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Abstract

Twins and antiphase domains which follow a struc-
tural phase transition may often be described through
the formalism of antisymmetry (magnetic groups).

I. Introduction

Lorsqu’un cristal subit une transition de phase, dis-
placive ou du type ordre—désordre, des domaines struc-
turaux apparaissent par suite de l’abaissement de
symeétrie: domaines antiphasés si le cristal perd des
éléments de symétrie de translation; macles et macles
translatoires si le cristal perd des éléments de symétrie
d’orientation (Guymont, Gratias, Portier & Fayard,
1976; Guymont, 1978; Van Tendeloo & Amelinckx,
1974; Wondratschek & Jeitschko, 1976).

Nous allons montrer que, dans de nombreux cas, les
structures en domaines peuvent étre décrites a I’aide du
symbolisme de I'antisymétrie (groupes magnétiques).
Cette méthode généralise une description analogue des
macles par mériédrie et mériédrie réticulaire (Curien &
Le Corre, 1958; Curien & Donnay, 1959). Dans
certains il est nécessaire d’utiliser des groupes a 3 ou 4
couleurs.

Les notations suivantes sont utilisées: G, est le
groupe d’espace de la phase la plus symétrique du
cristal; (a/z, + T,) est I’élément le plus général de G,;
H, est le groupe d’espace de la phase la moins
symeétrique, c’est un sous-groupe de G,. Soient G et Ty
la classe et le réseau de G,; H et T, la classe et le réseau
de H,.

On sait (Hermann, 1929) que trois cas se présentent.
ler cas. H=G, T,cT;; H, est un sous-groupe
klassengleich. 2éme cas. H < G, T,=T;; H, est un
sous-groupe translationgleich. 3éme cas. HcCG,
T, < Ty; H, est un sous-groupe allgemein et alors il
existe un sous-groupe translationgleich S, de G, qui
contient H, comme sous-groupe klassengleich.

IL. Cas ou H, est un sous-groupe d’indice 2 de G,

H, est alors maximal et invariant, il est soit du type
translationgleich, soit du type klassengleich. G, se
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décompose en deux complexes: G, = H, + (a/7, +
T,) H, et on a deux domaines. Chaque domaine a pour
groupe de symétrie H,, les éléments de H, ayant la
méme orientation et la méme position dans le cristal
pour les deux domaines, et on passe d’'un domaine a
I’autre par I'un quelconque des opérateurs du deuxiéme
complexe.

Or au couple (G,, H,) correspond le groupe magneti-
que obtenu en remplagant les opérateurs du deuxiéme
complexe par les antiopérateurs correspondants. Ce
groupe magnétique (G,, H,) permet donc de décrire la
structure en domaines:

—chaque domaine est
(opérateurs);

—les antiopérateurs font passer d’'un domaine a
lautre;

—I’ensemble des deux domaines (‘macle compléte’)
est invariant dans G,.

Remargque: Par ailleurs au couple (G,, H,) on peut
faire correspondre une représentation alternante I;; du
groupe G, dont le noyau est H,: les éléments de H, ont
représentés par le nombre + 1, les éléments du deuxieme
complexe par le nombre — 1 (Sivardiére, 1969, 1973).
Le vecteur d’onde k caractérisant la représentation est
nul si H, est du type translationgleich; 'une au moins
de ses coordonnées est 3 ou 1 si H, est du type
klassengleich. Une représentation alternante de G,
deécrit donc une macle ou un domaine antiphasé suivant
que k = 0 ou k # 0, ce qui généralise une description
analogue des macles par mériédrie ou mériédrie
réticulaire (Waintal & Sivardiére, 1970).

invariant dans H,

Exemples

(a) H,est translationgleich (k = 0)

— Transition Pccm - P222 (Guymont et al., 1976).
Le groupe magnétique est Pc’c’'m’, ou plus explicite-
ment P2/c' 2/c¢’ 2/m'. Les éléments de macle sont
(T/001/2), (m,/001/2), (m,/001/2), (m,/001/2). On a
une macle non translatoire puisqu’un des éléments de
macle, I'inversion, n’est ni un axe hélicoidal ni un miroir
avec glissement.

— Transition P6,22 — P3,21. C’est la transition
quartz a » f. Le groupe magnétique est P6522’, la
macle est non translatoire (macle du Dauphiné).
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— Transition Pmma - P1 2,/m 1 (Guymont et al.,
1976). Le groupe magnétique est P2;/m’ 2,/m 2}/a’.
On a ici une macle translatoire, car les éléments de
macle sont soit des axes hélicoidaux, soit des miroirs
avec glisement.

D’autre exemples de macles translatoires (Guymont
et al., 1976) sont donnés dans le Tableau 1. La liste des
groupes magnétiques (Opechowski & Guccione, 1965)
montre qu’au groupe P6,mc sont associés les groupes
magnétiques P6jmc’, P6ym’c, P6;m’'c’: seul le premier
décrit une macle translatoire.

(b) H,est klassengleich (k + 0)

Considérons tout d’abord le groupe G, = P2,2,2, de
réseau primitif, et un doublement de maille selon [001]
soit k = [004]. Ce vecteur k étant perpendiculaire aux
translations 7, non entiéres des éléments (a/7,) de G,, il
existe des représentations alternantes I;; de G, aux-
quelles correspondent deux groupes magnétiques dis-
tincts: P,.2,2,2 (notation de Opechowski & Guccione,
1965) ou P.2,2,2 (notation de Belov, Neronova &
Smirnova, 1957) et P,2,212' (P,2,2,2,) (la corre-
spondance entre les deux notations est discutée par
Bertaut, 1975).

Dans le premier cas, H, = P2,2,2; dans le second H,
= P2,2,2,. Dans les deux cas, on a deux domaines
antiphasés connectés par la translation [001].

Considérons maintenant le groupe Cmmm, de réseau
non primitif, et la transition Cmmm — Pbam (Guymont
et al., 1976). Le groupe magnétique qui décrit les deux
domaines antiphasés est C,m'm'm (Pam), il est
associé a une représentation I, ;, k = [010].

Les groupes magnétiques C,mmm (P nmm),
C,m'mm (Pymma) et C;mmm' (Pgnmm) décrivent des
transitions telles que H, = Pmmm, Pmma et Pmmn
respectivement.

Tableau 1. H, est un sous-groupe invariant d'indice

2deG,

G, H, Groupe magnétique
P6;mc P3ml1 P6ymc’
P6,cm P3lm P6ic'm
Péec P6 Péc'c’
P6, P3 Po;,
P6, P3, PG,
Pé6, P3, P6}
R3c R3 R3¢’
P31c P3 P31¢’
P3cl P3 P3c'1
P42 c P4 P42’
14,cd 14, I14,c'd’
14,md Imm?2 14\md'
P4,be P4, P4,b'c!
P4a,mc Pmm?2 Paimc’
Panc P4 Pdn'c'
Pacc P4 P4c'c’
P4, P2, P4,
P4, P2 P4,
P4, P2, P4,
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III. Cas ou H, est un sous-groupe invariant d’indice 3
oud

i=3

C’est la cas du couple G, = P2,3, H, = P2.2,2,, le
groupe facteur est isomorphe du groupe 3, H, est
invariant maximal (au contraire dans le couple G, =
P321, H,= P121, H, est maximal mais non invariant).

G, se décompose en trois complexes: G, = H, + C,
+ C,. On a trois domaines D,, D, et D,: D, est
invariant dans H,. Un opérateur quelconque du
complexe C, transforme Dy en D,, D, en D, et D, en
D,. Le couple (G,, H,) peut se représenter par un
groupe a trois couleurs, ou encore par une représen-
tation de G, complexe de dimension 1, de noyau H,,
telle que les éléments de C, sont représentés par j =
el et ceux de C, par j* (Niggli & Wondratschek,
1960).

On peut distinguer deux cas: )

(a) H, est translationgleich (k=0). G = 3, 3, 23,
m3, 6, 6, 6/m. On a alors des macles non translatoires
(P3 -» P1, P2,3 - P2,2,2)) ou translatoires (P6, ou
P6, - P2,P6,0u P65 P2,).

(b) H, est klassengleich. Alors G, est de classe
cyclique et k est paralléle a I’axe principal et de module
} (Sivardiére, 1969): on a trois domaines antiphasés
(réseau a trois couleurs).

i=4

Supposons d’abord le groupe facteur isomorphe du
groupe 4. G, se décompose en quatre complexes: G, =
H,+ C, + C, + C,, il y a quatre domaines Dy, D,, D,
et D;. D, est invariant dans H,; un élément de C,
transforme D, en D,, D, en D,,.... Le couple (G,, H,)
peut se représenter par un groupe a quatre couleurs, ou
encore par une représentation I;; de G, complexe de
dimension 1, de noyau H,, tels que les éléments de C,,
C, et C, sont représenté respectivement par i, —1 et —i.
H, n’est pas maximal: G, et C, forment un sous-groupe
H,_de G,, invariant d’indice 2.

On peut distinguer trois cas: _

(@) H, est translationgleich (k = 0). G = 4, 4, 4/m.
On a alors des macles non translatoires (P4 —» P1) ou
translatoires (P4, - P1).

(b) H, est klassengleich. Alors G, est nécessaire-
ment de classe cyclique et k est parallele a laxe
principal de module }: on a quatre domaines antiphasés
(réseau a quatre couleurs).

(¢) H, est allgemein: la classe H de H, est un
sous-groupe d’indice 2 de la classe G de G,. Le
sous-groupe K, de G, envisageé ci-dessus n’est autre
que le sous-groupe S, de Hermann (voir Introduction).
Exemples:

G.=P2,, k=1[004],
G,=Pba2, k=I[40],

K,=Pl, H,=Pl.
K,=P2, H,=P2.
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Le passage de G, a K, fait apparaitre des macles
(P2}, Pb'a'2); le passage de K, a H, fait apparaitre des
domaines antiphasés (P,1, P,.2).

Considérons maintenant le cas ou, H, étant toujours
invariant d’indice 4, le groupe facteur est isomorphe de
222. H, n’est pas maximal. G, se décompose en quatre
complexes: G, = H, + C, + C, + C,. Il posséde trois
sous-groupes invariants K,,, K,,, K, d’indice 2, ayant
H, pour sous-groupe invariant d’indice 2: K,, = H, +
C,.K,=H+C,,K,;=H, + C,.

Il existe alors quatre domaines Dy, D,, D,, D,: les
éléments de C, transforment D, en D,, G, est le groupe
de symétrie de la macle compléte.

D’apres les résultats précédents on voit que les
relations entre D, et D,, D, et D,, D, et D, sont
décrites par les groupes magnétiques (K,,,H,),
(K5, H,) et (K., H,) respectivement. K,,, K,, et K,,
sont les noyaux respectifs de trois représentations
alternates Iy, ;, It,j,, Ik, j, de G, telles que: Ik, ;,. Ik, ), =
L, ,.. Les élements de H, ont le caractére + 1 dans ces
trois représentations.

Le groupe (G,,K,,) décrit le passage des domaines
Dy, D, aux domaines D,, D,.

Exemples

(a) H,est translationgleich (k, = k, =k, = 0)

— Transition Pbca - Pl. K,, = P2,/b11; K,, =
P12,/cl;K,,=P112,/a.

Les relations (Dg, D,) (Dg, D) (Dg, D;) sont décrites
par les groupes magnétiques respectifs P2(/b'l1,
P12i/¢'1, P112!{/a': on a trois macles translatoires,
respectivement b’, ¢’ et a’.

La relation entre Dy, D, et D,, D, est décrite par le
groupe magneétique Pbc'a’.

— Transition P4,bc - P2, (Guymont et al., 1976).
K, = P4,; K, = P2b1 ~ P2ba; K,; = P2,c ~ P2cc
d’ou les macles translatoires P4}, P2b'a’, P2c'c’.

La relation (D4, D,) et (D,,D,) est décrite par
P4,b'c'; la relation entre (Dy,D,) et (D,,D;) par
P4%bc'; la relation entre(Dy, D;) et (D,,D,) par P4}b'c.

— Transition P4/mmm - P222 (Van Tendeloo &
Amelinckx, 1974: J6-NiMo). K, = P422; K, =
Pmmm; K,; = P42m. On a donc trois macles non
translatoires: P4'22', Pm'm'm’', P4'2m’. Les relations
entre couples de domaines sont décrites par les
groupes: P4/m'm'm’, P4'/m'mm’, P4' [mm’'m.

(b) H,est klassengleich

PUi_Sque .I;(n Nt [1‘(2.12 = 17(3 i
on doit avoir:

k, + k, =k, + K,

K étant un vecteur du réseau réciproque. Ce cas peut se
produire si G, est un groupe orthorhombique de réseau
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F, k, =[100], k, = [010], k, = [001]. On a par exemple
le diagramme suivant dans lequel chaque trait relie un
groupe a un sous-groupe invariant d’indice 2:

G,=F222

k,/ k, | \k,
4223 B222 €222,
H,=P2,2,2,

On a quatre domaines antiphasés: D, et D,, D,, D,
décrits  respectivement par  A4,2,2'2'(P,2,2,2,),
Bp2'2,2" (Pg2,2,2)) et Cp2'2'2, (P:2,2,2,). Les
relations entre couples de domaines sont décrites par
les groupes F,2'2'2' (A4,2,22), Fz2'2'2 (B,22,2) et
Fc22'2' (C,222).

(¢) H,est allgemein

Ce cas se produit pour k, = 0, k, + k; = K.

— Transition Pba2 - P112 (maille doublée suivant
c). On a alors le diagramme suivent (’exposant 2¢
traduit le doublement de la maille):

G,= Pba2
[0oo] " (004} | (004]
P112 P¥pa?2 P¥nn2
H,=P*113

Le passage de G, aux groupes K, est décrit par les
groupes magnétiques Pb'a’'2, P*ba2 (P°ba2) et P*nn2
(P°nn2). Le passage des groupes K,; au groupe H, est
décrit par P*112 (domaines antiphasés), P¥*b'a'2 et
P*n’n'2 (macles translatoires).

La séquence Pba2 —» P112 —» P*112 correspond au
théoréeme de Hermann: S, = P112, sous-groupe
translationgleich (k, = 0) de Pba2.

— Transition Ima2 - P112 (Guymont et al., 1976).
On a dans ce cas le diagramme:

G,=1Ima2
ool " Jtoo1\ (oo1]
I112 Pma?2 Pnc?2
H,=P112

La séquence /ma2 — I112 - P112 correspond au
théoréme de Hermann, les groupes magnétiques qui la
décrivent sont Im'a’2 puis I,112.

IV. Cas ou H, n’est pas invariant

On se limitera au cas ou H, est d’indice i = 4.

Soit D un domaine invariant dans H,, D' le domaine
s’en déduisant par I'operation (a/7,). D' est invariant
dans le groupe H, = (a/t,).H,.(a/t,)~" conjugué de
H, par (a/7,) (Guymont, 1978): les domaines ont donc
le méme groupe de symeétrie, mais les €léments de ce
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groupe peuvent varier en orientation et en position d’un
domaine a I’autre. Trois cas doivent étre distingués:

(a) H,est translationgleich
C’est le cas des transitions:

P422 - P12,.1 ~P12,1
P42cm —>Plcx1 ~ Pl(,‘yl
P432 > P3,,,2,10 ~ P3,1i2011

(Dans les deux premiers cas, H, n’est pas maximal.)
Ces transitions s’accompagnent d’un changement de
systéme cristallographique: on a des macles par
pseudo-symétrie (Friedel, 1964), alors que dans le cas
des macles parfaites H et G appartiennent au méme
systéme et H est un sous-groupe invariant de G.

(b) H,est klassengleich
C’est le cas des transitions:

Fm3m - Pm3m

(il existe alors quatre sous-groupes conjugués, et quatre
domaines antiphasés, correspondant aux quatre
positions possibles de 1’origine du réseau), ou encore:
P4 (maille a,b,c) - P4 (maille 2a,2b,c)(Guymont,
1978): dans le premier cas seulement, H, est maximal.

(¢) H,est aligemein
C’est le cas des transitions:
I4,md - P4, ~ P4,
P42,m - Pba2
(Wondratschek & Jeitschko, 1976).

Supposons maintenant que H,, sous-groupe non
invariant d’indice 4, ne soit pas maximal. Alors il existe
un sous-groupe K, d’indice 2 de G, dont H, est
sous-groupe invariant d’indice 2. Si H, est allgemein,
K, n’est autre que le groupe S, de Hermann. Exemples:

(Guymont, 1978)

DOMAINES STRUCTUREAUX ET ANTISYMETRIE

Ge Ke He
P422 P2,2.2, P2,0u P2,
Pd,cm Plcc Pc, ou Pe,
I4,md 14, P4, ou P4,
P42m P21m ~ Cmm?2 Pba2

(P4, et P4, sont invariants dans I4,, non dans /4,md
ou ils sont conjugués I’'un de 'autre) (Guymont, 1976).

L’existence de K, permet alors de décrire les domaines
a ’aide de groupes magnétiques. Par exemple dans la
transition 714,md - P4, I4,m'd’ decrit les macles et
I,4, les domaines antiphasés. Dans la transition P42,m
— Pba2, P4'2\m décrit les macles et Cp,m'm'2 les
domaines antiphases.
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