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Les matériaux multiferroïques possédent un couplage magnéto-électrique entre
la ferroelectricité et le magnétisme. Ils sont habituellement divisés en deux ca-
tégories :
– les matériaux multiferroïques de type I, tels que BiFeO3, pour lesquels les

transitions ferroélectrique et magnétique sont indépendantes et le couplage
magnéto-électrique est faible

– les matériaux multiferroïques de type II, tels que TbMnO3, pour lesquels la
ferroelectricité est induite par l’ordre magnétique et le couplage magnéto-
électrique est fort.

Des études précédentes ont montré que dans les matériaux de type II, tels que
MnO et CoO , il y a une renormalisation de la fréquence des phonons à la tran-
sition magnétique. Cependant, ce phénomène est-il du à un effet magnétostrictif
ou est-ce une conséquence du couplage magnéto-électrique ? Afin de comprendre
l’importance relative des deux phénomènes, nous avons étudié théoriquement
et expérimentalement la réponse infrarouge d’un composé simple présentant
seulement le premier effet : MnF2. En effet, ce composé subit une transition
antiferromagnétique à TN=68K sans transition de phase structurale.

Nous avons utilisé la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) pour diffé-
rentes fonctionnelles et pour des configurations de spins ferromagnétique (FM)
et antiferromagnétique (AFM). Les spectres de phonons déterminés expérimen-
talement et théoriquement sont en bon accord pour les phases paramagnétique
(PM) et antiferromagnétique. Nous avons observé une renormalisation de la fré-
quence de certains phonons actifs infrarouge à TN . Cette renormalisation peut
être expliquée par la dépendance du couplage magnétique aux déplacements
atomiques associés aux phonons.
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