulent de la différenciation de
I'énergie libre. Les formules pertinentes sont énumerées dans les équations 1.1et1.3 pour les
systémes magnétiques et fluides respectivement. Les lecteurs qui ne les maitrisent pas devraient
consulter un texte sur la mécanique statistique. Ceux qui sont un peu rouillés pourront trouver

utile d'essayer les problemes 1.1 et 1.3.

Souvent, notre objectif sera de calculer I'énergie libre. Cependant, parfois, en particulier dans le
travail numérique, il est plus simple d'extraire directement des propriétés telles que I'aimantation

ou I'énergie [4].
1.2.Etats macroscopiques et microscopiques

On considére un systeme physique comprenant N particules identiques détenu dans un volume
V, dans un cas typique, N serait un nombre extrémement grand en genéral, de l'ordre
de 1023 Au vu de cela il est usuel de réaliser des analyses dans la limite dite thermodynamique,
c'est-a-dire N—oo, V—o0. Dans cette limite, les propriétés étendues du systeme deviennent
proportionnelles a la taille du systéme (c'est-a-dire proportionnelles a N ou a V), alors que les
propriétés intensives en sont indépendantes, la densité des particules demeure, bien entendu, un
parametre important pour toutes les propriétés physiques du systeme. Ensuite, nous prenons en
compte I'énergie totale E du systéeme. Si les particules composant le systéme pouvaient étre
considérées comme non interactives, I'énergie totale E serait égale a la somme des énergies &;

des particules individuelles [5].

10
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E = Zi n;g; 14

Ou n;indique le nombre de particules ayant chacune une énergiee;. 1l est clair que,
N = Zini 15

Conformément a la mécanique quantique, les énergies de chaque particule &;sont discrétes et
leurs valeurs dépendent de maniére cruciale du volume V. Par ailleurs, les valeurs possibles de
I'énergie totale E sont également discrétes. Cependant, pour V grand, I'écart entre les différentes
valeurs d'énergie est si faible par rapport a I'énergie totale du systeme que le paramétre E peut
étre considéré comme une variable continue. Cela serait vrai méme si les particules étaient en
interaction mutuelle ; bien sdr, dans ce cas, I'énergie totale E ne peut pas étre écrite sous la

forme de I’équation 1.4 [5].

2. Transitions de phase

2.1.Qu’est-ce qu'une transition de phase ?

D'abord, une phase est un état de la matiere dans le cadre duquel les caractéristiques physiques
macroscopique homogene sur I'échelle macroscopique. C’est-a-dire une phase est définie par
une fonction de quelques éléments macroscopiques des paramétres tels que la température et la
pression. Par exemple, la glace, I'eau liquide et la vapeur d'eau, dont chacune est une phase de
I'eau comme un ensemble de nombres macroscopiques de molécules d'H20. Par conséquent, la

phase d’une substance macroscopique est déterminée par les valeurs de ces parameétres [6].

Une transition de phase est un changement brusque dans un systeme qui se produit sur une
petite zone sous un contréle variable, pour les transitions de phase de type thermodynamique,
les variables de contréle habituelles sont les variables™ de température, de pression ou de champ
magnétique [7]. En fait, les transitions de phase sont des phénomenes physiques connus depuis
trés longtemps. On les retrouve dans la nature, ils sont aussi utilisés dans de nombreux systemes
techniques. Des transitions de phase également mené sur de nouvelles propriétés du matériau,

par exemple le ferromagnétisme et la supraconductivité [8].

En outre, les systemes physiques compris comme les fluides simples et les mélanges de fluides,
les matériaux magnétiques, les alliages métalliques, les matériaux ferroélectriques, les
superfluides et supraconducteurs, les cristaux liquides qui sont associés aux transitions de phase
depuis le début du XXe siéecle, grace a une théorie phénoménologique mise en avant par Pierre

Curie, et élaborée par Pierre Weiss, qui est intimement liée a la théorie de van der Waals.

11
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Ces théories classiques des transitions de phase sont toujours utilisées pour définir les

caracteristiques qualitatives des transitions de phase dans toutes sortes de systemes [9].
2.2.Parametre d’ordre

Le parametre d’ordre est une quantité physique spécifique pour déterminer I'état du systéme.
Ce dernier est nécessaire pour distinguer les différentes phases dans les systemes magnétiques,
avec le champ magnétique et la température comme paramétres du systeme,
I'aimantation(m)joue le r6le du paramétre d'ordre, dans ce cas ce paramétre qui différencie la
phase magnétique (m+0) de la phase non magnétique (m=0) [10].

En outre, au cours d'une transition de phase, un systeme évolue d'un état moins "ordonné" a un
état plus ordonngé, ou vice versa. La désignation exacte du terme "ordre™ déepend du systéme.
Supposons la transition ferromagnétique, par exemple. Les directions des moments
magnetiques atomiques passent d'une orientation aléatoire a un alignement tel que le montre la
figure 1, nous pouvons définir l'ordre par le moment magnétiqgue moyen @(x), que l'on peut
atteindre en faisant la moyenne des vecteurs de moment dans un petit quartier autour du point
X. Lorsque les orientations sont aléatoires, on obtient @(x)# 0. Ceci est le prototype d'un

parametre d’ordre [11].

Sachant que x désigné par le cercle en pointillé ainsi qu’il est un prototype du parametre d'ordre.

Le cercle en pointillés doit comporter un trés grand nombre d‘atomes [11].

N

o
\f i k/‘ | {
e =

Figure 1.1 : L aimantation locale moyenne, résultant de la moyenne des moments
magnétiques atomiques au voisinage de x
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Le tableau 1.1 présente une liste des exemples de transitions de phase dont les fluides et les
ferromagnétiques. Nous décrivons deux cas plus en détail pour illustrer la richesse et la

complexité des diagrammes de phase que l'on trouve dans la nature [4].

Tableau 1.1 : Exemples de la variété des transitions de phase dans la nature

Transition Exemple Parametre d'ordre
Ferromagnétique Fe Aimantation
Antiferromagnétique MnO Aimantation du sous-réseau
Ferrimagnétique Fes04 Aimantation du sous-réseau
Ferroélectrique SrTiOs Déplacements atomiques
Structurel BaTiOs Polarisation électrique
Ordre-désordre CuZn Concentration atomique du sous-
reseau
Séparation des phases CCls+CrF16 Différence de concentration
Super fluide He liquide Comportement de I'onde de la

condensation
Supraconducteurs Al, Nb3zSn Fonction d'onde

Cristallin liquide Molécules de tige Divers

2.4.Propriétés des transitions de phase

Les transitions de phase sont généralement le résultat de changements de composition ou de la
température pendant le processus de traitement ou de stockage. La compréhension des
températures de transition est trés importante pour connaitre les procédés tels que I'évaporation,
la fonction de I'état physique des divers matériaux qui dépend de la température peut étre définie
a l'aide de diagrammes de phase. Les variations qui sont constatées aux températures de
transition peuvent étre exploitées pour la description de I'effet de la transition sur les propriétés

physiques [12].

13
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2.4.1. Diagrammes des phases

Un diagramme de phase est un graphe, dont les axes sont les parametres thermodynamiques,
dans lequel la phase est indiquée pour chacun des points. Un exemple de diagramme de phase
est présente dans la figure 2 [8].

pu

Liquide
Solide

v

0 T
Figure 1.2 : Diagramme de phase caracteristique

Ce diagramme présente la phase d'une substance est déterminé par les valeurs des differents
parametres de controle tels que la température T et la pression p, C désigne le point critique et
Tr: le point triple. Notez que les limites de phase sont utilisees pour séparer les différentes
phases ; La modification des parametres tels que la température de chaque cété de la phase
provogue un changement brusque de la phase du matériau. Par conséquent, dans un solide la

phase se change en une phase liquide a la température de fusion. 1l y a une transition de phase

8].

Egalement, nous considérons I'exemple simple d'un ferromagnétique uniaxial de type classique.

Il est représenté par le modéle Ising (1925). Dont ’hamiltonien est [13] :

Hlo] = - %Zi,j](ixj) 0i0;— B0 16

Dans laquelle B est le champ magnétique extérieur, et le couplage J diminue avec la distance et
est positif pour assurer le ferromagnétisme. L'interaction est supposée étre de faible portée aussi
i, j distingue les voisins les plus proches telle que la variable de sping; localisée au site i adopte

les valeurs £1, nous envisageons un réseau avec N sites, nous pouvons varier a la fois la
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température T et le champ magnétique externe B. Le diagramme de phase est assez simple [12]

.'"]"

Figure 1.3 : Diagramme de phase caracteristique d'un ferromagnétique

2.4.2. Classification de transition des phases

En 1933 Ehrenfest a effectué une classification des transitions de phase comme les transitions
de premier ordre, deuxiéme ordre et d'ordre plus élevee, par conséquence, elle a été établie sur
la base de la continuité ou de la discontinuité dans les états des foncions a température. En effet
cette répartition est une etape essentielle dans la définition des principes généraux qui
déterminent les impacts des transitions de phase au niveau des propriétés des matériaux [12].
Thermodynamiquement, On peut affirmer qu'il existe deux types de transitions de phase, les

transitions avec chaleur latente d'une part, et les transitions sans chaleur latente d'autre part [14].

Par ailleurs, la mise en évidence et le traitement des transitions de phase nécessitent I'utilisation
de la thermodynamique et de la physique statistique. Chaque état d'un systeme est défini en
thermodynamique par une énergie spécifique. Lorsque l'état du systeme est défini par sa
température T et sa pression P ou son volume V, cette énergie est appelée énergie libre. Une
certaine partie de cette énergie est I'énergie E du systeme a température zéro, alors que l'autre
partie dépend de la température et de I’entropie S du systeme, Si les variables indépendantes
correspondent a la température et a la pression, tandis que la potentielle thermodynamique

pertinente est I'énergie libre de Gibbs G [15] :

G=E—-TS+PV 1.7
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Tandis que si les variables d’états sont la température T et le volume V, c'est I'énergie libre de
Helmholtz

F =E-TS 1.8
Les différentiels de ces énergies libres pour un systéeme simple sont :

dG = —-SdT + vdP 1.9

dF = —SdT — PdV 1.10

Dans le cas ou le systeme a un moment magnétique, il y a un autre terme- MdH, dans les
expressions susmentionnées, et si le nombre N de particules est variable, nous devons ajouter
le termeudNdans lequel p est le potentiel chimique. Ensuite, les premiéres dérivées de I'énergie

libre nous donnent les valeurs des propriétés physiques du systeme telles que le volume

spécifique
14 119G
v _ H 96 1.11
N Nl P
L’Entropie :
G
S=—— 1.12
aT

Et le moment magnétique :

aG
M=-— 1.13
oH

Alors que ses seconds dérivés partiels conferent des propriétes telles que la chaleur spécifique :

as %6
Cp = Ta_T = _TW 1.14

Ainsi que la compressibilité et la susceptibilité magnétique du systeme. VVoyons ensuite l'effet
sur I'énergie libre G de la variation d'un paramétre externe. Un changement de ce type ne peut
pas introduire un changement soudain dans I'énergie du systéme, en raison de la conservation
de I'énergie. Par conséquent, si lI'on considére I'énergie libre par unité de volume, g, d'un
systeme avec un nombre fixe de particules et écrire G = gV, I n'y a que deux possibilités. Soit

le changement 6G en G résulte d'une modification de la densité d'énergie libre g,6G = V &g
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ou elle provient d'un changement dans le volume V,8G = gdV. Quand les proprietés d'un
systeme changent a la suite d'une transition de phase elles peuvent faire l'objet d'une petite
modification dg dans tout le systéme a la fois ou initialement uniquement dans certaines parties
oV de ce dernier. Comme illustré a la figure 1.4. Quant a la nouvelle phase se présente sous la
formedG = g6V de sorte qu'elle n'apparait que dans des parties 67 du systeme, elle exige la
formation de noyaux stables, a savoir de régions de la nouvelle phase assez grandes pour
qu'elles puissent croitre plutot que de se contracter. Comme I'énergie consiste en un terme de
volume négatif et une surface positive, laquelle, pour un noyau sphérique de rayon r sont
proportionnels a r3et r%respectivement, la taille critique 7. est que pour lequel le volume est
égal a la surface, de sorte que pour r > r¢la croissance du noyau conduit a une diminution de
son énergie. En raison de la nécessité de nucléation, la premiére phase peut coexister avec la
seconde dans un état métastable méme au-dela de la température critique pour la transition de
phase. Il s'agit d'une transition de phase de premier ordre. Les principales manifestations de
cette transition sont la surchauffe et le refroidissement [15].

% e
s St

2éme
ordre

Figure 1.4 : Deux possibilités de changement 6G de I'énergie libre associées aux transitions de
phase du ler et du 2eme ordre.

Dans l'autre cas, lorsque la transition de phase se produit de maniére simultanée dans tout le
systemedG = V §gMéme si la différence dg entre les propriétés de ces phases est faible
I'ancienne phase qui occupait tout le volume ne peut pas exister, méme en état métastable de
part et d'autre du point critique, et elle y est alors remplacée par une nouvelle phase. Ces deux
phases sont associées a des symétries différentes. Par ailleurs, a I'état paramagnétique d'un

systéme magnétique, il n'y a pas de direction préférentielle, alors qu'a I'état ferromagnétique, il
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y a une direction préférentielle, celle du moment magnétique total. Dans ce cas, le point critique
est le point final des deux phases, et il doit donc se produire un changement soudain c’est-a-

dire une certaine discontinuité dans ses propriétés. Ceci est un exemple d'une transition de phase
de second ordre [15].

L 4

L J

[
L

Py P

o
>

r
0
Figure 1.5 : Transitions du premier ordre. Les potentiels comme G sont continus a la

A

transition, mais les dérivées premieres et les grandeurs associées (V et S) sont discontinues
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G a Sa Cr 1‘

Figure 1.6 : Transitions du deuxiéme ordre : les dérivées premiéres de G sont
continuées, mais certaines dérivées secondes divergent : Cp, par exemple, tend vers
I'infini.

En effet, selon la classification de Landau, une transition de phase du premier ordre est réalisé
par un saut du parametre d'ordre (discontinuité), tandis que les transitions d'ordre supérieur
(également appelées continues) correspondent a la discontinuité des dérivées des fonctions
thermodynamiques. Dans ce dernier cas, elle peut étre du second degré si la dérivée seconde
est déconnectée, du troisieme degré si c'est la dérivée du troisieme ordre, etc. Ces transitions de
phase ont éte identifiées comme des transitions continues ou des phénomeénes critiques. De
surcroft, On dit que la symétrie de transition a éte brisée : en dessous de la température de Curie,

le matériau n'est invariable que par rotation autour d'un axe dirigé dans la direction de la
magnétisation [16].

M(T) M(T)

T

=
v
—

T, T,

Figure 1.7 : transition de phase du 1°" et 2°™ ordre selon landau
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2.4.3. Exposants critiques

Les points critiques se retrouvent dans une grande variété de systémes. La valeur de la
température T est fonction des détails des interactions atomiques ou moléculaires du systeme et
donc varie largement d'un systeme a l'autre. Toutefois, il y a un degré considérable de similarité
dans la facon dont les systémes approchent un point critique : des variables macroscopiques
comme la chaleur spécifique ou la susceptibilité magnétique divergent ou tendent vers zéro
gand T — T..Nous pouvons caractériser ce comportement par l'introduction d'exposants
critiques. Nous pourrions représenter toute variable macroscopique par F(T) et introduire la

température réduite 6 par [17] :

O; = 1.15

On peut alors définir un exposant critique s pourf, ~ 0 c’est-a-dire T = T, comme :
F(0c) = A0;° 1.16

Pour laquelle A est une constante. Nous notons qu'il y a deux grands cas comme suit, qui

dépendent uniqguement du signe de l'exposant critique :

e L'exposant critique s est positif, F(8.) diverge quand T — T

e L'exposant critique s est négatif, F(8;) - 0 quand T - T,

En effet, on peut s'attendre a ce que F se comporte analytiquement loin du point fixe. En ayant

cela a I'esprit, nous pouvons I'écrire avec une plus grande portée de validité en tant que :
F(0c) = A0.°5(1 + BO, + - ) 1.17
Ouy > 0 pour le comportement analytique au sens large et B est une constante.

Plus précisément, les exposants critiques de F(8.) sont définis comme suit :

. InF(®
s = — lim 2f% 1.18
OC—>0 lnBC

A partir du tableau d'accompagnement, nous pouvons montrer quelques relations liées a des

exposants critiques dans les systémes magnétiques [18] :

20



Théorie de la mécanique statistique  des

Chapitre 1
transitions de phase et des propriétés magnétiques

Tableau 1.2: Définitions des exposants critiques les plus couramment utilisés pour un
systéme magnétique

Chaleur spécifique a champ zéro Cy~I|t|™™
Aimantation sous champ nul M~(—t)F
Susceptibilité isotherme a champ nul xr~|t|™
Isotherme critique (t=0) H~|M|®
Longueur de la corrélation E~|t|7Y
Fonction de corrélation des paires a T, G(#)~1/rd-2+n

Pour pouvoir Vérifier que c'est une facon raisonnable de décrire le comportement des
particularités dans les fonctions thermodynamiques considerées la magnétisation de champ zéro

d'un ferromagnétique, comme le montre la figure suivante :

Mh

v

Figure 1.8 : aimantation a champ nul d'un ferromagnétique. En dessous de la
température critique, il existe une magnétisation spontanée.

Proche de T¢, une approximation raisonnable de la description de la courbe se fera par la formule
précédemment mentionnée dans le tableau 2 pour une aimantation sous champ nul en raison de

la ressemblance avec une parabole.

De méme, pour la susceptibilité au champ zéro diverge a Tc. Comme le montre la figure 1.9:
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>
»

Te T

Figure 1.9 : Dépendance de la susceptibilité a la tempeérature.

Bref, Les exposants critiques sont des grandeurs de base pour la caractérisation des phénomenes
critiques ; ainsi qu’il y a des relations simples entre les exposants qui permettent de définir un
exposant en fonction des valeurs des autres exposants. A titre d’exemple, la loi d’échelle de
Rush Brooke : a + 2B +y =2 [19].

Finalement, il convient de citer a ce point I’idée d’universalité. Les exposants critiques sont
dans une large mesure universelle, ne dépendant que de la symétrie de I’hamiltonien et de sa

dimension, a condition que les forces interatomiques soient de courte portée [17].

2.4.4. Universalité

Il a été constaté expérimentalement que I’on peut former une contrepartie a la table de
Mendeletev si I’on divise tous les systemes critiques en « classes universelles ». Cadanov a
clairement introduit pour la premiére fois le concept de catégories universelles de

comportement critique lors de I’université d’été Enrico Fermi en 1970 [20].

L’universalité des transitions de phases est peut-étre le meilleur outil que nous avons pour
appréhender les comportements critiques. Comme on I’a vu, les transitions de phase sont
caractérisées par des exposants critiques. En fait, si nous nous intéressons qu’aux exposants
critiques, nous pouvons observer que leur physique équivaut aux facteurs constants qui
expliquent des détails microscopiques non significatifs. Par ailleurs, les transitions de phase,

qu’elles soient classiques ou quantiques, peuvent étre classées en une série des classes
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d’universalité. Les systéemes en transition de phase qui font partie d’'une méme La classe
d’universalité se comporte de la méme maniére. Cela constitue un outil puissant pour la

comprehension de la grande diversité des phases et des transitions entre elles [21].

Notamment ; dans la transition de phase ferromagnétique paramagnétique, releve de la méme
classe d’universalité que la transition de phase liquide-gaz tandis qu’un modéle XY possede la
méme physique que celle de la transition superfluide-normale. Par conséquent, en examinant la
transition de phase ferromagnétique d’Ising, on apprend sur la transition de la phase liquide a

la phase gazeuse. Cela pour comprendre la classe d’universalité [21].
2.4.5. Transition ferromagnétique-paramagnétique

Lorsqu’un matériau ferromagnétique est placé dans un champ magnétique B, une aimantation
moyenne M est provoquée dans le matériau qui est proportionnelle a B. Ensuite, en prenant un
axe de coordonneées le long de B, nous pouvons travailler avec les scalaires B et M (supposeés

étre dans la méme direction !) [17].

La relation entre le champ magnétique applique et I’aimantation résultante est déterminee par

la susceptibilité isotherme, définie par la formule :
oM
Xr = (E)T 1.19

Veuillez noter gu’il existe un exemple de fonction de réponse. Pour un fluide, la fonction de

réponse analogique serait la compressibilité isotherme.

Si un matériau magnétique se constitue de N spins sur un réseau et que chacun a un moment
magnétiqueplocorrespond au spin Siau site du réseau marqué par i en tenant compte de ses
valeurs autorisées de S = +1. Par consequent, I’état instantané a un site du réseau est donné
par [17] :

p=ztu 1.20

On peut ainsi définir la magnétisation M :
M = Nu 1.21

Ou il désigne la valeur moyenne du moment magnétique a un site du réseau.
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Il est intéressant de prendre en compte deux cas extrémes, comme sulit :

- Sitous les spins sont orientés aléatoirement, alors g = 0 et donc M =0, et donc il n'y a
pas d'aimantation propre.
- Si tous les spins sont alignés, alors i = u, et donc l'aimantation finale estM,, = Ny,

qui est la plus grandevaleur possible et est souvent appelée valeur de saturation [17].

2.4.6. Transition conducteur-supraconducteur

On utilise de bons conducteurs comme le cuivre pour faire des fils électriques en raison de
leur faible résistance aux courants électriques a température ambiante. Au fur et a mesure
que la température est diminuée, la résistance électrique diminue progressivement, puisque
les collisions entre les électrons et les vibrations du cristal métallique sont de plus en plus
faibles. En 1911, Kammerling Onnes a constaté que la résistance électrique d'un échantillon
de mercure diminuait soudainement jusqu'a zéro lorsque la température passait par T a zéro
lorsque la température passe par Tc =~ 4,2 K (0 K étant le zéro absolu de I'échelle de Kelvin).
Ce passage d'un conducteur normal a un supraconducteur (résistance nulle) est une vraie
transition de phase. Température a Tc suffit a changer la résistance de quatre ou cing ordres
de grandeur [22].

3. Théorie de Landau

Dans cette partie ou nous considérons une transition de phase de deuxieme ordre ; nous
envisageons le cas ou le paramétre d'ordre ¥ est un réel scalaire. Chacun des états
microscopiques qui se concrétisent dans ce systéme a une certaine valeur pour ce ¥'; chaque
état microscopique est atteint avec une probabilité qui est donnée par la distribution canonique
la valeur du parameétre d'ordre qui est réalisée a une température donnée est la valeur la plus

probabiliste du parametre d'ordre a cette température [23].

Pour calculer la distribution de probabilité du paramétre d'ordre, nous déterminons la densité

des états Q (E, ¥) pour une valeur donnée du paramétre d'ordre ¥. A savoir :
Q(E,Y)dEd 1.22

Landau prévoyait qu'a proximité du point de transition de phase ; le parametre d’ordre ¥ devrait
étre faible ; et que la F I’énergie libre de Landau pourrait donc étre élargie en tant que série de

puissance de ¥ ; Il ne faudrait pas que les termes qui contiennent des puissances impaires de ¥
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car nous examinons un systeme dans lequel les états avec les paramétres d'ordre +% et -7 sont
également probables a haute température bien que cette symétrie soit spontanément brisée en
dessous de Tc. [21] :

F (T, V,N,¥W) = Fo(T,V,N) + a®? + b¥* ... 1.23

La valeur certainement réalisée, du paramétre d'ordre a (T, V, N) est déterminée par le minimum
de cette énergie libre. Comme ¥ est petit pres du point de transition, on peut sans doute négliger

les termes d'ordre supérieur a W*dans I'expansion qui définit en la formule de I’équation 1.23.

Cette énergie libre de Landau a un minimum a ¥ = 0 si les coefficients a et b sont positifs. Par
contre, a> 0 et b > 0 décrivent la phase au-dessus de la température critique. En outre, si a <0

et b > 0, les minimums se produisent a :
Y= |—— 1.24

Par consequent, cette situation désigne la phase ordonnée en dessous de la température critique,
et un des deux seuls choix possibles du parameétre d'ordre est effectué. Il est évident de supposer
que le coefficient a a la relation de dépendance T suivante a proximité de la température critique
Tc:

a(t) = ag(T —T() 1.25

Le parametre d'ordre a alors dépendance de la température :
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FL-F 4

Figure 1.10 : Relation entre F,(T,V,N,¥) — Fo(T,V,N) et ¥

4. Introduction au magnétisme

Les effets magnétiques sont connus et utilisés depuis de longs siécles. Les premieres
expériences sur le magnétisme ont porté sur la magnétite, aprés sa propriété de pouvoir s'aligner
dans certaines orientations si on lui permet de tourner librement, pouvant donc indiquer les
positions de nord et sud, [24].Dans le cadre de laquelle I'objectif était d'expliquer l'origine et
mécanismes fondamentaux du magnétisme : une recherche appliquée trés active a été mise au
point pour optimiser les performances des matériaux magnétiques pour les applications

industrielles et de lui.

La recherche technologique se développe pour inclure de nouveaux concepts, de nouvelles
applications ainsi que de nouvelles méthodes de travail ; par exemple, les simulations
numériques sont de plus en plus utilisées pour optimiser les dispositifs ou les parameétres

électriques et magnétiques, ainsi que les parametres mécaniques et thermiques. [25].
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En particulier, dans le secteur du stockage de données magnétiques, l'aimantation a fait l'objet
d'une grande importance. Car l'entrée et la sortie des données impliquent la commutation de
l'aimantation des cellules de stockage magneétique qui sont des éléments importants des
ordinateurs modernes en comptant sur le sujet de dynamique de spin dans l'espace de
magnétisme. De la sorte, I'aimantation rapide La transition est d'une grande importance pour le

développement futur de I'industrie de I'information & haut debit [26].

5. Caractéristigues magnétiques

5.1.Aimantation et susceptibilité

L'aimantation d'un matériau en général dépend du champ magnétique qui agit sur lui. Pour de
nombreux matériaux, M est proportionnel a H (au moins lorsque H n'est pas trop grand) et on

peut écrire [24] :
M = yH 1.25

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 = uH 1.26

Ou pest 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 la

circulation d’un courant électrique dans un solénoide, s’exprime en ampere par metre

(A m~Y)et la perméabilité magnétique en henry parmetre(H m~1) [27].

L’induction magnétique dans la matiere peut également étre exprimée par

B = po(H + M) 1.27
Ou pgest la perméabilité magnétique du vide(uy = 4 w1077 Hm™1).

Ou, la susceptibilité magnétique, est une propriété du matériau. Comme M et H ont les mémes
dimensions, y est sans dimension. Nous pouvons associer 1’équation (1.25) avec I’équation
(1.27), pour obtenir [24] :

B =puyH(1+ x) 1.28
Ainsi, 1 + yexprime la proportionnalité de la catégorie H. Nous déterminons :

pu=1+y 1.29
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Dans laquelle u est la perméabilité magnétique. Les équations (1.26) et (1.27) indiquent que
B = uuyH 1.30

On peut utiliser soit u soit y pour caractériser un matériau, de leur coté, les ingénieurs sont
généralement intéressés par les matériaux ayant de grandes valeurs de y et de u. Pour les
ingénieurs, il est plus intéressant de connaitre I'induction magnétique produite par un matériau
que sa magnétisation. Les matériaux présentant un intérét pratique sont donc généralement

marqués par leur perméabilité [24].
5.2.Boucle d'hystérésis

Pris en considération hystérésis définir comme un certain nombre de propriétés magnetiques du
matériau. Nous avons vu que la réduction du champ a zéro ne réduit pas lI'aimantation d'un
ferromagnétique a zéro. En fait, les ferromagnetiques et les ferrimagneétiques continuent a avoir
un fonctionnement intéressant lorsque le champ est réduit a zéro et qu'il est inversé dans sa
direction. Le diagramme de B (ou I’aimantation M) en fonction de H qui est trace et appelé une
boucle d'hystérésis. La figure suivante montre le schéma d'une boucle d'hystérésis génerique -
cette fois-ci, nous avons tracé B en fonction de H. Bien que, la pertinence des matériaux
ferrimagnétiques et ferromagnetiques pour des utilisations spécifiques est déterminée en

majeure partie par les caractéristiques de leurs boucles d'hysterésis [28].

28



Chapitre | Théorie de la mécanique statistique  des
transitions de phase et des propriétés magnétiques

v

+H H

Figure 1.11 : Boucle d'hysteresis pour un Ferro- ou ferrimagnétique.

6. Classifications du magnétisme

Le contenu magnétique des matiéres solides est en principe associé a l'orientation des dipdles
magneétiques. Chacun de ces dip6les, ou moments magnétiques, est composé de spins
électroniques, d'orbites électroniques et de moments magnétiques nucléaires. De méme, dans
les composés magnétiques des métaux de transition, le moment orbital est toujours éteint, de
sorte que le moment réel est fourni principalement par le spin électronique. Le magnétisme dans
les solides, selon sa magnitude et son signe, comporte généralement cinq types : Le
diamagnétisme, le paramagnétisme, le ferromagnétisme, [l'antiferromagnétisme et le

ferrimagnétisme [29].
6.1.Diamagnétisme

Les effets d'un champ magnétique exercé sur le déplacement des électrons dans toutes les
formes de matiéere produisent du diamagnétisme ; en d'autres termes, la susceptibilité totale est
toujours négative, de méme que la susceptibilité diamagnétique dépend du contenu en électrons
d'un atome et des régions des orbites occupées [30],c’est-a-dire la théorie estime que l'effet d'un
champ appligué sur une orbite d'un seul électron est de réduire le courant effectif de l'orbite, et
ainsi de produire un moment magnétique opposé au champ appliqué. Cet effet est additionné

sur tous les électrons de I'atome, et chaque atome est réputé agir indépendamment des autres.
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Les valeurs de la susceptibilité diamagnétique ainsi calculées sont généralement en accord avec
les valeurs expérimentales a un facteur supérieur a 10 [31]. Et aussi la susceptibilité,
pratiqguement indépendante du champ et de la température et qui est généralement de I'ordre de
10comme le montre la courbe 1.12 [32], ce qui indique que le modéle est au moins
qualitativement correct. Aucun élément du modéle ne semble indiquer une forte dépendance de
la susceptibilité a la température, ce qui est également en accord avec I'expérience [31]. C’est
ce que la substance diamagnétique lorsqu'elle est placée dans un champ magnétique externe,

est faiblement magnétisée dans une direction opposée au champ magnétique.

MA X A

b
(@) (b)

IV
_IV

Figure 1.12: (a) Dépendance sur le champ de I'aimantation et variation thermique de la
susceptibilité magnétique ; (b) pour des substances diamagnétique

Tableau 1.3: Susceptibilité dans le diamagnétisme de quelque composante.

Matiére Susceptibilite
Si -1,2* 10°
Cu -1,08 "10°®
Zn -1,9710°
Ge -15710°
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Figure 1.13 : Alignement des éelectrons a I'opposé du champ magnétique (H)

6.2.Paramagnetisme

De nombreux éléments solides, notamment Na, Al, V, Pd, ont un paramagnétisme. Dans la
figure suivante ; les moments magneétiques sont dirigés de maniere aléatoire. Sous
I'application d'un champ appliqué H, le nombre de moments augmente dans le sens +H mais
diminue dans le sens -H. Ce conduit a une petite aimantation M, qui dépend linéairement
du champ appliqué ; de plus, une fois le champ appliqué supprimé, l'aimantation disparait
instantanément. 1l est facile de montrer que la relation entre la susceptibilité et la
température est y o< T~1 [29]. Néanmoins, une certaine connaissance de leurs propriétés est
nécessaire car elle nous aidera a discuter du ferromagnétisme [24]. Par ailleurs ; en
appliquant un champ magnétique, la direction moyenne des mouvements est modifiée et
une aimantation induite est paralléle 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 a 10~° a température ambiante [34].

31



Chapitre | Théorie de la mécanique statistique  des
transitions de phase et des propriétés magnétiques

A

1
X

— —
» >

@ i (b) !

Figure 1.14 : comportement paramagnétique présente (a) : la magnétisation en fonction de champ

magnétique. (b) : Inverse de susceptibilité en fonction de la température.

Tableau 1.4 : susceptibilité dans le cas paramagnétisme pour quelque composante

Matiére Susceptibilite
Na 8 ,6%10°
Al 7,7710°
Mn 1,2 10+
Ta 1,1710#
bios@@ES HPPOOW = DD E
S80S pB@®Bd PEe@@®N
oPV0® | GPOOW () POVOSU
/1 =27 POODD | /=7 1N
e Peh & e DG
Normal Champ magnétique appliqué Champ magnétique absent
sous 1'effet de temperture

Figure 1.15: Les matériaux paramagnétiques.
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6.3.Ferromagnétisme

Les matériaux ferromagnétiques se distinguent par un classement a long terme de leurs
moments atomiques, méme en l'absence d'un champ extérieur. Spontanément, on observe que
I'aimantation a longue distance d'un ferromagnétique disparait au-dessus d'un en ordonnant la
température appelée température de Curie Tc [35]. En contrepartie ; les interactions d'échange
dites positives favorisent, dans les substances ferromagnétiques, un arrangement paralléle des
moments magnétiques dans les atomes voisins (fig. 1.16-a). L'effet est alors le méme que celui
d'un champ magnétique, dit champ moléculaire ou d'échange, qui alignerait les moments [36].
Les substances ferromagnétiques classiques sont Fe, Co, Ni. Comme le montre la figure 13. La

relation entre la susceptibilité et la température satisfait a la loi de Curie-Weiss X X

1
= [29].
M 4

1
(TZO) /X A MST
M,
M
T, 0
/ T,
0 T, T 0 -1'10
(@) (b) ()

Figure 1.16 : a) Dépendance du champ de magnétisation (Ti <TC<T2< T3), b) Dépendance
de la température del/y , c) Dépendance de la température de la magnétisation spontanée.
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Tableau 1.5 : Propriétés de quelques ferromagnétiques ordinaires [37].

Matériau Tc (K) Moment magnétique Us
Fe 1043 2.22

Co 1394 1.715

Ni 631 0.605

Gd 289 7.5

MnSh 587 3.5

EuO 10 6.9

EuS 16.5 6.9

Figure 1.17 : Matériaux ferromagnétiques montrent un alignement
paralléle des moments.

6.4.Antiferromagnétisme

Les matériaux antiferromagnétiques typiques sont le Cr et le Mn, ainsi que des oxydes comme
le MnO, le CrO, le CoO [29]A la base, on considérait les matériaux antiferromagnétiques
comme une classe de paramagnétiques irréguliers, car ils possédent de petites susceptibilités
positives d'une magnitude semblable a celle de nombreux matériaux de cette derniere classe
[36]. Au-dessus d'une température critique de la température de Néel, les spins se répartissent
de maniére aléatoire et adoptent un comportement paramagnétique une partie des spins est

antiparalléle a l'autre partie I'aimantation qui en résulte est donc nulle. Au-dessus de T.
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M, T,<T,<Ts x4
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.

Figure 1.18 : a) dépendance d’aimantation en fonction de champ magnétique b) inverse de
susceptibilité en fonction de température

Tableau 1.6 : Propriétés de quelques antiferromagnétiques usuels.

Matériau Tn (K) O(K) J
MnF; 67 -80 5/2
MnO 116 -510 5/2
CoO 292 -330 3/2
FeO 116 -610 2
Cr203 307 -485 3/2

a-Fe;03 950 -2000 5/2

“«nem
e an
en ey
e an

Figure 1.19 : Arrangement antiferromagnétique des spins atomiques.
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Dans les substances ferrimagnétiques les spins sont alignés de maniéere aléatoire et c’est au-
dessus de Tc mais en dessous de Tc: ils sont organisés de maniere antiparallele. Mais il est
différent d'un antiferromagnétique, les moments magnétiques ne sont pas égaux sur les
différents sous-réseaux. Ce type de phénomene est comparable a celui d'un ferromagnétique,
mais les ferromagnétiques sont généralement des métaux et les ferrimagnétiques des non-
métaux. Cependant une autre distinction importante par rapport aux ferromagnétiques est que,
pour la majeure partie des ferrimagnétiques, leur relation susceptibilité-température ne suit pas

la loi de Curie-Weiss dans une large gamme de température au-dessus de Tc [37].

A M
AN
\

° Tc T

Figure 1.20 : Deux grandeurs présente le comportement
ferrimagnétique.
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Figure 1.21 : comportement ferrimagnétique.

Y

36



Chapitre 1

Théorie

mécanique  statistique

transitions de phase et des propriétés magnétiques

Tableau 1.8 : Propriétés de certains ferrimagnétiques habituels.

Matériau
Fe304
CoFex04
NiFe204
CuFe204
Y3FesO12
GdsFesO12
DyzFes012

HosFes012

Conclusion :

Tn (K)

858

793

858

728

560

564

563

567

Moment magnétique Us
4.1
3.7
2.3
1.3
5.0
16.0
18.2

15.2

des

Plus fondamentalement, il a fallu dans un premier temps définir la notion méme d'autorité d'une

transition de phase, examiner les caractéristiques inhérentes a cette derniere et ne retenir que

les plus pertinentes. Dans ce domaine, nous avons abordé la connaissance des caractéristiques

de base qui nous expliquent la transition de phase en mécanique statistique et théorique, ou

nous nous sommes montrés avec le principe de ce module, et nous avons compris la relation

entre la transition de phase et les phénomeénes critiques. Afin de le comprendre, nous avons

donné quelques exemples liés a la transition. Dans la deuxieme étape, nous avons disposé les

matériaux magnétiques. Bien entendu, nous avons fourni quelques matériaux a titre d'exemple.

Sous prétexte que le phénomene des transitions de phase est un peu compliqué, nous pouvons

examiner quelques modeéles de cette branche de la physique qui relevent du modéle de base du

magnétisme. C'est pourquoi nous illustrons ces modeéles dans le chapitre suivant.
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Chapitre 11 les modéles de spins et la méthode de simulation

1. Généralité

La description théorique des transitions de phase est tres compliquée. Seuls quelques modeéles
peuvent étre traités dans le cadre de la mécanique statistique. L'un de ces modeles est celui de
Lenz (1920) et a été traité en détail plus tard par son éléve Ising (1925). Et est un de ces modeles
simples de thermodynamique statistique qui jouent un rOle fondamental dans notre
connaissance des transitions de phase et des phénomenes critique sa permis de développer des
méthodes de mécanique statistique dans le domaine de la physique des transitions de phase [1].

Maintenant, nous présentons l'idée de maniére plus structurée. Nous utilisons notamment le
terme "Hamiltonien", bien que nous entendions toujours par-la I'énergie. Rappelons que pour
les systemes quantiques, I'namiltonien est un opérateur et I'énergie est sa valeur propre .Nous

pouvons établir les modéles théoriques qui devraient I'étre :

a) Physiquement représentant le systeme a un certain degré raisonnable
d'approximation
b) Soluble

En geéneral, (b) est incompatible avec (a) et la tentative de conciliation des deux implique
généralement une forme de théorie de la perturbation. Concretement, on sacrifie un certain
degré de "justesse physique” pour pouvoir résoudre le modele. Invariablement, par "résoudre”,

nous entendons que nous pouvons obtenir une bonne approximation de la fonction de partition

[2].
2. Notion de spin

Il est évident, d'apres la physique atomique, que dans chaque couche de l'atome, les électrons
sont spécifiés en fonction de leur moment angulaire orbital. De sorte que en se déplacant,
chaque électron emporte avec lui un demi quantum de I’appelé spin ou moment angulaire
intrinséque ainsi qu'un moment magnétique associé. Bien que est un nouvel degré de liberté
caractériser la plupart des particules mécaniques quantiques, il apparait que le spin doit étre
pensé comme un moment angulaire intrinseque d'une particule. De surcrott, le spin est dissocié
de tous les autres degrés de liberté d'une particule, de maniére a ce que l'opérateur de spin
commute avec toutes les autres quantités dynamiques [3]. Il ne posséde que deux directions par
rapport a une orientation déterminée, paralléle ou antiparalléle [4]. En ce qui nous concerne ; le
comportement des spins dans différentes structures de réseau a constitué des phénomeénes

magnétiques. De surcrotit, les caractéristiques des matériaux magnétiques et leurs applications
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technologiques comme les supports d'enregistrement thermomagnétiques, les systemes
microélectromécaniques [5] ; sont caractérisées par le phénomene des spins mixtes qui sont

bien définis dans I'approche des modeles d'lsing [6].
3. Introduction sur le model d’Ising

Apres avoir vue la phénoménologie des transitions de phase dans le premier chapitre ; nous
présentons maintenant le modéle d'Ising. Il s'agit du modele statistique le plus simple qui
présente une transition de phase. La nécessité d'étudier ce modeéle vient de deux raisons
différentes. La premiére est la simplification de la nature des spins afin d'obtenir un systeme
assez simple pour étre résolu exactement tandis que la deuxieme raison concerne la définition
d'un modéle suffisamment réaliste pour étre comparé aux autres modeéles. Cependant Depuis
1920, date a laquelle il a été introduit par Wilhelm Lenz, un grand nombre de scientifiques ont
contribué a élucider les propriétés mathématiques du modéle d'Ising. Les premiéres découvertes
théoriques sont dues a Ernst Ising, un étudiant en doctorat de Lenz a l'université de Hambourg,
qui a présenté en 1925 un court article fonde sur ses études de doctorat dans lequel il montrait
I'absence de transition de phase dans le cas unidimensionnel. Depuis lors, le modele est désigné

dans la littérature comme le modeéle d'Ising [7].

Toutefois, en présentant leur modéle, Lenz et Ising avaient pour but de restituer les propriétés
des solides paramagnétiques et ferromagnétiques en appliquant la mécanique statistique aux

micro magnétiques [8].

On part du principe que le systeme physique peut étre décrit comme un réseau de molécules

régulier dans I’espace. Dans ce contexte, trois types de systémes physiques nous intéressent :

1- Les magnétiques, dans desquels chacune des particules posséde un "spin™ qui peut étre
orienté vers le haut ou vers le bas par rapport a l'autre par rapport a la direction d'un
champ extérieur.

2- Les combinaisons de deux types de molécules.

3- Les compositions de molécules et de vides

Si on dit simplement que chaque nceud d'une structure ordinaire est un élément de la structure ;
chaque nceud d'un réseau d'espaces régulier est associé a une variable a deux valeurs. Selon que
variable a la valeur +1 ou -1.Habituellement, la variable a deux valeurs est désignée par le
spino;qui est associé au nceud i du réseau, une configuration du réseau est un ensemble

articulier de valeurs de tous les spins, si on compte N nceuds, il y aura 2N configurations
y
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distinctes ; Nous présumons que les forces exercées par les molécules les unes sur les autres
sont de courte durée; en fait, nous admettons que I'énergie d'interaction ne dépend que de la
configuration des molécules; dans les trois types de systemes physiques mentionnés
précédemment, une interaction de ce type peut entrainer conduire a une magnétisation
spontanée, avec tous les spins dans la méme direction méme en l'absence d'un champ
externe(1), et pour le deuxiéeme type nous disons que la scission de phase, les molécules de
méme type se rassemblant[9].

En corollaire, ce modele a perdu de son intérét, alors que d'autres pistes de recherche étaient
ouvertes, comme le modele entiérement mécanique quantique d'Heisenberg et les théories des
électrons itinérants de Bloch. Car il était généralement admis que le modéle semi-classique de
Lenz était incapable de rendre compte des lois connues du ferromagnétisme, y compris la

transition de phase a la température de Curie [10].

Nous créons alors ce que l'on a appelé I'namiltonien du systéme ; Dans le domaine de la
physique mathématique, le Hamiltonien est I'énergie totale d'un systeme, et il détermine la
dynamique. Pour le modéle d'Ising, I'namiltonien est defini apreés avoir fait une hypothéese idéale
et apparemment tres sévere : nous presumons que seulement les interactions a courte portée, les
interactions "plus proches du voisin” et les interactions des sites du réseau avec un “"champ
extérieur” contribuent au niveau d'énergie du systeme, pour chaque configuration o = o4 ... gy,

nous disposons de :
H=-%_j]Jo0;—Y;Ho; 2.1

La suggestion est faite en prenant en compte les spins g; comme des quantités scalaires de

valeurs = 1 ou des quantités vectorielles

Ou la premiére somme est sur toutes les paires de voisins les plus proches dans le réseau et la
seconde préesente tous les sites du réseau, en plus que les parametres J et H sont respectivement
les "énergies" associées aux interactions entre voisins les plus proches et aux interactions avec
le champ externe dans le cas d'un ferromagnétique, E est positif, de sorte qu'une configuration
"magnétisée” sachant que la majorité des paires de plus proches voisins ayant des moments
paralleles,o; = a;a un niveau d'énergie plus faible qu'une configuration non magnétisee.
Ensuite le caractére J traduit la présence d'un « champ magnétique externe » qui tend a orienter

les moments magnétiques dans la direction du champ cependant que 1’agitation thermique
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aléatoire réduit a néant une grande partie de I'effet du champ magnétique. Détruit une grande

partie de I'effet du champ [11].

On donne I’exemple sur la figure suivante qui représente ce modele qui montre une paire de
spins voisins est illustrée sur le réseau carré. Le coefficient J est toujours la constante de
couplage ou bien d’interaction, pour J=0 indique une interaction ferromagnétique et I’autre cas

(J#0) et I’antiferromagnétique [12].

RS SR S S S —

& & & & &
—t'l"l'l'.."ii—
i J
——
i | SRERE

Figure 1.1 : Réseau carré et une paire de sites voisins les plus proches ij

Néanmoins, en raison de sa simplicité, en 1944, Onsager a publié la solution exacte du modele
en deux dimensions sur le treillis carré [13], dans laquelle il a trouvé les exposants critiques
pour la transition de phase qui se produit dans le cas bidimensionnel ; effectivement, des
calcules précis sur la chaine d'Ising linéaire ont été réalises avec des interactions qui
comprennent plusieurs voisins. D’autre part, En deux dimensions, la limitation aux interactions
entre voisins les plus proches s'est avérée essentielle si I'on souhaite effectuer des calculs exacts

valables pour toutes les températures [14].

4. Modeles de Potts

Les modeles de Potts sont des modeles mécaniques statistiques concernant les magnétismes qui
s'averent étre trés proches de la perméabilité I’utilisation de ces mod¢les permis de faire
analogique a la corrélation spin-spin [15]. Bien que le modele ait été initialement examiné par
Potts (1952), Il correspond a une généralisation d'un modéle simple de ferromagnétisme
présenté par Ising en 1925. Dans ce contexte ; prenons un réseau par souci de précision, que

nous prendrons pour étre localement carré. Associer a chague emplacement du réseau i une
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variable ou spin Sjon peut considérer cette variable comme en quelque sorte représentant I'état
microscopique local de quelque systéeme physique ; Idéalement un certain, et en rejetant la
possibilité que des cas admissibles se poursuivent a I’instants [16]. Donc Les modéles de Potts
sont également pertinents en eux-mémes. lls ont en effet deux paramétres : un paramétre de
température inverse, analogue au paramétre de densité p en percolation, et un parametre
supplémentaire g, correspondant au nombre des états possibles sur chaque site ; Comme le
modele q=1 est équivalent a la percolation, et le modéle q=2 est équivalent a celui de calcul de
la magnétisation d’Ising, par rapport q=3,4 Potts ont des transitions de second ordre dans deux
dimension, pour ce qui est de g>5possedent des transitions de premier ordre dans toutes les

dimensions [17].Et I'Hamiltonian indique :
H = -] 6(0;,0)) 2.2

Qui est un modele statistique ou, a chaque site d'un réseau, il y a une variable o;qui prend g
valeurs discrétes, ;= 1, 2, ..., q. Dans ce modeéle, deux spins voisins ont une énergie

d'interaction donnée par —J (a7, a;)[17].
5. Modeéle de Blume-Emery-Griffiths (BEG)

C'est parmi les mod¢les qui entrent dans l'espace des modéle d’Ising le model de BEG qui est
considéré comme les mixtes de He*-He* se compose d'un réseau discontinu et d'une variable de
spin fictive Si, prenant les valeurs 0 et +1, associée a chaque site du réseau. Un atome de He®
au site i correspond a Si = 0 et un atome de He*a S=+1. Il y a un et il existe un seul atome sur
chaque site et le modele ne tient pas compte des vides. Le degré de liberté supplémentaire, le
signe de S;, associé a un atome de He', est introduit dans le simple but de fournir un "parametre
d'ordre™, c'est-a-dire la moyenne thermique du spin total [18]. En dehors de son intérét pratique
a reproduire, au moins qualitativement, les principales caractéristiques du diagramme de phase
pour les transitions de superfluide et de séparation de phase, le modéle de BEG présente un
intérét intrinseque puisqu'il constitue la généralisation la plus simple du modéle d'lsing de spin-
1, qui présente un diagramme de phase complexe avec des lignes de transition du premier et du
second ordre et des points tricritiques. Nous considérons une variable de spin S qui prend les
valeurs citée, associée a chaque site d'un réseau carré [19]. La dynamique du BEG est décrite

par I'hamiltonien :
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H=-]Y;jo0,0;i—KY;o;07 +AY; 07 23

Dans ce cas, J est un couplage ferromagnétique entre les spins voisins, o;, qui peut prendre trois

valeurs possibles, g;= +1, 0. A est le couplage cristal-champ [20].
6. Modeéle de Blume Capel (BC)

Dans les systemes types Ising un autre model qui distingué par Martin Blume [21] et Hans
Willem Capel [22]. Se caractérise par un hamiltonien d'Ising de spin-1. Cependant Les
scientifiques de la physique statistique et de la physique de la matiére condensée portent un
grand intérét a ce modele en raison des comportements multicritiques et de la richesse de son
diagramme de phase qui est par ailleurs assez simple [23], donc est I'une des plus simples
étendues qui permet de réaliser un point tricritique d'Ising ou trois phases differentes ne peuvent
étre distinguees [24]. Nous allons nous concentrer sur le cas plus simple du modeéle de BC, dans
lequel K=0 dans I’hamiltonienne de mod¢le de BEG qui décrit précédemment et par cela

1’équation 3.2 devient :
H=—]Y;0,0;—AY;0} 2.4
7. Modeéle de XY

Lorsque nous avons étudié les transitions de phase, nous avons mis l'accent sur I'importance
des fluctuations dans les systemes de faible dimension. En effet, les forces de restauration qui
tendent a ramener le systéme vers I'équilibre diminuent quadratiguement avec la distance. De
nombreuses fluctuations de grande longueur d'onde sont excitées car elles ne mettent en jeu
gu'une énergie infinitésimale. Au sein d'un systéeme de faible dimension, elles apportent des
contributions dominantes aux quantités thermodynamiques et lI'ordre a longue distance ne peut
pas se développer. Si I'on considere uniquement les fluctuations gaussiennes, une transition de
phase est indiquée par un zéro dans la susceptibilité magnétique inverse. Le modéle XY qui se

définit par I’hamiltonien :
H = —JY;;(S{ S +S; Sf) —muoH%;S; 2.5

Ce qui peut étre considéré comme la limite en J—0 d'un hamiltonien de Heisenberg anisotrope.
Alternativement, le hamiltonien XY peut également décrire des systemes magnétiques a spin
entier avec une importante anisotropie ionique planaire, dans lesquels les spins sont bloqués

dans leurs états [25].

46



Chapitre 11 les modéles de spins et la méthode de simulation

8. Modele de Heisenberg

Le modele d'Heisenberg a été introduit en 1928. Il permet une description raisonnable des
propriétés de certains isolants magnétiques, tels qu’EuS, et fournit un hamiltonien
microscopique décrivant l'interaction d'échange qui conduit au ferromagnétisme. Toutefois, il
n'inclut pas la possibilité de spins non localisés et suppose une isotropie complete dans l'espace
des spins. La différence théorique la plus fondamentale entre les modéles d'Heisenberg et
d'lIsing est que pour le premier, les opérateurs de spin ne sont pas commuteés. 11 est donc plus
proche de la mécanique quantique que du modele de spin classique, ce qui rend les approches
analytiques ou numériques plus difficiles. Les modeles quantiques peuvent étre transposés sur
les systemes de spin classiques dans une dimension supérieure et il existe des résultats exacts
pour les modeéles quantiques unidimensionnels, tout comme pour les modeéles classiques

bidimensionnels [26]. Ca peut étre écrit :
H = —]Zi,js—)zgj—HZiS_; 2.6

Bien que l'anisotropie puisse étre changée continuellement et que les transitions de phase qui
en découlent peuvent étre étudiées, les spins sont quantifiés. Il a été conjecture, et il est
généralement admis, que les modéles d'Heisenberg avec des spins intégraux et semi-intégraux
se comportent tres differemment. Il est donc particulierement intéressant de concevoir des
procédures qui permettent de connecter de maniére continue des modeles avec différentes

valeurs de spin [27].

9. Modéle d’Ashkin Teller (ATM)

9.1.Généralité

Le modele d’Ashkin Teller [28] est un systéeme bidimensionnel dans lequel deux couches de
spins d'lsing interagissent entre elles par un systéme a quatre spins. Dans chacun des modeéles,
il existe une interaction a deux tours entre les voisins les plus proches, c'est-a-dire un couplage
de deux modeles d'lIsing qui sont caractérisés par les spins situés dans chaque site du réseau
cubique avec un paramétre d'interaction & quatre spins [29] ; c’est-a-dire Le modele Ashkin-
Teller peut se formuler comme deux modeles d'Ising avec interactions respectives K1 et K2
couplées avec une interaction a 4 spins K3. Le modele peut étre représenté par un modéle a 8
sommets décalés en réalisant une transformation de dualité vers l'un des deux modeles d'Ising.
Lorsque K3 = 0, les deux modeéles d'Ising sont découplés et il y a deux transitions bien

distinctes. Ce qui n'était pas clair, c'est ce qui se passe lorsque K3 est activé. En rassemblant les
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informations exactes connues a I'époque et en utilisant essentiellement un argument de
continuité, Lin et Wu avons établi avec certitude qu'il existe deux transitions de phase dans le
modéle d'Ashkin-Teller [30].Dés lors Ashkin et Teller ont élaboré un modéle tres intéressant
dans ces systémes d'Ising et ont donc simplifié I'étude de la mécanique statistique ; par
conséquent, dans ce modéle, on pouvait introduire les phénoménes coopératifs des alliages
quaternaires dans un réseau, qui est décrit par un hamiltonien sous une forme adaptée aux
systemes magnétiques [31]. Par conséquence on peut considérer le modéle Ashkin- Teller
comme deux modeles d'Ising superposés, décrits par les variables de spin S; et g;assis sur les
sites d'un réseau. Dans chaque modeéle d'Ising, il existe des interactions d'échange entre chaque
spin variable et ses plus proches voisins avec un couplage/;;et les différents modeles d'lsing
sont couplés par interactions de quatre spins avec un couplage K;; dans laquelle les sommes

sont calculées sur les spins voisins les plus proches [32]. Telle que :
H=-3Y_Jij(5:S; + 0:0;) — X<ij> Kij(0:5:0;S;) 2.7

Kramers-Wannier (1941) a observé les points critiques d'un cas particulier du modele d'Ashkin-
Teller dans lequel trois des quatre composantes sont dégradées [33]. Leurs hypothéses
s'étendent au modéle d'Ashkin-Teller montré par Fan (1972) [34], et tendent a étre celles de
Wegner (1972) qui a généralement prouve que l'argument n'existait pas au point critique.
Prouveé que l'argument n'existait pas en un point critique. 1l est donc intéressant d'étudier de
prés le probleme de la transition dans ce modele [35]. En plus de cela, Wagner a prouvé que le
modele d'Ashkin-Teller était I'équivalent au modéle alternatif a huit sommets, qui n'a pas été
résolu de maniere exacte. Une seule ligne critique dans le diagramme de phase du modeéle
isotrope d'Ashkin-Teller est aussi précise que possible grace a la relation de dualité trouvée par
Fan [34].

L'une des propriétés critiques les plus intéressantes de ce modele est la non-universalité du
comportement critique sur les lignes d'auto-doublement dans lesquelles les exposants critiques
évoluent de maniere continue constitue I'une des intéressantes propriétés critiques de ce modele.
Enrevanche, il a été démontré que le modéle tridimensionnel présente des diagrammes de phase
beaucoup plus riches que le modéle ATM en deux dimensions. Il existe des transitions de phase
du premier ordre et des transitions de phase continues. Méme une transition de type XY et un

point multicritique de type Heisenberg [36].
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Notamment, le modele AT standard tridimensionnel (3D) a été analysé par Ditzian et autres, ils
ont vu que le diagramme de phase pour le systéme d =3 est trés différent de celui du groupe
d=2. En effet, une nouvelle phase (non vue dans d =2) est observée, celle dans laquelle le
systeme brise spontanément sa symétrie naturelle entre ses deux types de spins d'lsing. Une
variété de transitions continues sont observées et expliquées en termes d’une analyse qui
s'accorde parfaitement avec les concepts du groupe de renormalisation [37]. Les résultats plus
précis ont été réalisés par Arnold et Zhang telle qu’ils ont proposé des simulations numériques
du modele d'Ashkin-Teller pour servir de support a des techniques théoriques pour étudier les
transitions de phase de premier ordre trés faibles en trois dimensions A cette limite, il y a des
quantités caractérisant la transition de premier ordre qui sont universelles. lls ont été mesurés a
I'aide d'une méthode de mesure la discontinuité relative de la chaleur spécifique, la longueur de
corrélation et la susceptibilité a travers la transition par simulation de Monte Carlo [38]. Ainsi
que Zbigniew Wojtkowiak et autres ils ont étudier une méthode de Monte Carlo en grappe
adaptée aux transitions de phase de premier et de second ordre dans le modéle 3D Ashkin-Teller
(AT) ils ont constaté qu'il n'y avait pas d'effet mesurable du ralentissement critique, ni de la
présence d'états métastables ou instables sur les valeurs des quantités thermodynamiques étaient
déterminées a l'aide de l'algorithme de Metropolis ils ont également vérifié que leur algorithme
de cluster est adapte aux transitions de phase continues et de premier ordre dans le modéle AT
3D [39].

De surcroit, Badehdah et en collaboration avec Bekhechi et autre ils ont étudié le modéle AT
anisotrope de spin-1/2 par la méthode de la matrice de transfert, leurs résultats obtenus par cette
méthode numérique exacte, confirment I'existence d'autres phases partiellement ordonnées. De
plus, a partir de calculs d'exposants, ils ont montré que toutes les transitions sont dans
l'universalité d'Ising, a I'exception du point multicritique B* souligné sur le diagramme de phase

qui est non-universel [40]. Méme quand ils ont fait une étude approfondie du modéle Ashkin-
Teller a spin-1 pour autre travaille. Ses résultats obtenus avec les deux méthodes numeriques

dans l'espace des paramétres (K4 /K2, D/IK2, T/K2), les diagrammes de phase présentent de
riches variétés de transitions de phase avec des surfaces de premiere et de second ordre,
Apparaissent également, pour certaines valeurs du couplage quadruple K4/K2 et de l'anisotropie
D/K2, deux phases partiellement ordonnées PO et POz. En ce qui concerne 1’exposant critique
ils présentent une ligne de points critiques qui appartiennent au modele de Potts a quatre états
pour une gamme de valeurs de l'anisotropie. Dans I'ATM de spin-1/2.Lorsque D/K2 est plus

faible, le modéle tombe dans la classe d'universalité tricritique d'lIsing [41].

49



Chapitre 11 les modéles de spins et la méthode de simulation

9.2. Applications du modele Ashkin-Teller

Le modéle Ashkin-Teller a été développé par I'absorption du compose de sélénium sur la
surface du Ni telle qu’ils ont étudié par diffraction électronique les sous-monocouches de
s’adsorbées sur Ni (100) ; des phases p(2x2), c(2x2), et des phases désordonnées ont été
observees et les frontiéres entre elles localisées. Des arguments de symétrie indiquent que le
diagramme de phase appartient a la classe d'universalité du modeéle Ashkin-Teller et ils
permettent de prédire le comportement critique prés des frontiéres de phase et au point
multicritique ou elles se rencontrent [42]. 1l est également représenté dans le diagramme de
phase obtenu a partir de la réponse élastique de I'ADN avec que l'interaction de la pile principale
a été décrite de maniére simple et standardisée. Un diagramme de phase ADN a été obtenu, et
en particulier, le passage de I'état du modéle B a I'état S induit par étirement et torsion. La
réponse élastique de I'ADN est également presentée dans une morphologie standardisee [43].

En outre, ce modele exige également I'étude des proprietés thermodynamiques des capsules
supraconductrices (puces de CuOy) apres qu’ils adoptes la simulation de Monte Carlo a grande
échelle a été réalisée sur un modeéle 2D Ashkin Teller généralisé pour calculer les propriétées
thermodynamiques dans la région critique prés de ses transitions. Le modele Ashkin-Teller
contient une paire de cycles d'Ising sur chaque site, qui interagissent avec ceux adjacents par le
biais d'interactions a deux et quatre tours. Le modele décrit les interactions entre les boucles de
courant orbitales dans les plaquettes de CuO: fini Tc, qui sont disposées avec une aimantation
modulée dans chaque cellule unitaire dans la région non anesthésiée du premier graphique de
phase. Sous température T, dépendante du dopage. Cependant, il est significatif qu'il n'y ait
aucune divergence dans la chaleur spécifique. Ceci permet de mettre les propriétés du modéle

en accord avec les résultats expérimentaux dans les cuprates sous-dosés [44].

En plus, I'estimation de I'oxygene peut également étre adaptée dans YBa.CuzOz au modeéle
bidimensionnel d'Ashkin-Teller et c'est a travers les différentes configurations stables ont été
déterminées par la théorie de Landau - Lifshitz et la simulation de Monte Carlo. Une analyse
hamiltonienne de Landau-Ginzburg-Wilson appropriée montre que le comportement critique
est cohérent avec l'ordre de classement. Démontre que le comportement critique est conforme

a la classe d'universalité du modele Ashkin Teller [45].
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9.3. Différentes méthodes théoriques et numériques appliqué a I'ATM

Les propriétés critiques ainsi que les propriétés magnétiques de model Ashkin Teller ont été
abondamment étudiées dans la documentation, bien que le modéle Ashkin Teller, en raison de
la disponibilité de points tricritiques et de transitions de phase faiblement de premier ordre,
présente un diagramme de phase compliqué et intéressant. Les propriétés du modéle Ashkin
Teller ont été étudiées par diverses méthodes théoriques et numériques ont été appliquées,
notamment la simulation de Monte Carlo ce qui concerne pour le sujet de la thése c'est dans
I’application dans le chapitre suivant et ils seront expliqués dans le prochain titre,
I'approximation du champ moyen [46], la théorie du champ effectif [47], la méthode de champ

transfert de matrice [48] et la théorie du groupe de renormalisation [49].

10.Qu’est-ce que la simulation ?
10.1. Définition

La simulation est définie par Naylor et al. Comme une technique numerique pour mener des
expériences sur un ordinateur numerique : qui implique certains types de modeles
mathématiques et logiques qui décrit le comportement de systémes économiques ou
commerciaux (ou de certains de leurs composants) sur une période prolongée en temps réel. La
suivante liste de situations typiques devrait donner au lecteur une idée des cas ou la simulation

serait un outil approprieé telle que [50] :

% Le diagramme peut étre si complexe qu'une formule basée sur une équation
mathématique simple peut ne pas étre réalisable. La plupart des économies entrent dans
cette catégorie. Le diagramme peut étre si complexe qu'une formule basée sur une
équation mathématique simple peut étre irréalisable. La plupart des économies entrent
dans cette catégorie.

%+ Il est possible de formuler un modéle mathématique qui rend compte du comportement
d'un systéme donné, il n'est pas toujours évident d'obtenir une solution au probleme posé
par le modéle a l'aide de techniques analytiques simples.

¢+ Les simulations peuvent étre utilisées comme un outil pédagogique pour enseigner aux
étudiants et aux professionnels des compétences avancées en analyse de systémes, en
statistiques et en gestion de l'information. Et les praticiens des techniques d'analyse des
systemes de base. C'est I'un des domaines ou la simulation a été utilisée avec succes a

cette fin.
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% La conception d'un modele de simulation informatique est un exercice officiel qui peut
étre plus utile que la simulation proprement dite. Les connaissances obtenues lors de la
création d'une étude de simulation servent a cristalliser la réflexion de l'analyste et
proposent souvent des modifications du systeme simulé. Les consequences de ces
changements peuvent ensuite étre testées par simulation avant de les mettre en place

dans le systeme réel.

X/

% La simulation peut apporter de nombreuses informations sur le processus
d'identification des variables importantes et de celles qui ont des effets négligeables sur

le systeme.

X/

% Des simulations peuvent étre utilisées pour expérimenter de tels scénarios afin de mieux
comprendre le comportement du systéme dans de nouvelles conditions. 1l fournit un
laboratoire dans le laboratoire, ce qui permet a l'analyste de découvrir une meilleure
maitrise du systeme étudié. Les systémes dynamiques peuvent étre étudiés dans des
horizons en temps réel, des horizons temporels compressés ou élargis. L'introduction du
caractére aléatoire dans le systéme peut aider a résoudre de nombreux problemes
d'optimisation [50].

10.2. Classification des modéles de simulation

10.2.1. Modeéles statiques et dynamiques

Les changements statiques sont ceux qui ne sont pas évolues dans le temps. Ne représentent
donc pas le passage du temps. En opposition, les modéles dynamiques représentent des
systémes qui peuvent évoluer dans le temps (par exemple, le fonctionnement des feux de

signalisation).
10.2.2. Modeles déterministes et Stochastiques

Lorsqu'un modele de simulation ne comporte que des éléments déterministes c'est-a-dire non
aléatoires, il est appelé déterministe. Dans un modéle déterministe, tous les rapports
mathématiques et logiques entre les composants (variables) sont déterminés a l'avance et ne
sont pas soumis a l'incertitude. Un systeme compliqué et analytiquement insoluble d'équations
dérivées standard qui décrivent, par exemple, une réaction chimique. En contraste, un modele
avec au minimum une variable d'entrée aléatoire est appelée un modéle stochastique. La plupart

des systémes de file d'attente et d'inventaire sont modélisés stochastiquement.
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10.2.3. Modéles de simulation continus et discrets

Dans les modéles de simulation discréte, la variable d'état change de fagon instantanée a des
moments discrets, tandis que dans les modéles de simulation continue, I'état change de maniére
continuelle dans le temps. Un modéle mathématique visant a calculer une solution numérique
pour un systeme d'équations différentielles est un exemple de simulation continue, tandis que

les modeles de file d'attente sont des exemples de simulation discrete [50].
11.Simulation de Monte Carlo (MCM)

La simulation de Monte Carlo est essentiellement la génération d'objets ou de processus
aléatoires au moyen d'un ordinateur. Ces éléments peuvent survenir "naturellement dans le
cadre de la modélisation d'un systeme de la vie réelle, tel qu’un réseau routier complexe, le
transport de neutrons, ou I'évolution du marché boursier. Dans de nombreux cas, les objets
aléatoires dans les techniques de Monte Carlo sont souvent introduits “artificiellement™ afin de
résoudre des problemes strictement déterministes. Dans ce cas, la MCM implique simplement

un échantillonnage aléatoire a partir de certaines distributions de probabilité [51].

Tandis que, les algorithmes de Monte Carlo ont généralement tendance a étre simples,
adaptables et extensibles. Lorsqu'elles sont appliquées aux systémes physiques, ces techniques
peuvent réduire des modeles complexes a un ensemble d'évenements et d'interactions basiques,
ce qui ouvre la possibilité d'encoder comportement du modeéle par un ensemble de régles qui
peuvent étre efficacement mises en place sur un ordinateur. Ceci Cela permet de mettre en
ceuvre et d'étudier des modéles beaucoup plus étre mis en ceuvre et étudiés sur un ordinateur

que ce qui est possible en utilisant des méthodes analytiques [51].

11.1. Applications classiques de la Méthode de Monte Carlo
11.1.1. Echantillonnage

Ici, on cherche a rassembler des informations sur un objet aléatoire en observant de multiples
réalisations de cet objet. Un exemple est la modélisation par simulation, dans laquelle un
processus aléatoire reproduit le comportement d'un systéme réel, comme une chaine de
production ou un réseau de télécommunications. Un autre exemple se trouve dans les
statistiques bayésiennes, ou la méthode de Monte Carlo a chaine de Markov est souvent utilisée

pour échantillonner a partir d'une distribution postérieure [52].
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11.1.2. Estimation

Cette technique met I'accent sur I'estimation de certaines quantités numériques liées a un modéle
de simulation. Un bon exemple dans le milieu naturel des techniques de Monte Carlo est
I'estimation du débit attendu d'une chaine de fabrication. Un autre exemple dans le domaine
artificiel est I'évaluation d'intégrales multidimensionnelles via les techniques de Monte Carlo

en écrivant l'intégrale comme I'espérance d'une variable aléatoire [52].
11.1.3. Optimisation

Le Méthode de Monte Carlo est un instrument efficace pour optimiser des fonctions objectives
complexes. Dans beaucoup d'applications, ces fonctions sont déterminées et le hasard est
introduit de maniere artificielle afin de rechercher plus efficacement le domaine de la fonction
objectif. On utilise aussi les techniques de Monte Carlo pour optimiser des fonctions bruyantes,
ou la fonction elle-méme est aléatoire - par exemple, le résultat d'une simulation de Monte Carlo
[52].

Maintenant ; Dans les problemes de mécanique statistique, nous essayons parfois
d'échantillonner une région de I'espace des phases afin d'estimer certaines caractéristiques de
I'espace des phases. Méme si nous ne nous mouvons pas dans I'espace de phase selon le méme
chemin qu'une solution exacte a la dépendance temporelle du modele donnerait. Rappelons que
la mécanique statistique a I'équilibre a pour but de calculer moyennes thermiques des systémes
de particules nombreuses ; alors que les simulations de Monte Carlo peuvent le faire, en tenant
compte des fluctuations statistiques et de leurs conséquences dans de tels systemes. Un certain

de ces modeles seront examinés plus en détail [52].

12. Guide d'échantillonnage de Monte Carlo

12.1. Nombres aléatoires

Le terme "méthode de Monte Carlo" provient du fait que cette derniére utilise des nombres
aléatoires similaires a ceux provenant des jeux de roulette. Cependant, produire jusqu'a 1010
de ces nombres aléatoires de Monte Carlo de cette maniére demanderait beaucoup de temps et
d'argent ; On a donc recours aux ordinateurs a la place. Pour comprendre le principe des
"générateurs de nombres aléatoires générateurs de nombres aléatoires" mis en ceuvre dans les

logiciels des ordinateurs numériques, rappelons que chaque "mot" des mémoires des
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ordinateurs est constitué de m bits pour un entier. L'un de ces bits indique le signe, les autres
donnent la grandeur. Par ailleurs la répartition des nombres réels est & peu prés homogene et

approximativement aléatoire entre zéro et un [53].

En effet, le développement de la théorie des probabilités passe par la simulation du phénoméne
du hasard. A cette occasion, il nous faut une source fiable de nombres aléatoires. Quelques
procédés dans la nature, comme la désintégration nucléaire et les autres événements quantiques
en physique, sont supposés étre vraiment aléatoires et pourraient étre utilisés pour fournir des
nombres aléatoires uniformément distribués. Toutefois, a des fins pratiques, cela serait pratique
: on pourrait certes envisager de consacrer un disque dur a l'unique exclusivement au stockage
de nombres vraiment aléatoires, la période serait tout de méme assez limitée et il serait difficile
d'obtenir des temps d'acces rapides. Il est plus pratique de s‘appuyer sur des générateurs de
nombres pseudo-aléatoires. L'objectif est de fournir des nombres x dans [lintervalle :
0 <x < 1[54].

12.2. Echelle a taille finie

Souhaitent étudier les transitions de phase a l'aide de la méthode de Monte Carlo. Telles que la
transition du modele d'Ising d'un état paramagnétique avec une magnetisation nulle au-dessus
de Tc a un état avec une magnétisation "spontanée” non nulle pour un champ appliqué nul H
au-dessous de Tc. Il est cependant bien connu qu'une telle brisure de symétrie spontanée ne peut

se produire que dans la limite thermodynamique :
M= 1/N) YN, <Si>=0 2.8

Pour toutes les températures et pour toute grandeur arbitraire finie N ; une aimantation
spontanée est définie en prenant d'abord la limite thermodynamique N — oo et en laissant
ensuite H tendre vers zéro. On pourrait essayer de faire approximativement cette double limite
[53].

12.3. Evaluation de I'énergie libre et de I'entropie

La technique d'échantillonnage par importance permet d'obtenir des estimations pour quantités
importantes qui constituent des moyennes des éléments observables du systéme, par exemple
I'énergie U, l'aimantation M, la densité p, etc., mais elle ne fournit pas directement
d'informations sur la fonction de partition Z proprement dite. Mais elle ne donne pas

directement d'informations sur la fonction de partition Z elle-méme. L’entropie donc :
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S=(U - F)/T 2.9

Ne sont pas non plus directement connues. Ce dernier probleme a attiré une grande beaucoup
d'attention dans la littérature, et plusieurs méthodes pour le résoudre ont été suggérées en

utilisant @ nouveau les magnétiques d'lsing comme exemple explicite [53].
12.4. Conditions aux limites

La distraction provenant des frontieres du systeme est généralement diminuée par I'emploi de
conditions aux limites périodiques. Notez cependant que le choix de la dimension linéaire et de
la condition aux limites appropriées doit étre fait avec un peu de réflexion. Il est clair que la
condition aux limites périodique doit avoir des effets perturbateurs dans les cas ou le systeme
veut développer un ordre a longue portée qui n'est pas proportionnel a la dimension linéaire de
la boite, ce qui se produit nécessairement dans un modéle présentant une transition de phase
proportionnelle et improportionnelle, alors les plus proches voisins des sites i sont pris

commei==1, i+L ; i+L?, ce qui implique une condition aux limites périodique asymétrique [55].
13.Chaine de Markov Monte Carlo (MCMC)

La méthode MCMC (Markov chain Monte Carlo) est une approche générique d'échantillonnage
approché a partir d'une répartition arbitraire. La méthode consiste a générer une chaine de
Markov dont la distribution limite est égale a la distribution desirée. Dans ce dernier, nous

allons décrire les algorithmes MCMC les plus importants [56] :

= L’algorithme de Metropolis-Hastings et notamment I'échantillonneur d'indépendance
et I'échantillonneur de marche aléatoire ;

= L'échantillonneur de Gibbs, qui est particulierement utile dans I'analyse bayésienne ;

= L'échantillonneur de type " hit-and-run ", communément appliqué dans les cadres
bayésiens avec un espace de parameétres fortement contraint et pour les problemes
génériques de simulation d'événements rares ;

= L'algorithme shake-and-bake - une démarche concréte pour générer des points répartis
uniformément sur la surface d'un objet distribués uniformément sur la surface d'un
polytope ;

= Les hybrides Metropolis-Gibbs et la méthode Metropolis-Hastings a tentatives
multiples, dans laquelle les idées de différents algorithmes MCMC sont associées ;

= Les échantillonneurs de variables annexes, tels que I'échantillonneur de tranches et

I'algorithme de Swendsen- Wang ;
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= L'échantillonneur a saut réversible, qui a des applications dans la sélection de modeles

bayeésiens [56].

Plut6t, une chaine de Markov est un processus statistique d'un type particulier, qui traite de la
caractérisation de séquences de variables aléatoires. Un intérét particulier est porté aux
comportements dynamique et limite de la suite. Un processus stochastique peut étre défini
comme un ensemble de quantités aléatoires [57]. Encore la partie théorique des Simulations
MC est basée sur les statistiques et la partie analytique des résultats générés par les MC est de
la statistique appliquée. Par ailleurs, l'analyse des données générées par les MC est une
application de la statistique. De plus en plus, la puissance de calcul implique un changement de
paradigme en ce qui a trait aux statistiques : Les techniques a forte intensité de calcul, mais
relativement simples sur le plan conceptuel, sont au premier plan. Les simulations MC ne sont
pas seulement utiles pour simuler des modeles intéressants, mais elles représentent également
un outil précieux pour approcher les statistiques. Bien sur Le point de depart du traitement des
simulations MC de chaines de Markov est I'algorithme de Metropolis pour la simulation de la
chaine de Markov [58].

Notamment, dans le domaine de la physique statistique, le probleme de la génération de
configurations de l'ensemble canonique de Gibbs avec leurs poids de Boltzmann corrects
également appelés poids de Gibbsa été résolu dans les travaux bien connus de Nicholas
Metropolis, Arianna Rosenbluth, Marshall Rosenbluth, Augusta Teller et Edward Teller [59].

14.Algorithme de Métropolis

L’algorithme de Metropolis [Metropolis et al. (1953)] est souvent choisi. Il est possible de le
mettre en ceuvre Il peut étre utilis¢é dés que l'on sait comment calculer I'énergie d'une
configuration [59]. Une méthode de Monte-Carlo Monte Carlo (MCMC), est l'une des
techniques les plus populaires utilisées aujourd'hui par les statisticiens. Il est principalement
utilisé comme un moyen L'algorithme produit une chaine de Markov dont la distribution limite
des membres est la densité cible w(x) [60]. Elle porte ce nom car elle est basée sur I'utilisation
de nombres aléatoires. Cette méthode permet d'estimer des moyennes de quantités physiques
données par la formulation de Gibbs de la mécanique statistique sous la forme d'intégrales
multidimensionnelles. La technique MC est en effet particulierement adaptée au calcul
d'intégrales de dimension supérieure a dix. Les premiéres simulations ont été réalisées dans
I'ensemble canonique (N, V et T constants), puis la technique a été étendue a d'autres ensembles

statistiques. Nous générons une séquence aléatoire d'états accessibles (chaine de Markov) dans
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I'espace de configuration du systéme. On échantillonne en favorisant les régions ou le facteur
de Boltzmann. Par conséquence La méthode de MC est en géenéral limitée au calcul des
propriétés statiques puisque seule la partie configurationnelle de 1’espace des phases est
explorée et que le temps n’est pas une variable explicite. Les propriétés dynamiques sont
inaccessibles et devront étre obtenues par une autre technique [61]. L’algorithme de Metropolis

sera utilisé dans le chapitre suivant telle que :

1. On choisit une configuration initiale, calcule de I’énergie initiale

2. On choisit un spin, au hasard

3. On envisage comme tentative de mouvement le retournement de ce spin.

4. On calcule la différence d’énergie AE d’interaction des spins entre la nouvelle
configuration avec un spin retourné et la configuration de départ.

5. Si AE <0 c¢’est-a-dire que le retournement du spin diminue I’énergie, on accepte donc
la nouvelle configuration.

6. Si AE > 0 : On tire un nombre aléatoire Z, au hasard, suivant une loi uniforme sur le
segment [0,1].

7. Si Z < exp(—AE/kBT), on accepte la configuration avec spin retourné comme
nouvelle configuration. Sinon on la rejette et la configuration a 1’étape suivante est

identique a la configuration précédente.

8. On calcule les grandeurs suivantes : aimantation par spin, susceptibilité par spin,
coefficient de cumulant de Binder ...
9. Nous réitérons a I’étape (2) jusqu’ a la convergence.

15. Analyse des erreurs

Le premier détail qui doit étre résolu est le grand nombre d'étapes MC, qui, comme la taille du
réseau, sont également limitées par la capacité de l'ordinateur. A une certaine étape MC,
I'équilibre est atteint et les mesures peuvent donc étre effectuées et les moyennes en
considération peuvent étre calculées a partir de cette étape jusqu'a la derniere étape MC. Par
conséquent, I'étape MC qui définit le début de I'équilibre doit étre déterminée avec soin pour
éviter I'effet d'erreurs statistiques qui deviennent plus grandes pres du point critique [62]. Dans
la méthode de Monte Carlo on considére un nombre M d’étapes de Monte Carlo est subdivisé
en p groupes dont chacun de groupe contient M, étapes donc les moyennes sont calculées pour

chaque groupe de configuration pour une grandeur physique A :
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1
(Ag) = M—PZ A 2.10
Alors on peut calculée la variance de ces valeurs comme ce suit :
M. —
Vip = P__izgj(As — (A)s)? 211

Avec cette estimation, on peut obtenir une idée de 1’erreur produite par la méthode de Monte-

Carlo. Du fait de la nature statistique de 1I’estimation.

Conclusion

Nous avons précédemment discuté de I'étude de la transition de phase, et nous avons également
appris la difficulté des systemes magnétiques. Bien que nous ayons décrit dans ce chapitre
quelques modeles de rotation. Le plus important est le modéle Ising car tous les autres modéles
sont construits dessus. Mais notre sujet parle de I'un de ces modeles, ou le modéle Ashkin-
Teller, qui est la superposition de deux modéles d'Ising dont la position occupe l'un des quatre
types d'atomes. Avec cela, nous pouvons simplifier la nature des transitions de phase. Et nous
avons également parlé de la méthode de simulation appliquée dans ce travail, qui est la

technique exacte de Monte Carlo développée par I'algorithme Metropolis.
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Chapitre 3 Résultats et discussion

Introduction

Lors d'études de matériaux magnétiques dans le cas de spins mélangées, il existe des études qui
se concentrent sur le modéle d'Ising en présence du champ cristallin, et plus précisément, I'étude
du modele d'Ising des spins mélangées (1,3/2) présente des comportements qui ont été étudiés
en utilisant la théorie des champs efficace car leurs résultats ont montré que le systeme de spins
mélangées a des lignes de transition de premier ordre, ainsi que des points de tri critiques et des
points triples. Ils ont également constaté que le systeme fait référence aux types de Néel [1].
Cependant, dans le contexte du spin mélangés (1,3/2), le modele d'Ising de Blume-Capel a été
réalise ou une ligne de transition du premier ordre a été trouvée séparant deux zones
ferromagnétiques sur un réseau cubique carré [2]. Il a été récemment exploré en utilisant des
simulations de Monte Carlo, les interactions du plus proche voisin du modéle d'Ising Ji, Jz, J3,
avec la frustration, que les principales barrieres de la transmission changent avec l'augmentation
de la température indiquant le comportement Ashkin-Teller aussi que cette étude estime les
points de transition au point critique de Potts, et confirme le comportement de transition de
premier ordre dans I'état de stabilisation de Js antiferromagnétique [3]. En plus de cela, ils ont
également mené des études sur la nature de la transition de phase thermique en quatre étapes
dégradees dans la simulation de Monte Carlo et I'écaillage de la taille finale. D'autre part, les
comportements du premier ordre sont notés sous les points critiques de Potts avec quatre états,
et donc son travail indique que la transition a quatre états dans le modele antimagnétique Ising
représente une transition similaire. Dans ce contexte particulier de notre travail, nous nous
intéressons au modele d’ Ashkin Teller [4] de ce systéme magnétique qui a été développé pour

décrire ces propriétés et vu comme une genéralisation de deux modéles d’Ising.
Partie A : Model Ashkin Teller a spin mélangés (s=1, 6=3/2)
1. Modele et diagramme de phase de I'état fondamental

Dans ce travail, nous considérons le modeéle d'Ashkin-Teller dans le cas de spins 0=3/2 et
S=1.Nous analysons ce cas sous l'effet de différents champs cristallins. Ainsi, ce modele est
décrit par I’hamiltonien suivant :

H = —K2 Z<i,j>(aiaj + SlS]) — K4_ Z<i,j> 0'10'1515] - D1 21512 — Dz Zi 0'12 3.1

Ou les variables oi et Si prennent les valeurs (+ S,i %) et (x1,0) respectivement et sont situées

sur les sites d'un réseau cubique simple. <i,j> fait référence a une paire de spins voisins les plus

proches.
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Le premier terme de I'équation 1 se réfere aux interactions bilinéaires entre les spins situés sur
les sites i et j en utilisant le paramétre de couplage K2. De plus, le second terme se réfere a
I'interaction des quatre spins avec la constante de couplage K4. Le dernier terme fait référence
a l'existence de deux champs cristallins ioniques D1 et Do.

A partir de la contribution d'une paire de S1, Sz, o1 et o2l'hamiltonien est exprimé comme une

somme des contributions des plus proches voisins, ou I'énergie de la paire s’écrit :

D D
Ep = —Kz(a'la'z + 5152) - K4(0'10'2$1$2) —71(5% + S%) - 72(0'% + O'%) 3.2

Selon les valeurs contenant les variables S; et o;nous extrayons 144 = 3% x 42
configurations possibles pour I'état fondamental & T=0. En utilisant les configurations de
symétrie, ce nombre se réduit a 24 configurations. Pour chaque ensemble de paramétres : Ka,
Ks, D1 et D2 nous sélectionnent la configuration avec I'énergie minimale Ep. Ceci conduit aux
diagrammes de phase dans I'état fondamental (T=0). Les différentes phases seront données sous
la forme (S1, o1 S2, g2). Dans ce qui suit, nous considérons différentes situations en fixant un
parametre et en faisant varier les autres (les derniers seront normalisés par Kz sachant que K2=1
car le systéeme est ferromagnétique). Sur la figure I111.1, nous tragons le diagramme de phase en

faisant varier le parametre K4 /K2 en fonction de D2 /K2 (en admettant D1=0).

. 13/2 132
24 112 1172

K4/K2
\

11/2 1-1/2
13/2 -13/2

D2/K2
Figure 111.1 : Diagramme de phase de I'état fondamental dans le cas de D1=0
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D - K, K. D 1 N
Pour K—Z < —1si < -1 etK—“ > K—Z +-0n observe que les S; sont paralléles tels
2 2

2 K3
qu’égale a 1 et que les spins sont antiparalleles.o; les spins sont antiparalléles. Par
conséquent la phase stable obtenue est la phase antiferromagnétique. Pour

? > —1let % > —% — 1. Nous pouvons distinguer que les spins S;et o; sont tous

2 2 2

deux alignés dans la méme direction, donc <aS>=1/2 ; cela correspond a la phase

ferromagnétique.

D - K. 4 - .
Dans le cas : K—2 > —1, si K—‘* < —50on obtient une observation selon laquelle les g;
2

2

sont paralléles de telle sorte que <o>=3/2 et que les spins sont antiparalleles. S; les
spins sont antiparalléles. Par conséquent la phase stable obtenue est la phase

antiferromagnétique. Sinon si % > —1et% > —% — 1. Nous pouvons distinguer

2 2 2

que les spinsSi et ai sont tous deux alignés dans la méme direction, notamment
<S>=1 et <g>=3/2 donc <aS>=3/2 alors que nous avons la phase ferromagnétique
3/2.

Dans la deuxieme situation, nous obtenons la figure qui présente la variation de Ka/Kz en

fonction de D1/K2. En outre dans le troisieme cas, nous mettons Di;= D,=D et nous dessinons

le diagramme K4/K> en fonction de D/K; (Figure 111.3).

La figure 111.2 montre un diagramme de phase dans I'état fondamental et la variation du

parametre Ksen fonction du champ cristallin D1 (D2=0).

4
13/2 13/2

2
N 04
< 03/2 03/2
F
< ]

-2

13/2 -13/2
-4
8 6 4 2 0 2 4 & 8 10

D1/K2

Figure 111.2 : Diagramme de phase de I'état fondamental dans le cas de D=0
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Pour D1/K2 <—0.1 ou K4/K2 > 4/9 D1/K2 — 4/9 et K4/K2 > — 4/9D1/K2 —4/9 :on a la
phase stable appelée phase car on a les spins Si sont égaux a zéro tels que <S>= <cS>
=0 et < o> =-3/2.

PourD2/K2>—0.1si K4/K2 > —4/9et K4/K2>—D2/K2 — 1 on observe que les Si
sont paralléles tels que < S>=1 de sorte que les spins ai spins sont antiparalleles ou
<o>=3/2, par conséquent la phase stable obtenue est la phase antiferromagnétique.
Sinon, si K4/K2 > —1 et K4/K2 >— D2/K2 — 1. On peut distinguer que les spins Si et oi
sont tous deux alignés dans la méme direction, notamment < S>=1 et < ¢>=3/2 donc

<6S>=3/2 alors que nous avons la phase ferromagnétique 3/2 la phase stable.

Le troisieme cas a fait faire D1=D2=D, figure3, donc on dessine le diagramme K4 selon le

champ cristallin D tel que :

6 -
4 ]
(1 32 1 3/2)
prpg
0 4
o 12 o 1/2)
] (1 3/2 -1 3/2)
(0 3/2 0 3/2)
6
8 |

D/K2

Figure 111.3 : Diagramme de phase de I'état fondamental dans le cas D1 =D2 =D

Koy 12D 124K - _0.4.Nous avons <c5>=3/2, <S>=1 et <6S>=3/2
K, 9K, 9 K,

Pour

donc<o>= <gS>tels que les spins o;et S; sont tous deux paralléles, alors nous avons

la phase de Baxter 3/2 appelée phase de Baxter ferromagnétique (la phase stable).

K 4 D 4 K . .
Pour K—“ <om e K—“ < —0.4; dans cette partie du diagramme, nous voyons que les
2 2 2

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

nous avons une phase de Baxter antiferromagnétique toujours la phase de Baxter (3/2).

K. 12 D 12 K 12 D 4 ‘-
Pour—t < — == — Zet=% > =2 1 “dans cette région, nous avons <¢>=1/2 et
K, 9 K, 9 K 9 K, 9

<§>=0 = <¢S5>=0, donc la phase ici est la phase symbolisée par car les spins S;sont

égaux a zéro et les spins o;parallelesdésignent la phase 1/2.
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e Pour la zone que I'on remarque dans le diagramme de phase qui est spécifique par les

. - K 4 D 4 K 4 D 4 . .
équations : == > -— — -et == < ——— — - et si 2 =—1Inous avons les spins <S>=0 et
K, 9K, 9 K, 9K, 9

<g>=3/2, tels que Si sont égaux a zéro o;sont paralléles, finalement nous obtenons la
phase est la phase 6-3/2 qu'ils n'existent ni dans le cas de spin- %2 mixte [5], ni dans le
Ashkin-Teller pour le spin-3/2 [6].

2. Simulation de Monte Carlo

Dans notre travail, pour déterminer les propriétés magnétiques du modele Ashkin-Teller pour
des températures non nulles, nous utilisons des simulations de Monte Carlo mises en ceuvre
avec l'algorithme de Metropolis avec des conditions limites périodiques pour mettre a jour les

configurations du réseau.

Nous considérons un réseau carré en deux dimension (2D) de taille LxL qui contientN =L2sites.
Nous avons effectue les simulations pour une taille de systeme L=30. Nous avons effectué des
simulations pour certaines valeurs des paramétres K4, D1 et D2 en utilisant P=100000 pas de
Monte Carlo aprés avoir écarté les 20000 premiers MCS pour I'équilibre thermique. D’abord

les magnétisations du systeme sont données par la formule :

Ml = (IMg]) = - i ai(e) 33

Ou i désigne les sites du réseau et c les configurations du systéme obtenues. Le réseau est mis
a jour par un balayage des N spins (étape de Monte Carlo) aprés que le systeme ait atteint

I'équilibre technique.

La relation de susceptibilité magnétique est donnee par :

N

Xa = 17 (M2) = (M) 34

Aveca=o, S, oS
Et le cumulant du binder étant donné par :

M)
3(M3)?

Uu,=1 3.5

Les erreurs sont calculées a partir de la méthode de blocage.

69



Chapitre 3

Résultats et discussion
3. Reésultats et discussions

On obtient le comportement d'aimantation en fonction de la température ainsi que les

sensibilités du systeme étudié pour les différentes valeurs des paramétres de couplage ; Nous

avons tous les paramétres des axes (X) qui peuvent étre pris comme diviseur de K2.

3,0 =

2,0

— 8

——S

oS

2 1,5 1

Figure 111.4 : La magnétisation (les parameétres o ; S ; 6S) en fonction de la température,
avec la taille L = 30, avec le champ cristallin D1 = 0 ; nous prenons K4 = 1 et pour D2 =6.

Un comportement continu est observé signalant une transition de second ordre.
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Figure 1115 : La susceptibilité (les paramétres o ; S ; 6S) en fonction de la température,
avec la taille L = 30, avec le champ cristallin D1 = 0 ; nous prenons K4 = 1 et pour D2 =6
associer a la magnétisation de figure 111.4.

11

+G
—e—S
oS

1,0 —Juuy

0,9 1

0,8

0,7 1

Lua wis 8

0,6 4

S 054

0,4 4

0,3
0,2 1

N

0,0 T T T T T T T T
0 2 4 6 8 10 12 14 16

K,T

Figure 111.6 : La magnétisation (les paramétres o ; S ; 6S) en fonction de la température,
avec la taille L = 30, avec le champ cristallin D1 = 0 ; nous prenons K4 = 1 et pour D2 =-6.
Un comportement continu est observé signalant une transition de second ordre.
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Figure 111.7 : La susceptibilité (les parametres o, S ; 6S) en fonction de la température,
avec la taille L = 30, avec le champ cristallin D1 = 0 ; nous prenons K4 = 1 et pour D2 = -6

Comme le montre les figure 111.4 et 111.5 et nos résultats MC montrent a basse température une
phase ferromagnétique de Baxter (S,0,5,0,)=(1 3/2 1 3/2)avec <¢S>=3/2 et une phase
ferromagnétique de Baxter (1 1/2 1 1/2) avec <6S>=1/2 (Figure 111.6 et 111.7) comme attendu a
partir du diagramme de phase a T=0 (Figure Il1.1), ou nous trouvons une nouvelle phase
partiellement ordonnée <oS> identifiée par <o>=0, et <a.S>#0.Pour des températures élevees
dans les deux cas, le systéme devient désordonné. La température de transition critique est

estimée a partir du maximum de la susceptibilité associée aux différentes aimantations.

Nous avons trouveé pour a partir de figure 111.5 Tc=7.39 et pour le cas ou la figure 111.7 Tc=1.89.
De plus, la transition entre les phases mentionnées est toujours de second ordre en raison de la

continuité des parametres d'ordre a travers la ligne de transition.
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Figurelll.8 : Aimantation (pour les paramétres o ; S ; 6S) en fonction de la température, avec
une taille de systeme L = 30, avec un champ cristallin D1 =D2=D,K4=1,D =-6
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Figure 111.9 : Susceptibilité (pour les paramétres o ; S ; 6S) en fonction de la
température, avec une taille de systeme L = 30, avec un champ cristallin

D1=D2=D, K4 =1,D = -6.
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Figure 111.10 : Aimantation (pour les paramétres o ; S ; ¢S) en fonction de la
température, avec une taille de systeme L = 30, avec un champ cristallin D1 = D2 =D,
K4 = 3, D=-2 un ordre partiel est observé a haute température.
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Figure 111.11 : Susceptibilité (pour les paramétres o ; S ; 6S) en fonction de la
température, avec une taille de systeme L = 30, avec un champ cristallin
D1=D2=D, K4 = 3, D = -2 un ordre partiel est observé a haute température.
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Dans la figure 111.8 et la figure 111.9 & basse température nous avons <¢>= 1/2, <§>=<¢S5>=0
correspond a la phase (0 1/2 0 1/2). Mais a haute température le systéme subit une transition

vers la phase paramagnétique.

Pour le deuxieme cas telle que les figures 111.10 et 111.11 qui prennent D =-2 et K4= 3, I'état
fondamental est la phase ferromagnétique de Baxter (1 3/2 1 3/2). Le tracé de susceptibilité
(figure 111.11) montre un pic correspondant a <¢> et a la température critique Tc1=11,09 ; en
revanche, la susceptibilité correspondant a <aS> montre un pic distinct a la température de
transition Tco,=14,19, définissant clairement une phase partiellement ordonnée <oS> a haute

température séparant la phase désordonnée de la phase de Baxter.

Le diagramme de phase de la figure 111.12 montre les phases stables a différentes températures
dans le plan (D2/K2, T/K2) dans le cas D1 = 0 pour le parametre de couplage K4=1. Nous
avons constaté que pour de faibles valeurs de D2/K2, deux phases sont séparées par une ligne
de transition de premier ordre. Ceci est illustre dans la figure 111.15. La vérification de la nature
de la transition de phase est déterminée par la discontinuité ou la continuité des parametres
d'ordre [6]. Les deux phases sont : ferromagnétique Baxter ¥ et ferromagnetique Baxter 3/2.
La premiére phase <o>=1/2n’a pas été trouvée pour ce modele ATM avec un spin-1/2 [5] ni
dans le modele Ashkin Teller avec un spin-3/2 [6]. A haute température, une transition de
second ordre vers la phase de désordre paramagnétique se produit. Le modéle ferromagnéetique

de Baxter-3/2 est stable pour de grandes valeurs de D2/K2.
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Figure 111.13 : Diagramme de phase dans le plan "D/K2 ; T/K2" pour K4 =1

par simulation MC avec L = 30.
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Figure 111.14 : Diagramme de phase dans le plan "D/K2 ; T/K2" pour K4 = 3 par
simulation MC avec L = 30

Dans la Figure 111.13 nous tracons le diagramme de phase dans le plan (T/K2, D/K2). Nous
avons trouvé la forme similaire du diagramme de phase comme dans la Figure 111.12 sauf que
la basse température et le bas D la phase est maintenant <¢>=1/2 phase avec une premiére
ligne de transition vers le ferromagnétique Baxter 3/2 pour des grandes valeurs de D. Nous
notons également que la phase o-1/2 n'a pas été trouvée dans le modele d’Ashkin-Teller pour
le spin-3/2 [6].

De plus, lorsque la valeur du paramétre de couplage de quatre composantes est augmentée
K4=3 pour le cas D1=D2=D avec l'augmentation des valeurs de D, dans la figure 111.14 nous
avons trouve la phase partiellement ordonnée <aS>, Ceci est illustré aux figures.111.10 et 111.11,
entre la phase ordonnée de Baxter ferromagnétique 3/2 et la phase paramagnétique désordonnée
a haute température. Ces phases ont été illustrées dans les cas précédents (Fig.111.12, Fig.111.13).
Cette nouvelle phase<aS> a également été trouvée dans le modele Ashkin-Teller mixte de spin-
Y [5] mais pas dans I'Ashkin-Teller pour le spin-3/2 [6]. En diminuant le champ cristallin D,

nous avons trouvé une transition du ferromagnétique de Baxter 3/2 a la phase paramagnétique
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qui est de type premier ordre. Nous observons également que la méme phase < 6%> que dans
la Figure 111.13 qui sépare la phase paramagnétique a haute température pour de faibles valeurs
de D par une transition de second ordre, et est séparée avec une phase ferromagnétique de
Baxter 3/2 par une transition de premier ordre.

Les points de transition de phase en fonction de la température aux valeurs fixes du couplage
K4/K2 ainsi que du champ cristallin D2/K2 ont été pré-localisés a partir des points d'intersection
des courbes cumulant de Binder spécifiées par I'équation (3.5) [7]. Nous montrons ces cas pour
D2/K2=3 (D1=0) pour différentes tailles L= (10, 20, 30, 40, 60) et les susceptibilités, les
aimantations ainsi que les cumulant du Binder en fonction de la température sont tracés dans
les figures 111.16, 111.17, 111.18. On remarque que les pics lorsque L augmente montrent le point
de transition, c'est-a-dire la température critique ou le changement de transition de phase.
Néanmoins, les courbes de cumulant de Binder dont les figure 111.16, 111.17 et 111.18 montres
qu'il existe un point d'intersection definissant la temperature critique sachant que Tc=6.55.
Second ordre est de type Ising, ce qui a également montré le modéle ferromagnétique isotrope
Ashkin Teller.
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Figure 111.15 : Aimantation (les parameétres o, S, 6S) en fonction de la
température pour un systéme de taille L=30avec T = 1.

78



Chapitre 3 Résultats et discussion

0,75

0,70 1

0654 ¥ an s S WHFENNY

[ ] lfn\l\.;.\.\. .\.\.\: Vw\
0,60 R §
N
0,55 - el
0,50 MR-
~u

0,45 - \.X .

0.404 AN T N
o 0,35 —=— [ =10 N Va B
= 0,30 4 —e—1=20 '\ v

_ o v
0,25 - L=30 T e, v
0,20 - —v—L=40 0o yo-0-C-9
‘ L=60 L y

0,15 1 \ -/

0,10 1 Vey-v

0,05

0'00 T T T T T

6,2 6.3 6.4 6,5 6.6 6.7 6.8
B

Figure 111.16 : Variation de cumulant de Binder pour différents choix
de la taille L en fonction de la température dans le cas K4/K2 = 1 et
D2/K2=3 "DI1 = 0" pour le parameétre d'ordre o.

60
557 — = =10
50 - Y. —e— =20
v —
45 - / L=30
40 - / L=60
v
35 \
v
30 v
S / \

25 -+ Yo' o, X

o oy XY TV -y
20 e \'ﬁ

®. 9
~e
15 Q/ T®-e ~e_q
% < )
10 4 X m m E-E RN NN N w g
P R )
R Se e s L
O 1 1 1 1 1 1
6,2 6,3 6,4 6,5 6,6 6,7 6,8
TK /K2
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Partie B : Modele Ashkin Teller a spin mélangés (s=1/2, 6=3/2)

1. Diagramme de phase a I’état fondamental

Dans cette situation, nous examinons le modéle d'Ashkin-Teller dans le cas de spins mixtes
0=3/2 et S=1/2. Nous étudions ce cas sous l'effet de différents champs cristallins. Ainsi, ce

modeéle est représenté par I'hnamiltonien suivant :
— 2
H=-K;Y.;-(0:0;+5:5;) — K4 Y<ij>0:0;8:S; — DY, 0 3.6

N . - 3 1 1 . s
Ou les valeurs des variables o ;et S;sont respectivement (+ = 5) et (£ 5), et sont localisées sur

les sites d'un réseau cubique ; < i,j > désigne une paire de spins voisins les plus proches.

D’autres termes ont déja été définis dans la partiel (1,3/2).
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Figure 111.19 : Diagramme de phase de I'état fondamental

Selon les valeurs contenant les variables S; eta;, nous extrayons 64 correspond a (22 x 42)
configurations possibles pour I'état fondamental a T=0. En utilisant les configurations de
symétrie, ce nombre se réduit a 13 configurations. Pour chaque ensemble de paramétres : K2,

K4 et D, nous sélectionnons la configuration dont I'énergie Ep est minimale.
K K D
Ep = —72(0102 +51S2) —1—2(01025152) —g(oﬁ + 03) 3.7

Cela conduit au diagramme de phase dans I'état fondamental (T = 0). Les différentes phases
seront données sous la forme (Sio1 ; S202). Dans ce qui suit, nous considérons différentes
situations en fixant un paramétre et en faisant varier les autres (les derniers seront normalisés
par K2). Dans la figure I11.19, nous tracons le diagramme de phase en faisant varier le paraméetre
K4/K2 en fonction de D/K2.

Ce diagramme est riche a 4 phase stable correspond a deux phases représente les phases

ferromagnétiques car les spins S; et a; sont paralléles et cela avec des valeurs plus élevées de

K4/K2 le premier pour % > —4 telle que des valeurs négatives de D/K2 et I’autre dans la

;- K4 . " Ly N
region ou —— > 0 mais pour des valeurs positives de D/K2, les autres phases sont situées a
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I’inferieure des frontiéres cité respectivement bien que ces phases soient des phases

antiferromagnétiques parce que les spins S;sont antiparalléles.

2. Simulation de Monte Carlo

Nous considérons maintenant comme précédemment un réseau carré en deux dimension (2D)

de taille LxL qui contient N =L2sites. Nous avons effectué les simulations pour une taille de

systeme L=30. Nous avons effectué des simulations pour certaines valeurs des paramétres K4,

D en utilisant P=100000 pas de Monte Carlo aprés avoir écarté les 20000 premiers MCS pour

I'équilibre thermique et on va traiter les magnétisations et les susceptibilités.
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Figure 111.20 : Aimantation (pour les paramétres o ; S ; 6S) en fonction de la
température, avec une taille de systeme L = 30 (D=-9 et K4=3).
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Figure 111.21 : Susceptibilité (pour les paramétres o ; S ; 6S) en fonction de la
température, avec une taille de systeme L = 30 associer a [’aimantation (figure 20) (D=-9).
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Figure 111.22 : Aimantation (pour les paramétres o ; S ; 6S) en fonction de la température,
avec une taille de systeme L = 30 (D=4 et K4=3).
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Figure 111.23 : Susceptibilité (pour les paramétres o ; S ; 6S) en fonction de la température,

avec une taille de systeme L = 30.
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Figure 111.24 : Diagramme de phase dans le plan "D2/K2 ; T/K2" pour K4 = 3 par

simulation MC avec L = 30.
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Figure 111.25 : Aimantation (pour les paramétres o ; S ; 6S) en fonction de la température,

avec une taille de systeme L = 30 (D=-7 et K4=6).
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Dés lors comme précédemment dans le cas des spins (1,3/2), nous avons obtenu le
développement de la magnétisation en fonction de la température ainsi que les susceptibilités
du systeme étudié pour différentes valeurs des parametres de couplage, maintenant Comme
indiqué sur les figures (111.20, 111.21, 111.22, 111.23) sachant que nous avons tracé dans le cas
K4=3 et D= -9 ainsi que D=4, les résultats de notre MC a la température basse révelent une
phase de Baxter ferromagnétique (S101S202)=(1/21/2 1/21/2) premiers cas (figures 111.20,111.21)
et lautre cas indique une phase ferromagnétique de Baxter (1 1/2 1 1/2) avec (figures
111.22,111.23) tel que attendu par le diagramme de phase T = 0 (figure 111.19). Si bien que le
tracage des susceptibilités correspond a leur aimantation pour les deux cas (figures 111.22,
111.23).

De crainte nous obtenons le diagramme (figure 111.24) dans le plan (T, D) pour K4=3 de sorte
qu’il apparaisse comme le diagramme qui montre dans le cas président (figure 12). Donc nous
avons remarqué que pour de faibles valeurs de D/K2, deux phases sont séparées par une ligne
de transition de premier ordre le premier indique la phase ferromagnétique % et la deuxieme
phase ferromagnétique 3/2. Les deux se sépare avec une autre phase dite paramagnétique par

une transition de second ordre et ¢a pour des valeurs supérieures de température.

Dans ce contexte, lorsque les valeurs des paramétres de couplage sont augmentées K4/K2 = 6
avec la progression des valeurs de D/K2. Dans la figure 111.27, nous avons trouve une phase
partiellement ordonnée <o>, entre la phase ordonnée de Baxter ferromagnétique 3/2 et la phase
paramagnétique et peuvent étre observés dans la variation de magnétisation ainsi que la
susceptibilité dans la situation qu’ils montrés dans les figures 111.25, 111.26 telle que nous avons

traité le cas de D= -7 et K4=6.bien que nous ayons vue la méme explication que le cas précede.
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Figure 111.26 : Susceptibilité (pour les paramétres o ; S ; 6S) en fonction de la
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température, avec une taille de systeme L = 30
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Figure 111.27 : Diagramme de phase dans le plan T ; D avec K4=6 sous la simulation de

MC.
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Conclusion Générale

ous avons introduit dans cette thése le modéle Ashkin Teller qui est une

généralisation du modéle d’Ising a un systéme a quatre corps. Il peut étre considérer

comme une superposition de deux modeles d’Ising qui sont couplés par une
interaction a quatre spins. Notre objectif était d’explorer le cas S=1 et ©=3/2 ou le
ferromagnétisme a été etudié en plus d'analyser I'effet de différents champs cristallins par la
méthode de Monte Carlo. Il joue un réle trés important en mécanique statistique pour
comprendre les transitions de phase dans les matériaux magnétiques, ainsi que les propriétés
magnétiques dans les machines telles que les ordinateurs, les disquettes de stockage et les
disques durs. Cependant l'objectif était d'expliquer l'origine et les mécanismes fondamentaux
du magnétisme, une tres active recherche applicative a été mise en place pour permettre

d'optimiser les prestations des matériaux magnétiques pour des applications industrielles.

Afin de bien décrire les propriétés magnétiques des systemes typiques d'Ising en mécanique
statistique aussi nous avons etudier les caractéristiques principales des transitions de phases
dans ces matériaux aves leurs comportement critique, en somme nous avons pu décrire aussi
quelques modeles dans les systémes Ising et définir la simulation de Monte Carlo. Dans ce
cadre, nous avons analyse le modele d'Ashkin-Teller avec des spins (1, 3/2) sur un réseau carré
sous l'effet de differents champs cristallins et des paramétres de couplage. La premiere étape de
notre étude a été la plus importante de la phase stable dans I'état fondamental (température zéro)
dans trois cas de champ cristallin ; le systéme subit une transition de phase de premier ordre
entre ces phases stables. Bien sur ces diagrammes riches a des phases stables nous avons

remarqué que nous avons des phases qui n'existaient pas dans I'ATM spin-1/2.

D'autre part, lorsque la température est non nulle, nous avons traité le modéle Ashkin Teller par
la simulation de Monte Carlo. Plus précisément, la méthode Metropolis. Comme résultat, nous

trouvons que les valeurs des paramétres de couplage sont fixes et que le champ cristallin varie
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avec la variation de la température. Nous avons le diagramme de phase du second ordre qui
contient des phases stables telles que la phase de Baxter 3/2 ainsi que la phase paramagnétique
dans les différents cas de champ cristallin dans I'espace des paramétres (K4/K2, D1/K2, D2/K2,
D/K2, T/K2) délimité par des lignes avec plusieurs points critiques. Nous avons donc trouvé
une nouvelle phase <6S> dans le diagramme de phase dans I'espace (K4/K2, D/K2, T/K2).
Enfin nous avons Vérifié la nature de transition de phase de ce modele et c'est la transition de
phase de second ordre sont de type Ising.

Nous nous sommes dirigés aussi vers I’étude de ce model par d’autre fagon telle nous changeons
les spins (1/2,3/2) ou on a des spins mixtes toujours par la méthode de Monte Carlo, ici nous
constatons d’abord le diagramme de phase a 1’états fondamentale (T=0) qui est riche en phase
stable sépares entres eux par des lignes des premier ordre, ensuite nous avons Vérifié une
nouvelle phase dite <6> mais pour température élevée aves des variation de parametres de

champ cristallin et le parametre de couplage a quatre composante.

Enfin, nous avons vu I'importance de ce modeéle en mecanique statistique et 1’utilisation dans
I’étude des matériaux magnétique puisqu'il est riche par son comportement critique. Ainsi qu’il

est utilisé pour déterminer les limites thermodynamiques dans ce contexte.
Comme perspective il y a plusieurs études a faire :

v' Modeéle Ashkin Teller sous le spin 3/2 sous I’effet de champs transverse.
v’ Utilisant quelque méthode pour résoudre les problemes de ce modele telle que le

modele Ashkin Teller a 3 dimensions.
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Résumé

Afin d'étudier la nature des transitions de phase dans les systémes magnétiques, le but de notre
recherche est d'explorer les états S=1 et 6=3/2 ou le ferromagnétisme ainsi que l'influence de
différents champs cristallins seront étudiés par la méthode de Monte Carlo de Le modéle
Ashken-Teller qui est un couplage de deux modeles Ising avec un paramétre a quatre corps.
Nous avons donné quelques définitions théoriques liées a la transition de phase ainsi que les
types de magnétisme aussi les modéles de spin et la méthode de simulation. D’abord, nous
identifions les phases les plus stables dans les diagrammes de phases a la température T=0 par
minimisation d'énergie. Ensuite Pour des températures plus élevées, on retrouve des
diagrammes de phases riches en phases ordonnées : une phase Baxter 3/2 et une phase Baxter
1/2 ainsi qu'une phase <S> qui n'apparait ni en spin 1 ni en spin 3/2 ATM, et enfin, a <c>=1/2
phases avec des transitions de ler et 2éme ordre.

Mots clés : Modéle d'Ising, Modele d'Ashkin-Teller, spin-1, spin-3/2, Monte Carlo.

Abstract

In order to study the nature of phase transitions in magnetic systems, the aim of our research is
to explore the S=1 and 0=3/2 states where the ferromagnetism as well as the influence of
different crystal fields will be studied by the Monte Carlo method of The Ashken-Teller model
which is a coupling of two Ising models with a four-component parameter. We have given some
theoretical definitions related to the phase transition as well as the types of magnetism also the
spin models and the simulation method. First, we identify the most stable phases in the phase
diagrams at temperature T=0 by energy minimization. Then For higher temperatures, we find
phase diagrams rich in ordered phases: a 3/2 Baxter phase and a 1/2 Baxter phase as well as a
<S> phase that appears neither in spin 1 nor in spin 3/2 ATM, and finally, a <c> = 1/2 phases
with 1st and 2nd order.

Key words: Ising model, Ashkin-Teller model, spin-1, spin-3/2, Monte Carlo.
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