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Un diagramme de phases controversé
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→	Isothermes Monte-Carlo SMA

Tendance à l’ordre
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Démixtion-Désordre versus Ordre-Désordre
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Isothermes

T=100 K

T=175 KT=500 K
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De l’isotherme à l’énergie libre de permutation

T=500 K
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l’énergie libre de permutation : un sacré microscope !
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Le bon coupable ?
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Ultime reconstitution… vers une solution ?
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Les énergies de site à la rescousse 

AucPd1-c
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Les énergies de site à la rescousse 

AucPd1-c

� � = %:*;<=��� 1 − � =�� �)2>� � + 1 − � )?@� �
=

�AB



7

Les énergies de site à la rescousse 

AucPd1-c

Non-linéarité en p: chimie locale

Dépendance en c : élasticité
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C = D
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De la linéarité du modèle d’Ising…
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De la linéarité du modèle d’Ising…
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De la linéarité du modèle d’Ising…

		pG

EGI

		pG

EJI
VGGVGJVJJ

EGB =
L
2 VGJ EGN =

L
2 VGG

pente = VGG − VGJ

EJB =
L
2 VJJ EJN =

L
2 VJG

pente = VGJ − VJJ

Différence des pentes : V = VGG + VJJ − 2VGJ /2
4 quantités (EOB, EON) pour 3 inconnues VGG, VJJ, VGJ
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pG

EGI

pG

EJI

Avec

�*�0�Q*R � = L L − 1 �(1 − �)(1 − 2�)(�U 2 + (1 − �)U  )

De la linéarité du modèle d’Ising… à la courbure

VGG
VGJ
VJJ

� � = �VR0WX � + �*�0�Q*R �



9

Quand les énergies de site mettent un point final à l’enquête
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L’enquête est close !
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Ultime dénouement !


