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Introducción 

Los materiales ferroeléctricos poseen una polarización espontánea, reorientable con la aplicación 

de un campo eléctrico externo, originada por una transición de segundo orden desde una estructura 

polar a una no polar. En el caso de un ferroeléctrico propio, la transición ferroelectrica puede ser 

estudiada usando el modelo de Landau F = a(T-Tc)P2 + bP4, donde la polarización corresponde al 

parámetro de orden. En los materiales ferroeléctricos impropios (e.g. YMnO3) [1], la polarización 

no es el parámetro de orden principal, el modo vibracional en el centro de la zona de Brillouin es 

estable. Sin embargo, la ferroelectricidad se origina debido a un modo vibracional no polar inestable 

en el borde de la zona de Brillouin, y a su acoplamiento con el modo polar P. En este caso, la 

expresión de Landau es: 
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Metodología 

Recientemente, se identificaron 255 posibles ferroeléctricos usando métodos de primeros 

principios y la teoría moderna de la polarización [2]. En este trabajo, analizamos los materiales 

ferroeléctricos de esta base de datos para encontrar posibles ferroeléctricos impropios. Para esto, 

calculamos la decomposition en modos de simetría usando la herramienta AMPLIMODES de la 

página web Bilbao crystallographic server [3,4].  Luego, se procederá a analizar el origen estructural 

de la ferroelectricidad impropia en estos materiales usando modelos de Landau. 

 

 
Figura 1: Ejemplo 
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