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ABSTRACT 
The antiferromagnetic structure of the tetragonal phase Fel .  125Te 
has been determined. Below the magnet ic-order  temperature x-ray 
and neutron diffraction show a monoclinic deformation. 

Introduction 

Le syst~me Fe - Te prdsente an voisinage de la composition Squi- 
atomique une phase quadratique Fe l+yTe  vraisemblablement isotype de la forme 
quadratique de FeS (1). La teneur at6"mique en fer peut var ter  de 519~ ~ 54~ 
(2). Une ~tude cristaUographique rattache la structure de Fel+xTe ~ celle de 
Fe2As, o~ le site 2c sera i t  tr~s fortement d~ficitaire (3). Plusieurs travaux, 
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parfois contradictmres su r l e  plandes propr,etes magnettques (4 a 7) sLgnalent 
une transit ion caracteris~e par une anomalie de chaleur sp~cifique (8). Chiba 
et coll. rel ient  cette transit ion ~ l 'apparit ion d'un ordre antiferromagn~tique 
au dessous de 63 K (5). Naya et coll. observent un comportement fe r ro-  

d . 

= determme par diffraction neutronique magnettque avec O C 479 K. Leciejewicz " " 
une structure ferrimagn~tique ~ 4.2 K, ferromagn~tique ~ 293 K (6). 

/ 

Une ~tude plus recente par spectrombtrie M5ssbauer montre la d ispar i -  
a'  . I 

f ! tion de 1 ordre magnetique au-dessus de 70 K, accompagnee d u.ne brusque 
, . / '  , . . I , / '  / . 

variat ion de res ts t twte  (9). Ces divergences nous ont amenes a reexammer la 
structure magn~ttque par diffraction neutronique ~ 4.2 K et par la m~me 
occasion ~ pr~ciser  ~ 300 K la position cristallographique des atomes de fer 
exc 6dentaire s. 169 
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Preparahon et caract~rtsation 

Le m~lange de fer et de tellure tr~s purs, mis en ampoule de silice 
sous vide est port6 jusqu'~ 950°C ~ la vitesse de 15°C/heure. La masse fondue 
est refroidie lentement puis broy~e. L'~chantiUon subit un second traitement 
thermique analogue au precedent; de nouveau broy~ U est maintem.l une semaine 

5oo°c. 

La diffract ion X montre l ' ex is tence  d'une phase unique correspondant  
la phase quadratique ~ d6cri te  par  GrSnvold et  coll. (3). La mail le  a pour 
param~t res :  

a = 3.8245A c = 6, 2818A 
• ° • l • 

L'~tude de la susceptLbthte en fonction de la temperature conftrme les r~sultats 
de Chiba. La susceptibtltt~ magn~tique est d'autre part ind6pendante du champ 
applique ce qut montre l'absence d'impuret~ ferroma~n~ttque. La spectro- 
metrie MSssbauer confirme e'galement l'absence d'ordre magn~ttque ~t la 
t empera tu re  de l 'azote  1iquide. 

Etude par  dif f ract ion neutronLque 

Les d i f f rac togrammes  obtenus ~ pa r t t r  d 'un ~chantil lon de poudre ont 
~t~ " " e n r e g m t r e s  sur  un disposi t i f  mul t icompteur  (10). Le f i l t re  et le mono- 
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chromateur  de carbone reg les  sur  une grande longueur d'onde (;~ = 2.44~)  sont 
places ~ la sor t ie  des  guides de neutrons de l'I. L .L .  Le fa isceau de neutrons 

• ° • 

thermiques  t r~s  purs est  c a r ac t e r t s e  par une faible divergence et une 
• ' o excel lente reso luhon  angulaire .  

Etude de la posit ion cristaUographic~ue des a tomes de fe r  exc~dentai res  

La difference re la t ive  me nt [mportante des longueurs de Fe rmi  du fer  et 
du te l lure  permet  de loca l i se r  le f e r  exc4~tentaire. Pa r  affinement nous situons 
sans ~quivoque les  a tomes de fer  et conf i rmons la posit ion 2c envisag6e " / p rece-  
demment  ~ la suite d'une ~tude par  diffract ion X (3). Para l l~ lement  l ' a f f ine-  
ment portant sur  la composit ion de l '6chant i l lon conduit ~ la formule 
Fe l .  125±0. 002 avec un r~sidu cr i s ta l lographique  de R = 0. 033. 

TABLEAU 1 Le tableau 1 pr~sente 
les  param'etres  affin6s tandis 

P a r a m ~ t r e s  de position affin~s, que le tableau 2 ~tablit  la 
compara ison  entre  les  in tens i -  

Atome Posi t ion P a r a m ~ t r e s  t~s nucl~aires  observe'es et 
calculees .  

X Y Z B 
On constate un affaib- Fe 2a 0 .0  0 .0  0.0 0.0 • ° 

l i s sement  des ref lexlons du 
Fe 2c 0 .5  0. 0 0. 561 1.0 type (001), fait  souvent ob- 
Te 2c 0. 5 0. 0 0.273 0.47 serv~ dans les compos~s en 

feuiUets (le cliva~e Stant 
ex t r6mement  faci le  perpendicula i rement  ~. l ' axe  quaternaLre). 

Etude ~ 4 .2K 

Les dLffractogrammes r e a h s e s  ~ 4 .2K r~v~lent l ' ex is tence  de nouveaux 
pics de diffract ion (FL~. 1). Les r~sul ta ts  precedents  (5) qui provenaLent 
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d 'appare i l l ages  ~ r6solution insufftsante 
n 'avaient  pas pe rmis  d ' o b s e r v e r  comme 
c ' e s t  le cas pr6sentement ,  d 'une part la 
v~ritable s t ructure  magn6tique et d 'au t re  
part  l ' ex ts tence  sous la transi t ion,  d'une 
d i s to rs ton  de la mail le cr is ta l lographique,  hkl 

Nous avons en effet r e l evd  sur  les  
d i f f rac togrammes  aux neutrons A 4.2K 001 3.42 
et suivi ensuite  par diffract ion X entre  101 8. 15 
4 .2K et 60K, une s6r ie  de r6flexions 002 1.88 
suppl~mentai res  t raduisant  un aba i sse -  110. 
ment  de symet r ie .  La mail le devient  111 ~ 44.02 
monoclinique. Un affinement des rdsul -  102 0. 20 
tats de diffract ion X donne les para-  112 62.09 
m~tres  suivants: a =3.843,~, b = 3. 791A, 103} 30. 57 
c = 6.264~,, fl = 89.254 degr~s.  A par t i r  201" 
des cl ich6s de poudre - RX et neutrons - 113 
on ne peut appr~cier  d 'eventuels  d~place-  211'~} 42.85 
ments  atomiques:  une analyse sur  mono- 202 

J 

cr i s ta l  pe rmet t r a i t  sans doute de les 003 8.79 
dece le r .  Nous uti l isons,  pour l '~tude de 004 12.00 

TABLEAU 2 

Intensi tgs nucldaLres. 

Intensit~s 
nucl~aires  
calcul~es 

Intensit~s 
nucl~aires  

/ 

obse rvees  

4.65 
8.17 
2.01 

42.33 

0.18 
62.13 

30. 32 

42.84 

10.23 
15.75 

la s t ructure  magn6tLque, les param~tres  
de positions atomiques affLn~s ~ 300 K que nous avons ramends  ~ la mail le  
monoclinique ddftnie ~ 4.2K. Nous garderons  cette mail le  monoclinique darts 
ce qui suit. La part ie magn6tique des rdflexions suppl~mentaires  conduit au 
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FIG. 1 

Dtf f rac togrammes  neutroniques ~ 4.2K et 300K. 
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TABLEAU 3 

Intensi t~s " " magnettques (maHle 
ma~netique). 

hkl Intensit~s Intensi tds 
observees  calcul4es 

101. 
i01  ~ 2 9 . 3 0  2 8 . 7 7  

103 10.05 9.65 
i03 6. 10 6.45 
111. 
i l l  ~ 23.75 

113, 
]13 J 18. 70 17.22 

301. 
~01 ~ < 29* 10. 90 

105, 
i05 ~ 6.7 7, 11 

311 15.00 12.80 
~11 ) 
115, 
i15 ~ < 36* 8.40 

313, 
~13 ~ < 35*  8. O0 

121~ 
T21' < 25* 6.10 

305, 
:~05 ~ 4 . 4 5  3 .36  

107~ 
io7- :~, oo 2, ~o 
315, 
~15 ~ < 25* 4 . 8 0  

501. 
~01 } ~- 1 1 .95 

*R~flexions " " magnet ,ques in t e r -  
/ , 

fdrant  avec des ref lextons 
J ° 

nuclea t res  for tes  dont nous 
donnons ici  la ba r r e  d ' e r r e u r .  
Les ra ies  soulign~es sont 
ce l les  soumises  ~ l ' a f f ine-  
merit. 

FIG. 3 

P~flexions de Brags:  
D i s sym~t r i e  de (101) et (10i) 

et de (103) et (103). 
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FIG. 2 

Structure  magn~tique ~ 4.2K. Les 
angles 9 et ~ d~finissent  la d i rec t ion  
du spin par rapport  au plan (10I) et 
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vecteur  de propagation [ I /2  0 I /2 ] .  La compara ison  des intensi t~s observ~es  
et calcul~es (Tableau 3) permet  de d~gager  le module donn~ par la figure 2. 
Les  mesu re s  de r~s i s t iv i te  indiquant un ca rac t~re  m~talIique, nous avons 
uti l is~ le fac teur  de forme ( I I )  du fer  m~tal pour conduire les affLnements de 

J . 

la s t ruc ture  magnetique. Le si te  2a du fer  se decompose en deux sous r~seaux 
• P • • 

magn~tiques coI inea l res  antLparaUeles, la  d i rec t ion  [1011 rencont ran t  sur  
chacun des sous r~seaux des plans fer romagn~t iques  de si~ne al tern~ (Fig. 2). 
Le moment vaut M = 2 .07+0 .07  ~ ~ 4.2K, ses  project ions sur  les t ro i s  axes 
ont r espec t ivement  pour va leurs  - 0. 49, I. 48 et I. 36 ~ .  Le spin fait un 
an~le 0 --~ 44 degr~s  avec le plan (i01) et dans ce plan sa  project ion fait  avec 
l 'axe  b u n  angle e ~--- 45 degr~s.  Cette orLentation dans l ' e space  r~sulte de 

• I , I . • I l 'Lnegahte des LntensLtes de r~flexions hkl et hkl, le doublet 103 et i03 pe rmet -  
tant une bonne mesure  (FL~. 3). 

/ 

Un affLnement tenant compte du fe r  excedentaLre (position 2c) (avec 
l 'hypoth~se d 'un moment magn~tique s ta t i s t iquement  r~par t i  et le m~me ordre  
magnetLque que le fer  en s i te  2a) ram~ne la r~sLdu R de 5 ~ 4% environ. Le 
moment s ta t is t ique se ra i t  a lors  de 0.26 ~ soit  pour un atome M = 2.08 ~ 
comme sur  l ' au t re  site.  

Remarque 

Dans l 'hypoth~se de l ' invaxiance des  pa ram~t res  de posit ion atomique 
la t rans i t ion  dans le cadre  d'une s imple d~formation quadratique ~ monoclinique, 
le groupe de sym~t r i e  pourra i t  ~tre P21 /m ou P21, cependant ceux-ci  sont 
incompatibles  avec la sym~tr ie  magn~tique prdc~demment  d~termine'e. 

Conclusion 

Les d i f f r ac togrammes  aux neutrons de Fe 1 125Te obtenus dans l '~tat  
paramagndt ique conf i rment  la posit ion 2c, o c c u p ~  s ta t i s t iquement  par  les 
a tomes de F e r  exc~denta i res .  Une s t ruc tu re  ant i ferromagn~tique col in~aire  
apparat 't  an dessous  de 63K, el le  s ' accompagne  d'une ddformation mono- 
cltnique de la matUe. Le moment du fe r  excddentaire  en s i te  2c ~ lm ~tre 

I l 

evalue moyennant quelques hypotheses.  Ce t r ava i l  s e r a  compldt~ pax des 
~tudes de spec t rom~t r ie  M~ssbauer  et de diffract ion neutronique sur  mono- 
c r i s t a l .  
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