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The second part of an investigation of the conditions of X-ray propagation in a crystal for a three
beam case is described. In the first part, the crystal was supposed to be built of non-absorbing point-
atoms. In this part, these are replaced by absorbing atoms of finite size described by complex atomic
scattering factors. The dynamical equations are studied without any restrictions as far as possible:
at the beginning no limit is put either to the number # of strong rays or to the strength of absorption.
The theory is then further specialized to the cases of two strong rays and of three non-coplanar strong
rays under the hypothesis of small absorption. It is then possible to show that, also including absorp-
tion, a relation holds between the closest approach of the surface of dispersion to the Laue point
and the extent to which absorption is reduced (Borrmann effect). Finally, the theory is applied to two
special cases relating to germanium crystals in which the double Borrmann effect has been observed,
the simultaneous reflexions (111/1T1) and (111/111). For the first of these, the six sheets of the surface
of dispersion are illustrated as they develop for varying wavelengths. Curves for the six corresponding

absorption coefficients are drawn.

Introduction

Dans la partie I (Ewald & Héno, 1968) de cet ravail,
nous avons étudié la surface de dispersion (SurfDisp)
correspondant au cas ol trois ondes ‘fortes’ se propa-
gent dans le cristal, en nous plagant dans ’hypothése
ol les atomes diffusants sont considérés comme ponc-
tuels et non absorbants. Dans cette partie (II), les
atomes sont considérés comme des entités étendues et
absorbantes et décrits par I'intermédiaire des facteurs
de diffusion atomiques dont les parties réelles f” et
imaginaires f'’ sont responsables respectivement de la
diffusion et de I’absorption.

Dans le premier chapitre, les conséquences de I’intro-
duction de ces facteurs de diffusion complexes sur les
équations de la théorie dynamique sont étudiées. La
généralité des considérations est maintenue aussi loin
que possible: d’une part, aucune restriction n’est faite
a priori sur le nombre # d’ondes fortes se propageant
dans le cristal; d’autre part, du moins au début des
calculs, I’absorption peut ne pas étre tenue pour faible.
La théorie est ensuite développée plus profondément,
dans I’hypothése ou la partie imaginaire /'’ des facteurs
de diffusion atomiques est suffisamment petite devant
la partie réelle pour que I’absorption puisse étre con-
sidérée comme faible; il est alors possible de ne con-
server que la premiére puissance du rapport f/f".
Bien que la théorie puisse étre alors développée sans
restriction sur le nombre n d’ondes ‘fortes’, ce nombre
est cependant restreint, pour la simplicité de 1'exposé;
4 deux ou trois (‘cas & deux ou trois rayons’). On peut

alors montrer que lidée intuitive, appliquée dans
la partie I, du lien de Pimportance de l’effet Borr-
mann 3 la proximité de la surface de dispersion au
point de Laue, a un support théorique aussi dans le
cristal absorbant, et qu’une construction géométrique
existe pour le coefficient d’absorption.

Dans les deux chapitres suivants, les ‘cas a deux
rayons’ et ‘trois rayons’ sont plus explicitement étudiés,
en ce qui concerne I’équation de la surface de disper-
sion et ’expression du coefficient d’absorption.

Dans les deux derniers chapitres enfin, deux cas
spéciaux relatifs au cristal de germanium, ou le double
effet Borrmann a été observé, sont discutés.

Dans cette partie les conventions d’écriture et la
méthode utilisée suivent d’assez pres celles de la partie I
(Ewald & Héno, 1968) dont les formules citées sont
rappelées sous la forme [I] [].

1. INTRODUCTION DANS LES EQUATIONS
DE LA THEORIE DYNAMIQUE DES FACTEURS
DE DIFFUSION ATOMIQUES
A. Introduction des grandeurs complexes

Dans les équations de la dynamique [I] [29]:
Sp =2I? O —ntnSho Ky » 1)
les parameétres ap-—p sont définis par (cf. [1), [27], [28]):
tn—n=An-nlA )]
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ou: :
ez A2
Ay-n= — — Fy-p — -
a mc T ,
1 ez A2 2)
et = - — — =
VUa me T }

Les facteurs de structure cristallins Fj-—y, et F, sont
définis 2 partir des facteurs de diffusion atomiques /%, _,
et f3, considérés comme des grandeurs complexes, par:

Fp-n= X fi_,exp{—j(’ —h, x9)}

Les paramétres de résonance ([I] [16]):
Ak?
fh= 7(% —T% )
et les paramétres qui s’en déduisent ({I] [19]):
w=1—1/ry 4)

sont aussi des grandeurs complexes, ainsi que Kj, et
K défini par:

A= @
0

ol kg=1/A est supposé réel.

Par la suite, nous décomposerons toutes les gran-
deurs complexes en leurs parties réelles et imaginaires,
affectant les premiéres de I’indice ’ et les secondes de
Iindice .

Nous décomposerons enfin F-— en deux parties, en
général complexes, F4._, et iF4 _, qui contiennent re-
spectivement les parties réelle (diffusion) et imaginaire
(absorption) des facteurs de diffusion atomiques:

Frp=Ff_, +iF§_,|

F§_y=Fi_*=Xf5._4 exp{—j(b’—h, x9)} )

Fgy _y=F;_y*=Z2f;_4" exp{—j(h’'—h, x%)}
5

Pour F, cette décomposition est la méne que celle en
parties réelle et imaginaire
Fy=Fy+iFy. 6)
En utilisant (2) et (2) on déduit:

opr—n =0 _y+ i _y

Fd' F” Fa, / F” 2
d K| W=k 4 0 7 W=k 1 _70)]
e h = [ Fo "F,F ] [+(F0 1(7)
Fg Fy F4, Fg\*?
tmr o[- ()]
W Fy Fy Fy Fo/ 1)
décomposition qui satisfait a:
Fg_, F,
of = *}-/—h + l—wgazf-,.
! ; ®)
O —n= FL/—L "F—?“if'—h

A C24A -2+

Les parties af._, et af._, sont déterminées principale-
ment 'une par la diffusion I'autre par I’absorption si
nous considérons Fg/F, comme petit. Mais (7) et (8)
sont strictes, donc indépendants de cette hypothése.

B. Introduction du coefficient d’absorption

Dans un champ optique élémentaire qui se propage a
I'intérieur d’un cristal absorbant, toutes les ondes com-
posantes doivent diminuer de la méme maniére en am-
plitude. Dans le cas contraire, une condition d’équi-
libre entre les amplitudes établie en un endroit quel-
conque se verrait enfreinte plus loin. Les composantes
imaginaires K}, des vecteurs d’onde, qui jouent le role
devecteursd’amortissement, doivent doncavoir laméme
grandeur et la méme direction pour toutes les valeurs
de h. Nous écrirons pour ce vecteur commun:

K;=K"'N ©)

ou N est un vecteur unité de direction indéterminde
pour le moment.

L’amplitude d’une onde plane de vecteur d’onde Kj,
est donc de la forme;

A exp{j(Kn, %)} = 4 exp{j(K},x)} exp{— 27K "(N,x)}

qui met en évidence le coefficient d’amortissement de
’amplitude dans la direction N:
gE=2nK". (10)

Le coefficient d’amortissement du flux d’énergie cor-
respondant est: '
(11

c’est la quantité habituellement mesurée et désignée
sous le nom de coefficient d’absorption.

A=2p=4nK";

C. Introduction d’une notation condensée

Comme dans la premiére partie, nous nous placerons
toujours dans le cas ou la quantité 4 [¢f. (2)] peut
tre considérée comme trés petite, & savoir |4| de
I'ordre de 104 ou moins, donc telle qu'on puisse en
négliger les ordres supérieurs.
Nous écrirons ainsi d’aprés (4''):
K=ko(1+3A4AY+i1koA” (12)
qui met en évidence que la partie imaginaire de K est
trés inférieure a sa partie réelle. Nous négligerons donc

dans ce qui suit les carrés de (K“/K").
Nous aurons de méme [¢f. (9)]:

Kn=Kp+iK'"yp (13)

ou: K, =|K;l, K est le scalaire complexe défini par:
K37=K%, et ol nous avons posé:
yr=cos /(K;, N). (14

Sous la méme hypothése, on voit facilement que (4°)
se réduit a:
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_ K—K»
Th= Y—To’ (15)

dont la décomposition en parties réelle et imaginaire
s’écrit:

a-[re g+ (2) ]

(16)
B Fo F;
= [ T"]/[” (Fo) ] j
oll Nnous avons posé:
kol +34) - K,
h Had (17)
7= Fo ( _ Eyl)
g Fy Ho
introduisant:
[l0=27lk0A“ (18)

dont nous verrons la signification physique en § H.

Nous constatons sur (16) que 7j et 7; ont des formes
respectivement analogues a celles de «f._, et «f _, [cf.
(7], vérifiant d’ailleurs des relations semblables 2 (8),
a savoir:

14 F” ”
= Th F9 Ty (19)
” 4 F;’) I
T=Ty— Fo

Par la suite, nous utiliserons cette analogie d’écriture,
pour simplifier les €quations, introduisant la notation
condensée:

(20)

Br—n=ap-nsih #h
sih'=h

= ’[h
et la décomposition:

Br-n=B% s+ ifi_s
Bh_w=Bi_r*= [bi‘x'—h“' bh h] /[

By —w=Bi-x* =[ h—n— szg'—h]/

qui satisfait a:

(@)
()]

F”
.Bg'—h=b}‘r— (,) '87:'—1.
(22)
B =05 _ °ﬁ,. —h
ou:
Fé._ ,
b= —Fo— sih'#h 23)
=T sih'=h
et:
3 _h= Fo - si h'#h 23)
=T, sih'=h

D. Résolution des équations de la théorie dynamique
dans le ‘cas a n rayons’,
Pabsorption n’étant pas supposée nécessairement petite

Rappelons briévement cette résolution (cf. [I] § 7 et 8).
Introduisons dans (1) la décomposition:

Su=Ts+ Ansn (24)
ou les composantes transversales Ty des amplitudes de
structure Sy sont reliées aux composantes E, du champ
électrique par:

1 1
Eh—v—a' ql‘hTh.

(25)

Si 'on pose, pour simplifier I’écriture, A’ (ou h)=
1,2, ...n, (1) s’écrit explicitement:

(r—DTi+  apr,T+...+
a1 Ty +(r;— DT+ ... +

an1r1T1+ an2r2T2+ e

onreTn= A8
tontaTn=2As5;

(26)
+ (rn_ I)Tn=}.n5n

(1) Si tous les A; sont nuls, la condition de compatibilité
de (26) s’écrit:

Ty Q12 ... %n
Q21 T2 ... 0mn

DOE =0 N (27)
Any Xn2 Tn

ol nous avons utilisé (4') et supposé la non-annulation
des r;. Les vecteurs T;, solutions de (26), sont alors
des vecteurs paralléles; les vecteurs K;, qui leur sont
respectivement perpendiculaires, sont donc coplanaires.
(2) Si Pun au moins des Ay est différent de zéro, avec
les mémes conventions que précédemment, les solu-
tions de (26) peuvent s’écrire:

1151 A2 ... Xn
Dor,T; = AS;  To ... Oap :
AnSn Oz Tn
T1 AS) ... Oin
DyTy= | 02 4% o | (28)
Oy AuSn Tn
.......... ; lalz%Sl
DoraTn= d21 T2 A28, .
An1 An2 AnSn

(28) conduit alors pour les A4; au systéme d’équations
linéaires:
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Ay — AaS1pA12
—Aisaday+ A A

(=DM AysmAny +(= 1)* 282 Ana + . . .

ou:
SiE= (Sj, Sk) ’

et ol les Ajx sont les déterminants obtenus a partir du
déterminant Dy, en supprimant respectivement la jieme
ligne et la ki¢me colonne (‘mineurs’ jk de Dy, moyennant
la convention de signe indiquée).

La compatibilité des équations (29) conduit a la con-
dition:

D=
An —s1pdyn o (D)5 A1p
—S5ndn Az o (= 1) ¥ sy d5n
(=D Hsp Ay (— 1D 255,40, . (= 1) 2 A5y
=0. (30)

E. Etude de la condition de compatibilité des équations
de la théorie dynamique

Les expressions D, et D, définies par (27) et (30), sont
des fonctions homogénes par rapport a I’ensemble des
variables 1; et paramétres s (n variables 1; et n(n— 1)
paramétres ayx) respectivement de degrés n et n(n—1).

19
4. (=D PAs A, =0
+... +(— 1)2+n/17p§’2n/12n=0 (29)
+ (_ 1)n+n/1n/1«nn —0
i? oD\ @
snaeo 355+ 2 )
ﬂfk) ﬂ ) ﬁ]k aﬂ Gy ik aﬁ
4 ( ga ) (») 0 (33)
a P' (jk) g ,3 o
ol nous avons utilisé la notation:
oD [ dD( k) ]
= 34
% = | a8 1pu=ps, %)
constatant d’ailleurs que:
3D(b’nc)] _ 9OD(B%,
—_— 34’
[ B 1Bne=P% IP% 34
Rappelons d’autre part que:
oD

a

i)
Gry ¢ 0P,

correspond & la méme expression ol les puissances des
dérivées sont remplacées par des dérivations partielles
d’ordres supérieurs de méme degré,

On vérifie facilement que:

1 ( 6D)(7’)
—{ > pe = D(B2
p! (jk)ﬂlk op% (B3
1 oD\ (-1 1 oD
oo 5 ) (332
(p—1! ((jk)ﬁlk P 1! (Jk)ﬂlk B (3%
1 oD \ (p—m) 1 oD\ (m)
(g D)L (g DY
(p—m)! ((Jk)ﬂjk P m! (jk)'Blk B (m<p)

Nous réunirons les deux équations (27) et (30) dans
la notation unique:

D(zs; oyx)=0 31
ou encore, en utilisant la notation condensée (20):
D(Bjr)=0, @31)

ol D est une fonction homogéne de degré n ou n(n—1)
par rapport a I’ensemble des Sj.-

L’expression D reste inchangée si I’on permute les
indices j et k de tous les fj; (1a valeur d’un déterminant
ne change pas si I’on permute les lignes et les colonnes):

D(Bx)= D(Brs) - (32
1 oD\ @
= d —_— a
= D(B9, 7 (U{) ik 3ﬂ§ik) +
oD 1 oD\ 3
v (g ) - (g )
ge *opa) 3V \Go * apg

Introduisons dans (31°) la décomposition (21). Un
développement en série de Taylor autour de f4 s’arréte
et contient (p+ 1) termes ol p est le degré de D en fyx:

En utilisant (32) et tenant compte de (21), on constate
que les (p+1) différents termes en lesquels D se dé-
compose sont, au facteur /™ prés, des expressions
réelles. (33) se décompose donc facilement en ses parties
réelle et imaginaire:

D=D'+iD"=0, (36)

ol D’ et D" sont réelles, étant équivalente aux deux
¢quations qui doivent étre satisfaites simultanément:

=0 et D=0, 37
Dans le cas ot p est pair, par exemple, cas d’ailleurs

le plus fréquent [c’est toujours celui de (30)] on a:
—1»/2 D\ )
;e ( = e, a_d) —0
p! vty - OBk 18
N (= pr (Z . oD )(p—l) (38)
(=D \Go ™ ap, -

Si p est impair, on a des équations analogues.
Enfin, remarquant que D(f4%,) est aussi une fonction
homogene par rapport a 4, on peut écrire, en utilisant
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le théoréme d’Euler, que dans le cas particulier oi
D($4)=0:

ID(B%
zps —,. =0, 39
(jk)‘BJk aﬂ‘jik ( )
d’ot ’on déduit, en tenant compte de (22):
9D b 9D . (40)

P 3
. 7
GO B G OB

F. Représentation géométrique

Comme dans la partie I, le point caractéristique T,
point de départ des n vecteurs K;, parties réelles des
vecteurs d’onde Kp, qui se terminent aux » points:
(D), ...,(n)duréseau réciproque, est décrit par uneéqua-
tion vectorielle de la forme:

T=Lo+3K'A4A'v, 4n
ol v est un vecteur réel, d’ordre de grandeur unité, et
ol le point Lo a été défini dans le cas ol n=3.

Pour définir (41) plus généralement, nous distin-
guerons deux cas:

(1) Tous les vecteurs K, sont coplanaires.

C’est toujours le cas si n=2 ou, quel que soit »,
si les coefficients A; des équations de la dynamique sont
tous nuls (¢f. § D); il peut se produire accidentellement
quand, 'un au moins des A; étant différent de zéro,
n=3.

Sin=2, Lo est défini comme le point situé a la méme
distance K’ des deux points (1) et (2) du réseau réci-
proque. De (41) on déduit facilement, en introduisant
les deux vecteurs unités s, et s, dirigés respectivement
suivant Lo(1) et Lo(2):

K§=K’[sl—%A'v] } @)
K;=K'[s;—34'V]

Soient t; et t, les deux vecteurs réciproques a s; et s,
donc définis par:

(si,t5) =4 (43)
Rapportons le vecteur v aux axes t;, posant:
v=Tit;+Tsts. (44)
On en déduit que:
., K'-Kj ., K'-K,
Tl-— K,_ko’ et Tz-— ’-’K", ;’1;0 N (45)

sous réserve de ’approximation toujours faite jusqu’ici
que |4'|<1. D’aprés (15) et (17), les coordonnées T,
définies par (44) coincident donc avec les variables T';
qui entrent dans les équations de la théorie dynamique.

Si n>2, Lo étant défini 4 partir de deux points du
réseau réciproque, par exemple (1) et (2), et tous lés
vecteurs K, étant décrits & partir des vecteurs s, et s,,
il est facile de montrer que les »n variables T; qui en-

trent dans les équations de la théorie dynamique s’ex-
priment, sous réserve éventuellement d’un terme con-
stant, comme des combinaisons linéaires de T'; et Ts.

(2) Tous les vecteurs d’onde K}, ne sont pas coplanaires

Ce cas ne peut se produire que si #23 et que ’'un
au moins des coefficients A; n’est pas nul.

Si n=3, c’est le cas traité dans la partie I ot Lo a
été défini. Les trois vecteurs Kj, K3, et Kj satisfont a:

K;=K'[s;—3A4'v]
K;=K'[s,—3A4'v]
K;=K'[s;—14'v]

(46)

Le vecteur v est rapporté aux vecteurs ti, t,,t;, réci-
proques des vecteurs sy,s;,S;, donc définis par (43); il
s’écrit :

v=T1t,+ Tat,+ Tit;, é4n
d’ot I’'on déduit facilement:
. K'—-K;i | - K'-K; | - K'—K;
Tl_‘ ) KI:'I;’O > T2_ K'—i(_; ’ T3_ _-I<_,—7€0 H) (48)

toujours sous ’approximation: [4'|<1.

D’aprés (15) et (17), les coordonnées T'; définies par
(47) coincident donc, comme dans le cas =2, avec
les variables T; qui entrent dans les équations de la
théorie dynamique.

Si n>3, comme dans le cas des vecteurs K} copla-
naires, Lo étant défini & partir de trois points du réseau
réciproque, par exemple (1), (2) et (3), et tous les vecteurs
K, étant décrits & partir de s, s, et s;, les n variables
T; qui entrent dans les équations de la théorie dyna-
mique s’expriment, sous réserve éventuellement d’un
terme constant, comme des combinaisons linéaires de
T1, T3, T

Remarque: Dans la suite du présent travail, nous
serons amenés A nous limiter au ‘cas a deux rayons’
et au ‘cas 4 trois rayons’ non coplanaires, réservant
le cas & trois rayons coplanaires et le cas & plus de
trois rayons i une autre publication. Nous traiterons
donc seulement le cas ou les variables 7 qui entrent
dans les équations de la théorie dynamique sont des
variables indépendantes.

G. Interprétation de Péquation D=0 — Cas général

Drapres les équations (20), (21), (7), (8), (16), (17),
nous voyons que les conditions de compatibilité des
équations de la théorie dynamique (37) peuvent étre
considérées comme des équations par rapport aux va-
riables T; et iz, dépendant des parameétres y;, Fy et Fi.
Plus précisément, les variables T'; et les paramétres y;
n’étant pas nécessairement indépendants [¢f. § FJ,*
nous pouvons écrire:

* Dans le cas ou les variables 73" ne sont pas indépendantes,
il en est de méme pour les y; qui dépendent linéairement de
deux ou trois d’entre eux.
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D=9 (T;a /’=‘; Y, F;)’ Fga Fflo F;zk)=0
D"'=2'(T}, &; v, Fy, Fo, F4, F%)=0
ou:i=1,2ou1,2,3 suivant le cas derayons tous
coplanaires ou non .

(49)

Sil’on reporte dans la premiére équation I’expression
de 7i en fonction des T, tirée de la seconde, I’équation
ainsi obtenue:

D(T}; yi, Fo, Fo Fiho FR)=0
permet de décrire la position du point caractéristique
T [cf. § F1; ¢’est I’équation de la surface de dispersion
(corrigée éventuellement de I’absorption). Cette sur-
face est du pieme degré [n ou n(n—1)).

(49) permet donc, en principe, méme si ’absorption
est forte, d’obtenir d’une part le lieu géométrique du
point caractéristique 7, et d’autre part le coefficient
d’absorption i correspondant & chaque position de 7.
Nous verrons plus loin que I’élimination de 7 entre
les deux équations (49) s’obtient aisément dans le cas
ol I'absorption n’est pas trop grande.

H. “Cas a un rayon’.
Introduction du coefficient d’absorption ordinaire

Dans le ‘cas a un rayon’, il existe un seul vecteur d’onde
K; auquelcorrespond le paramétre y, =cos / (K3, N), une

. K—-K, \
seule variable 7,= —, - , et seulement les paramétres

K—ko
Fgyet Fy,.
L’équation D =0 se réduit a I’équation (27), & savoir:
= 0

d’ou:

711=017=0
ou encore d’apres (19):

T1=0T7T7=0 (50)
Le coefficient d’absorption correspondant 7z s’écrit

donc, d’apres (17):
H=pho/11

et le coefficient d’absorption suivant la direction d’in-
cidence K| est:

ticos (KiN) =y =po . (51)
L’expression p, définie par (18), est donc le coefficient
d’absorption ordinaire.
Par la suite, nous exprimerons le coefficient d’ab-
sorption Z par rapport au coefficient d’absorption
ordinaire yg, posant:

“=R/Ho . (52)
L’écriture de T se réduit ainsi a [¢f. (17)]:
Th= 22 (l—pm) (53)
0
(@ D' =D(Ty; af)=
(b) D“-—- E Ti aD(Tl ’ a]k)

T

+ 2

I. Remarque sur les points Lo et La

Dans la partie I, ol ’absorption n’était pas considérée,
les points La et Lo ont été définis comme les points
caractéristiques T correspondant respectivement au cas
cinématique et au cas dynamique & rayons découplés,
c’est-a-dire sans couplage entre eux.

Dans nos nouvelles notations, ils correspondent a:

Lo: v=0, K;=K"; donc T;=0 (pour i=1,2 ou 1,2,3)
20u3

DI ] ’
i=1
c’est-a-dire: T;=1 (pour i=1,2 ou 1,2,3).

La: K;=kgypour i=1,2 ou 1,2,3; d’ol1: v=

Si I’on tient compte de 1’absorption, Lo et La sont
définis respectivement par:

Lo: 1;=0; d’ott K;=K (i=1,2 ou 1,2,3).
11 lui correspond bien: K;=K'; T;=0 et uyi=py;
le coefficient d’absorption est bien celui du ‘cas a
un rayon’,

La: 1;=1; dou K=k, (i=1,2 ou 1,2,3).
11 lui correspond bien: K; =k et z=0.

J. Interprétation de I’équation D=0
Cas d’une absorption faible

Jusqu’ici nous n’avons pas fait usage de I’hypothése
d’une absorption faible; dans ce qui suit, nous suppo-
serons que:

”

F, <Llet

F FG <1, (54)
F" 2 Fa 2

En négligeant( f’) et (-—’,’f-) et les termes d’ordres
FO FU

supérieurs, D’ et D'’ se réduisent a leurs premiers ter-
mes respectifs [¢f. (38)]:

=D(B4)=0
aD (55)
D'= Xb% —=0
Gy ¢ apg, ,
ou nous avons utilisé (40).
D’autre part, d’apreés (22), 4,
peut donc encore s’écrire:

se réduit & b4; (55)

=D(b%)=0
aD(b%) (56)
D'= X b3 -0 =0
g o ob, s
ou b4, et b% sont donnés par (23) et (23°).

Les deux équations (56) donnent respectivement
I’équation de la surface de dispersion et ’expression
du coefficient d’absorption. Elles s’écrivent plus expli-
citement:

aD(TI ; alk) -0 (57)
Gk F /k Oaf,
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oll nous avons posé:
e
Fy -

Nous rappelons que ’expression D(T7; ; a%) s’obtient
a partir de I’expression D(t;; oyx) donnée par (30) ou
(27) en y remplagant 7; par T; [cf. (17)] et ajx par a%
[¢f. (58)].

A partir de maintenant, nous nous limiterons aux
‘cas a deux rayons’ ou ‘a trois rayons’ non coplanaires.
Les variables 7; sont donc indépendantes ainsi que
les y; qui interviennent dans les T .

(57a) est I'équation de la surface de dispersion rap-
portée aux axes t;

(57b) s’écrit, en explicitant T [¢f. (53)]:

(58)

a]k:

oD oD
> — , X lk
_ i dT; Fy iy Fg 3"?1«
/‘t— an Fu 6D B (59)
Zy 0 r =
9T, ; oT,;

ol les sommations sur i portent sur i=1,2 oui=1,2,3.
Si ’on tient compte de (32) et (5), on constate que:

4 , D _ _Fy , 9D

ad d *
g = aj +
A
aalk (Ik) Fg,

X
* daj,
]<

<. 60
(k) F ik (50)
relation qui peut permettre de simplifier le calcul de x.

Nous remarquons que le crochet [] qui intervient
dans I'expression de p ne dépend pas de la direction
N, perpendiculaire aux plans d’équiamplitude, mais
dépend seulement de I’équation de la surface de dis-
persion que, pour simplifier I’écriture, nous écrirons
par la suite: D=0.

K. Coefficient d’absorption
dans la direction du flux d’énergie

Les composantes suivant les vecteurs s; de la normale
unité n 4 la surface de dispersion au point (77;) sont
respectivement proportionnelles &4 dD/dT;; en effet:

oD
Grad D (T} af) =2 g (61)

Drautre part, le vecteur N, perpendiculaire aux plans
d’équiamplitude, satisfait a:

N=2pt;. (62)
i
Enfin, mesurant les distances en unités de $K’'A’
(quantité négative) on voit que:

LoLa= — Xt (63)

et:
LoT=-XTt;, (64)
i
ol T est un point caractéristique quelconque, donc un
point quelconque de la surface de dispersion.
De (61) a (64), on déduit facilement:

Py
: 0T, (—LoLa,n)
e = (65)
2y 9D cos /(N,n)
A T ;
et:
. 0D
T, @etw
5 6D~ (LoLan)’ (66)
i 0T,

Le coefficient d’absorption u, mesuré suivant la di-
rection de n, est relié & g par:

Un=pcos /(N,n). 67
Donc, d’apres (59) et (65):
Hn= ( —LOLa’ ll)[ ] ’ (68)

qui met en évidence que, dans le cas d’une absorption
faible, le coefficient d’absorption mesuré selon la di-
rection de la normale & la surface de dispersion, ne
dépend pas de I’orientation des plans d’équiamplitude,
mais dépend seulement des caractéres de la surface de
dispersion au point considéré*,

Drautre part, nous savons que le flux d’énergic S
correspondant & un point caractéristique donné de la
surface de dispersion est tel que (Batterman & Cole,
1964):

S=2|Enl%ss (69)
h
ou les |Ep| sont les modules des » composantes du
champ électrique correspondant.

De plus, Kato (1958) et Ewald (1958), en faisant
intervenir respectivement le vecteur de Poynting et la
vitesse de groupe, ont pu montrer indépendamment
que ce vecteur S avait, dans ’hypothése ou I’on ne
tient pas compte de I’absorption, la direction de la
normale n & la surface de dispersion au point considéré.

En conséquence, le coefficient d’absorption mesuré
selon la direction du flux d’énergie, n’est autre que un,
pourvu que I’on choisisse la direction de n telle que
toutes les directions sp forment des angles aigus avec
elle.

L. Coefficient d’absorption
dans le cas du cristal semi-infini

On sait que, dans le cristal semi-infini, les plans d’équi-
amplitude sont paralleles 4 la surface du cristal. La
direction de N est donc bien déterminée, a savoir celle
de la normale unité intérieure i 4 la surface du cristal
(Fig.1). Par conséquent, le coefficient d’absorption cor-
respondant @, est donné par (59) ol les y; sont tels que:

yi=cos / (Kj,h). (70)

Dans le cas du cristal semi-infini, on est amené a
particulariser I'un des vecteurs d’onde, celui que nous
caractériserons par indice 1, a savoir K, comme cor-

* Ce résultat reste vrai dans le ‘cas & n rayons’.
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respondant a la continuation a I'intérieur du cristal du
vecteur d’onde extérieur Ky (¢f. Fig.1). Nous appel-
lerons le coefficient d’absorption mesuré suivant la
direction d’incidence p)esr [¢f. le uo)esr de Batterman
& Cole (1964); p)esr est relié a an par:

Wers="V1fn s 1)

ou: yy=cos / (Kifi)~cos /(Ko,h).

Dans le cas particulier ol la face d’entrée du cristal
est paralléle au plan des vecteurs h, et h;, on a

N=r2=7=Y,;

nous désignerons ce cas sous le nom de découpure symé-
trique du cristal, pour lequel nous déduisons de (59)
et (70):

1
fin)symn= 7 [ ] (72)
On a de méme

Wefr sym=[]. (73)

M. Interprétation géometrique
du coefficient d’absorption (absorption faible)

La parenthése qui intervient dans ’expression des dif-
férents coefficients d’absorption [¢f. (5§9)] peut encore
s’écrire:

aD F, Fa oD
ral, 2o & [1— 0 _fk] o 9D
[]=1+ k) . dag, _ Uk Fy F4, sk aa;’k_
z E)_D_ x 3_2
i aT; i 3T;
Ko

77777777 Friiiri77rs7
K
1
n

Fig. 1. Particularisation du vecteur d’onde K’; dans le cas du
cristal semi-infini.

82

8t 83

Fig.2. Interprétation géométrique du coefficient d’absorption
(absorption faible un~(—TLa,n).

dont le second terme est, d’aprés le théoréme d’Euler,
égal A [¢f. (39)]:

, oD
i,
-5t
Ter
ou encore, d’aprés (66), a
—(LoT,n)
(LoLa,n) °
On a par conséquent:
T
=1-t—>L -5 (74)
T
ou encore:
_ (TLa,n)
[1= (LoLa,n) (73)
ou
Fy, F¢ aD
> [1——% —f’i] g I
B Ub Fy Fg | oaj,
oD )
T,

Remarque: Dans la partie I, nous avons vu que si,
dans le cas a trois rayons, le point caractéristique T
s’éloigne a I'infini sur 'une des couches de la surface
de dispersion dans une direction t;(T;—>oc), on re-
trouve le cas a 2 rayons. On voit de méme que si le
point caractéristique T s’éloigne a I'infini sur ’une des
couches de la surface de dispersion dans la direction
de plan (ty, tz) (T —o0; T,— c0), la parentheése [ ] tend
vers 'unité. n tend alors, en effet, vers le vecteur s;;
(LoLa,n) et (TLa,n) tendent vers —1 et B tend vers
zéro, ce dernier résultat étant obtenu en considérant
les infiniment grands d’ordres supérieurs par rapport
a I’ensemble des T;. Il s’ensuit que u, tend vers 'unité
et u vers [cos /(N,s)]"'=1/y:; on retrouve donc bien
le ‘cas 4 un rayon’.

Si les différents rapports F4/F9, peuvent étre con-
sidérés comme suffisamment voisins de Fg/F, pour
que I'on puisse négliger, en premiére approximation,
les différentes parenthéses qui interviennent dans B,
ona:

(1~ (TLa,n)
" (LoLa,m)
d’oui:
p~ [cos /(N,n)]"!(—TLa,n)
Hn = (_TLa: n)
(LoT,n)
(LoLa,n)] )

77
ﬁ-n)sym = l [1 ( )
b4

Sous réserve de I’approximation mentionnée, le co-
efficient d’absorption est donc relié¢ directement a la
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distance & laquelle la surface de dispersion passe du
point de Laue. En particulier, le coefficient d’absorp-
tion mesuré suivant la direction du flux d’énergie, est
égal 4 la projection sur la normale 4 la surface de dis-
persion au point caractéristique considéré, du vecteur
joignant ce point au point de Laue (Fig.2).

D’autre part, pour les points principaux, a savoir les
points d’intersection de la surface de dispersion avec
l’axe principal (T;=T" quel que soit i), on a:

An)oym = %[1 ~71 (7%

et Werr sym=1-T", (79)

relations qui permettent de calculer, en premiére ap-
proximation, I'importance de I’effet Borrmann (simple
et double) (Borrmann, 1951; 1965) et justifient I'hypo-
thése plus intuitive faite a la fin de la partie I.

Nous verrons dans le paragraphe qui suit que I’hy-
pothése: B négligeable est beaucoup plus justifiée si le
cristal ne comporte qu’un seul type d’atomes que dans
le cas général. Nous constaterons aussi que dans ce
dernier cas une interprétation géométrique plus cor-
recte que (77) et (78) devient possible.

N. Cristal composé d’un seul type d’atomes
Fé,_, et F&_, se réduisent a:
FY_y=Fi_p*=fr_n 2 exp{—j0'—h, x5)}

s

, .y (80)
Fg_y=F§_p*=fp_n 2 exp{—j’—h, x3)}
ol nous avons utilisé:
Srw—w=Sn-w €t frn=Saw - (81)
Introduisons le ‘facteur cristallin’:
Zexp{—J(h —h, x5)}
Gra=Gy= g — 3 (8
of, et a%, peuvent s’écrire [¢f. (8)]:
a‘]ik_aij* fj‘rjf Gix + _j;o ik
0 fo (83)
o =0 = Z
En particulier:
ag=af*= 77 ~ Gk . (84

D’une maniére générale, les nombres complexes n’inter-
viennent maintenant que par I'intermédiaire des ‘fac-
teurs cristallins’ Gyg.

Dans le cas d’une absorption faible 1’équation de la
surface de dispersion se réduit donc a [¢f. (57)]:

D(Ty; ajk) D ((szf]k Gﬂc) =0,

7 ®5)

et dans I'expression des coefficients d’absorption [cf.
(59)], la sommation X se réduit a:

(k)
Fo 5 ij d__a_D_ fo Z-f}k k'a'D
Fo (k) Ff, aaik fo (k) fik aa 8
o5 (o 20 1e), ®9
ajx —
zf]k aa]k

Considérons successivement le ‘cas & deux rayons’
et le ‘cas a trois rayons non coplanaires’.

(a) Dans le ‘cas a deux rayons la sommation sur
(jk) se réduit & un seul terme, a savoir:

fO f12 ( d aD +* )
fo f12 - aad
qui, d’aprés le théoréme d’Euler, est égal a:

fo , 0D
2 T
fo f121—12 Y A

Le coefficient d’absorption s’écrit donc [¢f. (59)]:

aD oD
z DI
_ 212 0Ty 1— fo f1a 212 ' 9Ty 87)
>y oD fs f12 P ep |’
=12 3T; i=12 0T,
I’équation de la surface de dispersion étant:
DT, T3 22 Gy =0. (89)

fo

Etant données les propriétés de symétrie de ’équation
D=0, le changement de variables:

fl2
T,=T:". 89

A %)
conduit a:

p(1; 5,00 Gu) = (1) b5 69=0. ©0)
0

fo

Pour simplifier ’écriture par la suite, nous écrirons
pour I’équation de la surface de dispersion, exprimée
dans les variables T;:

D(T1, T3; Glz)EF(Tl, T,; G1)=0, 91)

sans oublier que F(Ty, T,; G1a) s’obtient formellement
a partir de D(7:; a;x) en y remplagant 7; par T et ogx
par Gjx.

En utilisant les relations évidentes:

T, ( ‘2) I T 92
i=12 ’3T: fo! i= 12157} 2)
et:
le) oF p
P P 92
i=12 3 (fo im12 0Tt ° ©2)
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on peut écrire:

JF dF
Y & " E T N
_ =207 1— fo i=12 i Ty (93)
IF fo 5 OF
i=1,2yz oT; i=12 0T}

L’introduction du point Za tel que T;=1 (donc T} =
f12lfo) quel que soit i, permet d’écrire (93) sous la
forme:

_Jo(=LoZamr  fio (@LoT.m)
" 12 cos Z(N,m) [1+ 1o (= Loga’n)]a ©4)
ou encore:
_Jo [cos /(N,m)]- 1[(_'1‘3‘,“)_‘_( flllz)
~ fn g .

% (T Lo, n)] f° [cos /Nt (—TZa,n), (95)

f1alfe étant généralement trés peu différent de I'unité,
du moins pour les bas ordres de réflexion.
11 s’ensuit en particulier:

Un=p cos /(N,n)

/5
~ 22 (= T%a,n).
Fia ¢ )
(95) et (96) mettent en évidence que c’est la distance
de la surface de dispersion au point Za, homothéti-
que du point de Laue La par rapport au point de
Lorentz Lo, dans le rapport f1,/fo, qui est reliée au
coefficient d’absorption (¢f. Fig.3).
Dans le cas de la ‘découpure’ symétrique du cristal,
on a en particulier [¢f. (72), (73), (93)]:

(96)

, 2T c'?i
R Al
y fo 5 OF 7
i=1,2 0T;

Wéts sym=Yin)sym -

Fig. 3. Interprétation géométrique du coefficient d’absorptlon
(absorption falble) dans le ‘cas & deux rayons’ si le cristal
est composé d'un seul type d’atomes. un=(f’o/f’12)(—

T %a, n).

Les points principaux définis par: T;=T" satisfont
donc, d’aprés (89), & Ti;=T=T'fy/f12, les valeurs de
T étant solution de:

F(T, T; G]z) =0. (98)

Les coefficients d’absorption correspondants sont donc,
d’apres (97):

1
paone 31 7]
,U)eff sym= 1—- -—j;.lg T

%99)

Notons que, moyennant I’hypothése d’une absorption
faible, (97) et (99) sont des relations rigoureuses.

(b) Dans le ‘cas & trois rayons’, la sommation sur
(jk) se réduit a trois termes, d’oti 'expression du co-
efficient d’absorption [cf. (59)]:

u=
3. 6D f12 oD
Z o ( +*)+ +
=R N R A A
3 sy 2D 7 3 oDb
i=1 aT; i=1 0T;
(100)

I’équation de la surface de dispersion étant:

(T, ;a;‘k)-z‘D(T;;]%,ﬁ G,k)(i oujouk=1,23). (101)
0Q

Comme dans le ‘cas 4 deux rayons’, un changement
de variables adéquat permet de simplifier (100) et (101).
Pour celui-ci, nous distinguerons toutefois deux cas,
selon que tous les ayx sont différents de zéro, ou que
I’un d’entre eux est nul (le cas ol deux sont nuls étant
sans intérét).

(i) Tous les asx sont différents de zéro

Posons:
fulfo=f3 G G (102)
et introduisons le changement de variables:
-1 6. (103)

1

Etant données les propriéfés de symétrie de I’équa-
tion D=0, on a:

D (T332 Gie) =ULf319°D(T:3 G)=0.
7

Pour simplifier I’écriture, nous poserons comme dans
le ‘cas & deux rayons’:

D(Ty; Gyi)=F(Ty; Gx)

et écrirons I’équation de la surface de dispersion, expri-
mée avec les variables Ty:

F(Ty; Gj)=0

(104)

(105)
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sans oublier que F(T;; Gjx) s’obtient formellement &
partir de D(t;; oyz) en y remplagant 7; par T; et oz
par Gjz.

Exprimée en fonction des variables T3, (100) s’écrit:

oF fl

Ty f3f3
dF fi

LT A e

fin 1 oF .,
7 77 (6ngg, +7) +O+C

F T, ’
or, 7,55 OO

(1) Si Pon néglige la correction due d
posant:
fi=1et fu=fo,

les variables T’} coincident avec les variables T;; I'ex-
pression de u se réduit a:

+C+C

+C+GC

1+

(106)

la diffusion,

3 9F > (ij£+*)
e k) oGy
i<t 0Ty 14 J<k
3 o OF 5 oF ’
i=1 "o i=1 0T;

3 3
5> 9F o il
_ =1 9Ty 1 i=L oT; (107)
I o |
Mo =1 9Ty
d’oui:
u=[cos /(N,n)]"{(—TLa,n), (108)

d’interprétation géométrique évidente.

Notons que ce cas peut correspondre en particulier
a celui d’une ‘base écroulée’ (‘collapsed’ base).

(2) Si I’on introduit une correction moyenne de dif-
Sfusion, posant:

fu=f =3f1.+C+C) } (109)

Su=f"=¥+C+C)
le changement de variables (103) devient:

T)= (110)

fl

=T

fo

et le coefficient d’absorption s’écrit:

fio
3
Si2

9F fi +(3F +£) 1
o1, 2 " \aT, I :

3 *® f23 [ *]
[G” 36 T ag, Y]+ 7oy 10 an3 +

3 or o o
= 0T |y T = 0T gy
M o | 3 OF
AT ) i=1 0T}

apres utilisation du théoréme d’Euler.

Comme dans le ‘cas & deux rayons’, I'introduction
du point Za tel que T;=1 (donc T;=f"[fy) permet
d’écrire (111) sous la forme:

u=? 75 fc0s £ (N,m)]4{(~ T, + (1 £ [f3)(TLo, )]
;‘3 [cos/ (N, m] (T Za,m),  (112)

d’interprétation géométrique évidente.
Pour une ‘découpure symétrique’ on a en particulier:

3 oF

insym= 1= L ._'fl "o

Hn)sym= 7 Tg % 3—F (113)
i=1 0Ty

Heff sym = Piln)sym .

Les points principaux: T;=
satisfont &:

T' (Pod Ti=T=T'f})f

F(T,T,T; Gj)=0, (114)
et les coefficients d’absorption correspondants sont,
d’apreés (113):

+T.
Jo J

(3) Dans le cas particulier ot s;,=s5,3, cas d’espéce
considéré dans les applications,ona:fi,=f1;etf1.=/1s.
Posons:

(115)

77

Wess sym=1—

[},2— = -jfl,s— =f", conservant la notation fj= j—z,j— ]
fo fo Jo
(116)
Le changement de variables (103) devient:
T=T, f, S Ty=Tof i TH=Tofi.  (U17)

La droite Ty=T,=T;=T ne coincide plus avec 'axe
principal: T1=T3,=T3;=T' comme dans le cas (2).
Le coefficient d’absorption s’écrit:

(118)

3T3 0
14+
oF fl

+( oF aF)L I
71 aT f/2 y23—7~2 73'3?3 f;

oF f, ([OF oF\ 1
OF fi (_ + ﬁ) 1
oT; [z " \e, T oTs) 7
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Si I’'on fait 'approximation fr2=fa et f1, =f§,,\ on re-
trouve évidemment une expression analogue a (111)
et ses conséquences.

(ii) L’un des ojx est nul; par exemple oy
Introduisons le changement de variables:

Tl—TII/fzfs, Tz—TZszfs f’ N T’3= T}'/f;f; JfTZ

(119)
On constate aisément que:

(T, ;f}g‘ Gy)=f 21 2D(Ts; Gy) .

NOUS poserons encore:
D(Ti; Gix) =F(T:; Gyx)

ol F(Ty; Gyx) s’obtient a partir de D(zs; ayx) en y rem-
plagant 7; par T et ayx par Gyj.
L’équation de la surface de dispersion s’écrit donc:

F(Ty; Gyp)=0. (120)
Exprimé en fonction des variables T3, (100) s’écrit:
oF f2 oF + f3 OF
3T1 fi 0T, ' f; 0Ty
fy OF +y f3 OF
h aT fi o%;, TPy o,
fiz ( oF ) 13 ( aF )
G * G +*
fO flz 209Gy, 3612 + f13 o BGU
fo 1 oF f; OF f3 OF ]
Vfafs LT J5 OT:

+ Y2

fi oTy
(121)

(1) Si Pon néglige la correction due & la diffusion,
on retrouve (107) et ses conséquences.

(2) Si Pon introduit une correction moyenne de dif-
fusion, posant:

== =3 12+112)
f;2 =f;3 =f” =’%(fll'2 +f;3) ’

on retrouve (111) et ses conséquences.

(3) Dans le cas particulier oit s13=s513, cas d’espéce
considéré dans les applications, on a: fi,=f7; et
f12=f1;. Posons:

fi=fi=f".
Le changement de variables (119) se réduit a:
T;=f'T;. (122)
L’expression de u s’écrit [cf. (121)]'
3
z 3_F 2 y oF
i=1 aTi 1 f12 i=1 3Ti 123
U= ‘aF_ - 0 R oF s ( )
2T 2, T

‘apres utilisation du théoréme d’Euler.

Comme dans les cas précédents, introduisons le
point Za, homothétique de La, par rapport 4 Lo dans
le rapport f”. (123) s’écrit:

- %[cos / (N,o)]! [(-TLa, n)+( fi2 2 (TLo, n)]
(124)

o~ 717 [cos /(N,n)]"1(—TLa,n),

Sf12lf o étant généralement trés peu différent de I'unité.
Il s’ensuit en particulier:

(1249

Un=p cos /(N,n)
i/'(_ Tgasn) ’

~ 125
7 (125)
d’interprétation géométrique évidente.
En cas de ‘découpure symétrique’ on a:
. rn ok
in) _1 1=tz =1 Ty
Hnjoym == v 3 GF (126)
Z T,

d’oti: p)ens sym = Yﬁn)sym .

Les points principaux définis par T;=T"' satisfont,
d’apres (122), a Ty=T=T'/f’ et sont donc solutions
de:

F(T,T,T; G)=0. (127)

Les coefficients d’absorption correspondants sont,
d’aprés (126):

Fndeym = — [1 - IIZ* T]
(128)
et sym=1— '?02 T,

Sous I'hypothése d’une absorption faible, (123), (124),
(126) et (128) sont des expressions rigoureuses.

2. “‘CAS A DEUX RAYONS’
Les équations (26) se réduisent &
(r—=DT1+  roTo=4s, } (129)
P T+ (ra— )T, = 238,
qui comportent les deux solutions.
1) 4,=2,=0

T, et T, sont paralléles, donc aussi E; et E,. C’est
le cas de la polarisation o. (27) se réduit a:

Dg =TT — X201 =0
et:
T %21
E=——E= ——El )
%12



28 DIFFRACTION DES RAYONS X DANS LE ‘CAS DE TROIS RAYONS FORTS’. II

d’ou
[Eo[/|Eq[2=[z1l/2]
(2) L’un au moins des 2; est différent de zéro
(30) se réduit a:
D =1y1;—s}hona001 =0,
et (28) conduit a:
DoriTy = 73[8; —s,/s12}A4t }
DyroTo=034[8128 — 1] .

E,; et E, sont donc des combinaisons linéaires de s; et
s,. C’est le cas de la polarisation z. On vérifie facile-
ment que:

[E2?/[Ed]2=171l/|72] -
Les deux solutions peuvent se grouper en une seule:

D(zi; ogx) =7172— P20t12021 =0
[y |2=z4l/7,] -
. [P=1 (polarisation o)
P =42, (polarisation x)

(130)

Dans le cas d’une absorption faible, ’équation de la
surface de dispersion s*écrit donc [¢f. (57)]:

D(T;; ad)=TTy— P2|a%|>=0 (131)

Sous la méme approximation, |7;/|72| =T1/T5, T et
T, étant toujours de méme signe. Les composantes
suivant s, et s, de la normale n a la surface de disper-
sion étant, d’aprés 1, § K et (131), respectivement pro-
portionnelles & T et T}, on vérifie bien que le vecteur
flux d’énergie S a la direction de n [¢f. (69), (130)].

D’autre part, d’aprés (59), on a pour le coefficient
d’absorption:

T,+T1 1—

_ F P2|a 12 (Elz— +*)
nTy+ 7Ty Fy— :

Fh
T+ T

(132)

qui peut encore s’écrire:
_ T§+T; , [ 2T1T; Fo l(Flz *)](132,)
nT2+y.Ty T,+T; Fy *\F¢
Remarquons que 1’on a:
_ |T3ls1+1Tils2
VT{3+T24+2T 1T 581,
Si le cristal est composé d’un seul type d’atomes,

I’équation de la surface de dispersion exprimée dans
les variables T; [cf. (89) et (90)] s’écrit:

D(Ts; Gir)=F(Ty; Gie)=T1T>— P?|Gyo|2=0, (133)
et Pexpression de u se réduit a [¢f. (93)]:
T+ T [ S 2T 11127]
71T2+Y2T1 fo T+Tl

(134)

Dans le cas ot p;=7,:

. 2TT.
Ineym= — |1— 12 202 ] 135
Hn)sym y [ R T1+T2 ( )
ol
y=cos ¥ /(51,52); (135
d’ot1 pour les points principaux solutions de:
—PZIGulZ— (136)
Hn)sym— — [1 12 T]

3. “‘CAS A TROIS RAYONS NON COPLANAIRES’

La condition de compatibilité des équations de la
théorie dynamique (30) se réduit & (¢f. [I] [39]):
D(ts; a55) =133 — Tizs{T1023032(1 +533) + G+ C}
—11232C (5123 — = s3) + 25123{T120233100332+ &+ G}
+ {T120233100332(1 —53) + &+ O}
+ {t303303,5%+ C + G} — 2C{T1023032(8123 + 533) + &
+ O} QC)Ys123— a3ttt =0 (137)
ou:
2C=ay+a , (137)

et dans I’écriture de laquelle nous avons utilisé les
mémes conventions que dans L.

Dans le cas d’une absorption faible, I’équation de la
surface de dispersion s’écrit donc [¢f. (57)]:
D(Ty; a) =T — Tipa{Tolags| (1 +53) + ©+ O}
—T1232C %8125 — Z s3)+2513{ Tl a3, 2+ G + O}
+ {T;2[0g331 [2(1 '5%2) +C+ G} + {T;2|‘15314S§3 + G"'G}
—2CT|ady|X(s123+533) + O+ C}
+(2C%)28153 — |aty |02 =0
ou:

(138)

2Ce=afy;+ a4y ; (138"
et le coefficient d’absorption z est donné par [¢f. (59)]:

3 0D
_ ,-fl aT;
I oD
oy o
hrls oT;
F¢ JbD
F; [ 1, b o, ] 139
i=1 0T
ou:
oD )
T =2T 13T s~ Ta{ Tilags (1 +53) + C+C}
1
— Taslads|2(1 4 535) — T552C(s123— X 55)
+ 25123{ Talatssal?+ T3latsssl2} + TalafsplX(1—s3,) (140)

+ T3latn;lX(1 —s}3)+2T 11agsl4s%;
—2C%ag;|%(s123+533)

oD dD
o1y~ oy =0
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et:

oD
a%s = dad, = —a%lA(T12— aH(T 13— |ads|?)
—5123{‘1123T123+‘1123(T a2+ C+C)
+2CeT|ag;|2— 2T 1| ad| (a2 T3 + ad, |2 T5)
—2(af53)?} + 553{1ag, AT Plag;[2— 2CTy

, 41
aal] + [ To— o Pllatys T — ety [ 4D

+830(T% — a1 [D(ata3 Ty — |aty3l?)

+ 53T — a1 (@t T3 — [ags3?)
oD oD

agl oad =G; atljz aag —'G

Si le cristal est composé d’un seul type d’atomes,
(138) et (139) se réduisent a (101) et (100) faciles a
expliciter.

(1) Si tous les oy sont différents de zéro, I’équation
de la surface de dispersion s’écrit [¢f, (105)]:

F(T3; Gjr)=D(Ty; Gyx) =0 (142)
et peut donc s’obtenir facilement 4 partir de (138) en
y remplagant T; par Ty et af, par Gyz.

Le coefficient d’absorption u est donné par (106) ou
les dérivées partielles dF/dT; s’obtiennent & partir de
(140) en y remplagant T; par T; et a% par G Les
termes contenant les dérivées partielles dF/0Gx s’ob-
tiennent de méme 2 partir de (141); plus précisément:

(676, +°]

==2|Gp|AT12— |G| (T31~|Gl»
—8123{2C [ T123+ 3|Go3 2Ty + |Gy |2T,

+1G1a? T3] —4T1|G2 || G1al* T3 + |G 2T
+4|G123|2 — 2(2C" 2} + 2533 {| Go3| (T G232

: (143)
—=2C'T 1 +|G3112)?) + (T3~ |Go3|H(E2C' T,
—1G232T)} 4 53,(T51— |G31|DQC T2 — 2|G 12237
+S%2(T1z— [G2lDR2C T3 —-2]|G233107) 5
JoF
* L

[ 26, o6y +*| =03 [Guzg, +]=C
ou:

2C" =G+ Gy - (143")

(2) Sil’undes oyx, par exemple a3, est nul, ’équation
de la surface de dispersion exprimée avec les variables
T [cf. (119)] s’écrit:

F(Ti; G) = D(Ts; Gp) = T3 — T1os[ T2l Gy (1 + 53)
+ T3 G1o|2(1 4 53)] -+ 28123 o3| G 1ol + T3l Gag12]2(1 — 533)
+ T31Ga1l*s%; + T3|Grals3, =0 (144)

et le coefficient d’absorption g est donné par (121) ol:

oF
T T =Toa[To(T351—|G34|D) + T5(T12— | Gy2]?)
— 51| G1aol2 T3 — 53| G [*T7]
oF
9T, =T3(T51— |G (T12—|G 12|+ T123( T
145
—|G31|D) + 251231 G3112|2T5 — 55| G122 T3 T, (145
—85331G311212T5 — 2531 G31 |2 To(T51 — | G31?)
aF—s ’obtient & partir de oF en tant 1
o, p T, permutant les
indices 2 et 3
et:
oF
(Glz E—G—-‘ + ) = —2|G2Ty3(T13—|G13]?)
+45123| G311212T23 — 25331 G3112/2 T3
_2S%2[G12I2T§(T12—ZIGIZIZ) (146)
oF y e .
(G;l ot )s obtient a partir de
oF ' ..
(GIZ ETem + ) en permutant les indices 2 et 3.
J

Dans le cas particulier oti s;,=s,3, ’équation de la
surface de dispersion se réduit a:
F(Ty; Gir) =T33 — Tios(1 + )| T2l Gy 2+ T5]G )]
+ T53(25%" + 1 —5'2)| G3112]2+ 2 T3 G [*

T§IG12|4]=0, (147)
ol nous avons posé:
S12=513==¢
12 } (148)
S23=498

et le coefficient d’absorption est donné par (123), ou
seules interviennent les dérivées partielles dF/dT5:

JoF
3T, = T[T T3~ |Gl + T5(T12—G12l?)
—5H|G |2 T5+|G541[*T7)]
oF
rm = T3(T31—|G31|D(T12— |Gr2|) + T123( T
T (149)
—1G31]2) 4 2525 | G3112[2 T3 — 82| G122 T3 T,
=5 G312 T3 — 252 G312 T5(T3 — |G [)
4 - s’obtient & partir de — oF ermutant les
5T, obtie p i en p
indices 2 et 3,

Les points principaux satisfont a:

F(T; Gyi)=T?[T4—T*{(1 +53)1 G312+ (1 +53)|G 1/}
+(25123 4+ 1 —53,)|G311212+ |G l4s}; + |G ral*s3,]1 =0, (150)

qui, dans le cas particulier ol 5;,=35;3, se réduit a:

TT4—T%(1+52)(1G31|*+[G2l?

+ (2S2SI+ 1 —S'2)|G3112|2+S2(|G31|4+ |G12|4)] =0, (151)
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4. PREMIER CAS PARTICULIER DES CRISTAUX
DE SILICIUM ET GERMANIUM

Les trois points en jeu du réseau réciproque sont ca-
ractérisés par les trois vecteurs h;,hy, h; dont les valeurs
sont schématisées ci dessous:

000 hy 111 h, 111 h; 020 h,—h;. (152)
D’apres [I] § 10.1, nous sommes dans le cas ou:

o3 =03, =0. D’autre part, on voit facilement que:
Sz3=1"'2ﬁ2, (153)

Sp=s3=1—-3p2
si 'on introduit:
B=4la=1/aK, (154)
ol a est le paramétre du réseau cristallin.

L’équation de la surface de dispersion et I’'expression
du coefficient d’absorption sont donc données, sous
Phypothése d’une absorption faible, par (147), (123)
et (149) ou:

s =1—_3_ﬁ2

2

IGIZ|2=

s'=1-242.
|Gis|2=1%,

ce qui met en évidence que les expressions dépendent
du seul paramétre f32.

(155)
(156)

Equation de la surface de dispersion -
Expression du coefficient d’absorption

L’équation de la surface de dispersion exprimée en
fonction des variables T; s’écrit donc:

F(Ti; B =Tt —(1+59)T 123

T,+T 32 ] —s"2 52
22 2 2 TZ3+ 4 T23+ (T%+T§)=0:
(157)
ou, sous une forme légérement différente:
525 s2
F(Ti; BA=Toy(Ti;—HD(T12—H+ —5- T23 ey
52 ’

THT5—3%)— 5 T Tw—H— — Tzs—o (157)

On en déduit facilement:

OF 52 1
S =13 [ TAT5— %)+ T(T2—3)— 5 (T2 + Ts)]
Ty 2

oF
3T, =T3(T51—3)(T12—3)+ T123(T51 — 3

st 2 2 s’z L
2— T;— > TsTl—Ssz(Tn"%)— vy T,
F oF
3T s’obtient & partir de —— 9T, en permutant les
indices 2 et 3,

(158)

d’ou:

oF

Ty
+82TH T3 —1)+52T3(T12— 1)+ 52T

3
2 T =To[Ty(To+ T3)— 1] —25%5'To3
i=1

(159)

)
"

=T+ T3} (T3 =) (T2— 1) +(Th
+ T3)Tox(T12— %) +(T1+ To)Tos(T13—3)
20 2
+ - (Tt T2 TyTis= 1)~ 5 TAT1+T5)

T be
5

SZ
—2T3(T2— %) — 5 TAT,+T>)

5’2
- —4"(T2+ Ty), (160)

qui permettent d’obtenir facilement ’expression de u
[¢f. (123)].

Rappelons que les variables 7; sont reliées aux va-
riables T; qui caractérisent la position du point carac-
téristique T par:

=T:f (161)
f’=f;2/fc')=f'13/f6 .

L’axe principal LoLa a donc pour équation:
T=T,=T;; et les composantes de la normale a la
surface de dispersion sont données par (158).

D’autre part, on voit facilement que le plan 7,=7T;
est un plan de symétrie pour la surface de dispersion.

ou:

Intersection de la surface de dispersion
avec son plan de symétrie. Composantes du champ
électrique et coefficient d’absorption correspondants

T (=ou #T)).

L’intersection de la surface de dispersion avec son
plan de symétrie a pour équations:

T2=T3=T
T2 [TJ—%- S—] [:r T—3—s24 s—'] =0
2 2 )

Posons: Th,=T3=

(162)

Elle se décompose donc en une droite double et deux
hyperboles.
Composantes du champ électrique

Elles s’obtiennent facxlement 3 partir des équations

(25) et (28). Si T T— {;— - —O(I’une des hyperboles),

nTfT(T1T—1)=2A;0*T(s,—3)
r Tof T(TyT—1)=A3(a*)2(—5's; +83)
r T3fT(T1 T— 1) = ).3'%‘(— S, + S'S:g)

(163)

ou:

S=hulfo; r=ra=r3; a=(1/y2) exp(in/4) .
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Les trois vecteurs de polarisation sont donc alors dans
le plan défini par les vecteurs s, et ss.
De (163) on déduit:
IEaf? _
|Eq|2

|Es2 T

EE= 2T (164)

’

Si: T'/T—1—s2+ S? =0 (I"autre hyperbole),

WTST(TT-D= AT? [si- Zisz_ zis3]
F Tof (T, T— 1) = — 3y T 5y~ 252 s L ]
' - [ ! 35 2T 25
1 s2—2s'
r TofT(T,T— )=~ T [sl— 2% __25_53]
(165)
d’ou I'on déduit encore (164).
Si T2=0 (la droite double), on obtient enfin:
[Eo|> _ |E;|?
= = 166
]E1|2 |E1|2 ( )

Composantes de la normale a la surface de dispersion
On obtient facilement a partir de (158):
oF

T = T3(2_¢

aTl T (S S) . 1 s

OF OF _y (ST T=i= 5 =0
T, 9T, - T‘ 2

:;j = T3(s2—5") s

al‘} 8F S2—S’ } Si T]T—%—Sz'i‘ —2— =0
— — z’

o, T Ih

donc, le long de I'une et I’autre hyperbole:

OFJ9T, _ 8FoT, T,

JET, ~ FT, ~ 2T’ (167)

résultat en accord avec (164).
Notons que, sur les hyperboles:

T r
noccs; + —2—11,(52—1—53), (167"
Enfin:
OF OF _ OF .
—3—71_572=37T3 =0,s T=0
mais:
OF|oT, _ OFjoTs _
OF/dT, ~ 0FJdT, =00, en accord avec (166). (168)

On vérifie donc bien que le flux d’énergie est dirigé,
pour chaque point caractéristique 7, suivant la nor-
male n.

AC24A-3

Coefficient d’absorption

D’aprés (123) et (167), on a facilement pour les
points de la surface de dispersion situés sur les hyper-
holes intersections avec le plan de symétrie:

- AT+Ty [1 _Jn _ZLT}_]
2nT+ Ty +v3) fo T+Ty

(169)

Pour la ‘découpure symétrique’ de la face d’entrée
du cristal, on a de méme:

i) _i f12 27:_T1
“"“m“y[ IA T+T,] (170)

Weif sym=YRn)sym

Pour les points intersections sur la droite double, on a
enfin:

2
Y2+7;

_ 1 (171)

I-Ln)sym = -

Y
ﬂ)eﬂ sym= |

Cas particulier des points principaux
Ils satisfont a:
I=T,=T:=T,;
d’ou, d’aprés (162), ils correspondent aux solutions de:

’

T2 [TZ—%— —“;—] [TZ—%—S2+ %] =0, (172)

C’est-a-dire:

_ _ 145 S 1—s'
T72=0 T?2= 3 T2=52+ —5 (172)
=1-p2 =(1—p22+ 54

en utilisant (155).
Pour les points principaux, correspondant & T#0,
on obtient facilement A partir de (164), (169), (170):

|E)2 _ |Es)?
[ "
et
4 fi2 ]
" T
#= 2)’1+)’2+}’3 [ 1o
ﬂn)sym = ? [1— ff‘lﬂz T] . t (174)
0
d’olt pt)etp sym =1— f12 T,

en accord avec Hildebrandt (1966).
Pour les points principaux correspondants a 72=0,
on a de méme:
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B _
TE,?

NER*
TE2

2
Y2+73

(175)

1 \
b= 3 fin)sym = Ik d’ol p)ert sym=1.
On retrouve donc bien (128).
Remarquons que dans le cas de la ‘découpure symé-
trique’ de la face d’entrée du cristal, le plan surface

du cristal est perpendiculaire au plan (111) et au plan
(17T1). On a:

§ =c0s 28y =cos 20,1,

=COSV 20200
’ Sil‘l20200=% Sil‘lzglu (176)
et }’=V1 —-% Sin29111=l/1 _%'32.

Pour les points principaux pour lesquels 7#0, on a:

21/__' [s1+3(s2+53)] (177)
d’ou dans ce cas:
cos/ (n,)= Vli_ﬁ—z, (178)

d’ou 'on déduit, d’apres (174):

Hn= (178)

v [ 5% 7]

Pour les points principaux pour lesquels 7=0, on a:

(s2+83) ;

-l
2)1—-p2
(178) et (178") sont donc conservés.

Comparaison des valeurs des coefficients d’absorption
relatifs aux points principaux dans les
‘cas a 2 et 3 rayons’

Le ‘cas a deux rayons’ limite du cas €tudié [¢f. (152)]
est:

000 h, } ou

000 h,
111 b,

- 179
111 h, ( )

Dans I'un et l'autre cas, I’équation de la surface de
dispersion s’écrit, exprimée en variables T;:

1
ou sz,

PZ
T D=0 ou: P2={ (180)

T; est défini & partir de T, par la méme relation (161)
que dans le ‘cas a trois rayons’.

Les points principaux sont donnés, d’apres (180), par:
T2=3
Ti=4(1-3822 .

D’apres (136), les coefficients d’absorption qui leur
correspondent dans le cas de la ‘decoupure symétriqué,’
satisfont a:

(181)

Sz

I ,
prerm = (1= 72 T), dob a=1- T2 1(182)

/o

N

ou:

y=C0s 0111 =c0s 91?1} (183)

VT35

Sous ’hypothése d’une absorption faible, dans le ‘cas
a deux rayons’ et dans ce ‘cas a trois rayons’, les co-
efficients d’absorption f)est sym sont, pour les points
principaux, rigoureusement donnés par la formule:

f12
T

ou T s’exprime respectivement par (181) et (172").

Sur la Fig.4 sont représentées les variations avec 2
[¢f. (154)] de p)epr sym pour les différents points princi-
paux, dans les cas a4 deux et trois rayons, sous I’ap-
proximation f7,~fo. Les courbes s’arrétent respective-
ment aux valeurs f2=4, valeur  laquelle les 2 vecteurs

Wett sym=1— (184)

——— Cas 3 1rayon
—----Cas a 2 rayons
Cas a 3 rayons

F)eff sym

Fig.4. Variation de u)err sym avec f2 dans le cas des réflexions
simultanées (111/1T1) dans Ge et Si.



Y. HENO ET P. P. EWALD 33

d’onde deviennent colinéaires et f2=2, valeur 4 laquelle
les 3 vecteurs d’onde deviennent coplanaires. Dans le
‘cas 4 un rayon’, le point caractéristique est confondu
avec Lo (T=0) et iert sym=1.

Dans le ‘cas 4 deux rayons’ et dans ce ‘cas a trois
rayons’, ’équation de la surface de dispersion expri-
mée en fonction des variables T;, coincide rigoureuse-
ment avec I’équation exprimée en fonction des variables
T; qui définissent la position du point caractéristique
que lon obtiendrait si ’on négligeait I'influence du
facteur de diffusion atomique [f1,=f1;=1; ¢f. (161)],
c’est 4 dire 1’équation considérée dans I. En consé-
quence, I’expression (1 —f1,/foT) représente, au facteur
Sl2lfo#1 pres, la distance du point principal en jeu
au point de Laue, dans ’hypothése faite dans I; et les
nombres donnés a la fin de I, pour cette distance,
coincident effectivement avec les valeurs de u)ere sym

correspondantes.
Remarquons que [¢f. (161)]:
/i ) 1 ( . Ji ,)
|-~ T)=4\f—F5T"), 185
(=% 7)-7 (-7 (15

ou, au facteur f7,/fs prés, la parenthése représente la
distance du point principal en jeu au point Za, défini
plus haut, qui est le point homothétique du point de

Lag
XXa

xLo

Fig. 5. Interprétation géométrique du coéfficient d’absorption
(absorption faible) pour les points principaux, dans le cas des
reflexions individuelles et simultanées 111 et 111 dans Ge

et Si. wert, sym = (1/f")| La T| otz f'=f"12[f 0=F"13/F"o.

T1=T'1/f/

Ta=T"5/F

Pt T2= T3

Lot Ta= ’3/f'

Fig.6. Systéme d’axes auquel est rapportée la surface de dis-
persion dans le cas des réflexions simultanées (111/111) dans
Ge et Si.

A C24A -3*

Laue par rapport au point de Lorentz dans le rapport
f’. On a donc (¢f. Fig.5)

1
Hett sym = 7 |ZaT| .

Construction de la surface de dispersion

L’équation de la surface de dispersion est donnée par
(157) ot [¢f. (161)]:
T:i=T/f". (186)

Nous construirons la surface de dispersion en
T,,T,,T;; il nous sera toujours possible, & I’aide de
(186), de revenir aux vraies variables 77, T3, T5.

Les points La et Za sont définis respectivement par:
Ty=1/f" et Ty=1, quel que soit i (¢f. Fig.6).

Les triédres s,s,,8;3 et t),t,,t; ayant été choisis droits
par hypothése (¢f. I), le triedre des coordonnées
T1,T,,T; (donc aussi Ty,T,,T5) est nécessairement
gauche, I'unité de longueur choisie $K'4’ étant néga-
tive.

Dr’aprés (157) et (155), I’équation de la surface de
dispersion dépend du seul paramétre $2 qui varie entre
0 et §/9.

Le plan bissecteur de ’angle LoT,, LoT; est un plan
de symétrie pour la surface et contient ’axe LoT}.

I’origine Lo est un centre d’inversion pour la surface.
11 suffit donc, par exemple, de construire la surface
pour les valeurs positives de 7;; une symétrie par rap-
port a lorigine donnera la surface pour les valeurs
négatives de T;.

D’autre part, ’origine est un point double et le cone
des tangentes a l'origine est constitué par l'ensemble
des deux plans d’équation:

SZ(%) +(1+2s2s’—-s’2)%+s2=0. (187)

(187) est donc aussi I’équation des tangentes a I’ori-
gine des courbes intersections de la surface avec les
différents plans: T;=constante.

Enfin, (187) est la courbe intersection de la surface
avec le plan T;=0, courbe qui se réduit donc & deux
droites.

Si I’on suppose 7, différent de zéro, on peut écrire
I’équation de la surface de dispersion (157’) sous la
forme:

525" 52
Ty T13(T13—3)(Th2—%) + 5 Ty, T - 7 Ti(Ty—%)

s'2

sz
- 7 T%?;(TIZ_'%)_ 4 T12T13=0 ’ (188)

qui met en évidence que 1’équation peut s’exprimer en
fonction des seules variables T, et Tya:

T3F(T1, T2, T3; A= G(T12, T13; =0.  (189)
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La construction d’une seule courbe suffit donc pour
avoir la surface de dispersion pour chaque valeur de 32;
3 savoir la ‘courbe universelle’ construite en coordon-
nées Ti,, T13, représentant les variations de (189). Elle
décrit I'intersection de la surface de dispersion avec
tout plan T;=constante.

Pour un point quelconque M de la ‘courbe univer-
selle’, les produits 7,75 et T,T, sont constants (cf.
Fig.7). Il en est de méme de la distance OM joignant
le point M & origine O, donc du produit T;z, si I'on
désigne par z la distance joignant le point Mr, cor-
respondant dans un plan donné T;=constante, au
point N, intersection de ce plan avec 1'axe LoT;. Il
¢’ensuit donc que le lieu du point M, quand T, varie,
est une branche d’hyperbole située dans un plan pas-
sant par LoT; et de directions asymptotiques évidentes,

Les figures (8) a (18) représentent la ’courbe univer-
selle’ donnant les variations de (189) pour une suite
de valeurs de,b’2 0,074; 0,105 2; 4; 4;0,5; §; 55 2: %
0,84. La premiére de ces valeurs correspond a ACu
Ko dans le germanium (a=5,65A).

Sur chaque figure est indiquée, en particulier, la po-
sition du point Za: elle est obtenue en faisant Tj,=
T,3=1 sous réserve que, dans I’échelle, on suppose
T;=1.

Sur chaque figure est aussi schématisée la position
respective des axes LoT;, LoT,, LoT;, caractérisés par
les angles 6 et ¢, dont les figures (19) et (20) donnent
les variations avec 2, sous réserve que ¢ soit considéré
comme positif ou négatif suivant que LoT, fait avec
LoT, et LoT; un angle aigu ou obtus.

g et ¢ sont définis par:

cos g=

_ﬁl/— ec{quZOsiﬂzz
2

Viep %} (150)

p<0sif2<3

2
0= =
o8 ¥3y4-—3452
/8—9p2 (150
sin 6= —%

V3Va=352

Enfin, on représente dans la Fig.21 comment se con-
struit dans I’espace réciproque la surface de dispersion
pour la valeur f2=1/3 a partir de la Fig.11.

5. DEUXIEME CAS PARTICULIER
DES CRISTAUX DE SILICIUM ET GERMANIUM

Les trois points en jeu du réseau réciproque sont main-
tenant caractérisés par:

000 h, 111 h, TTl1h; 220 hy—h, (191)

qui met en évidence que a,3;#0. On a toujours s, =1s;3.
Nous poserons:

Sp=S3=1-3f2=5
12 13 2 } (192)

S23= 1 —4ﬂ2=3, .
Equation de la surface de dispersion. Expression

du coefficient d’absorption

L’équation de la surface de dispersion exprimée en
fonction des variables Ty, s’écrit, d’aprés (142):

F(Ty; p=(Tp— 1(Ty3—
+528'(1 = T)(1 - T3)(3

D(T2—-3)

2
—T)= 5 (Tu—H0 - T

- 372 (T2= DA =T3P =Ty —1DG-T1*=0 (193)

ou les variables T; sont reliées aux variables 77, ca-
ractérisant la position des points caractéristiques par

lef. A1)

Tl_Tl f/ 1T2_T2f11 T3_T3fl

(194)
1
ou:
’ f;Z f;3 4 ;3
=2 I8 1= I 194’
f fo o fl fo ( )

T1 Tz
M
7:7471 Ts

Fig.7. Représentation schématique de la construction de la surface de dispersion dans le cas des réflexions (111/111) dans Ge et Si.
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(T172)

$2=0,0740

p2=2/9 (T1T3)

l "
$=63°38" I —— I (T3 73)
| x ' x
5=537" : 8=48°11"
TS Ta
Fig.9 Fig.11

Figs.8 4 11, “‘Courbe universelle’ relative au cas des réflexions simultanées (111/1T1) dans le germanium, représentant ’intersection
de la surface de dispersion avec tout plan Ty=constante pour $2=0,074; 0,10; 2/9; 1/3.
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p2=4/9 (T T2)

\

(Ta72)

1 (1i=1)

(1175

(T173)

B2=2/3
(T1T3)
1
|
|
{ <
| 1 (T1=1)
|
1
)
4]
$=20°42' X =09 X
. 0=35°16"
73 T3

Fig.13 Fig.15

Figs.12 4 15 ‘Courbe universelle’ relative au cas des refléxions simultanées (111/171) dans le germanium, représentant I’inter-
section de la surface de dispersion avec tout plan T;=constante, pour f2=4/9; 0,5; 5/9; 2/3.
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p2=7/9

p2=4/5 B2=0,84

(TiT2) L

1~

37

RS

AV

Ty

|7
9=26°34" / ! &
T, ¢=40°33" X
l X ' 8-18°20°
0=24°6" T3

Ts

Fig.17 Fig.18

Figs.16 A 18. ‘Courbe universelle’ relative au cas des réflexions simultanées (111/171) dans le germanium, représentant ’inter-
section de la surface de dispersion avec tout plan T; =constante, pour f2=7/9; 4/5; 0-84.
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De (193), on déduit facilement:

83_1;1 = Ty(T1—3)(Tos— 1)+ ToTos ~ 1)(T13— )
—s525' (1= Ty)(1 = T3)— 52—2 T(1-Tpy
_ 5_22 Tyl = Ty + 254 Ty = N3 —T))
g_]i = Ty(Tis— H(Ti—H+ Ti(Tu = D(Tis=D) | (195

=53 (1=T)G— T +s3(1 -T2 (T3 —3)

2
- 5 Tl =Ty —s T3¢~ T2

oF , ... . . oF
o s’obtient a partir de T, en permutant

les indices 2 et 3; |

d’ot, d’aprés (194), les grandeurs respectivement pro-
portionnelles aux composantes de la normale a la
surface de dispersion:

a_F( ;)2 ﬁetﬁ
T, Y 0T, 0T

f’
Le plan T,=T; (d’oi T,=T3) est encore un plan
de symétrie pour la surface de dispersion, mais 1’axe
principal (T}=T;=T}), n’est plus confondu avec ’axe
T] = T2= T3.
Le coefficient d’absorption est donné par (118) ou:

(196)

oF oF ]
~|Gugg +Gu g +*] =Ta-D(Tu-p

+ (T3 = 1)(T13—4) =25%'(1 - T))(1 = T3)(3 —Ty)
—5%'(1 = To)(1 — T3) 4+ 51 — To)A(Ty3—3)

_ 521 (1= T+ (1 — TA(Tio— )

2
- —‘f (1= T5)2+252(3 — T)(Tp3— 1)

(197
oF
- [Gza Gy + *] =Ty~ T2—73)
=s3'(1-T)3—T1)—s%'(1-T)(E—Th)
+525' Ty(1 - To)(1 = T3) +s%(1 = To)(T13— %)
+52(1 = T3)(T1o—$) — 252 To(3 — T1) (T3 — 1)
=253 —-Tv)?.
Intersection de la surface
de dispersion avec I’axe principal
T1=T,=T;=T",
donc, d’aprés (194):
ft 2 Tr
T(—,-) - T,=T,=T= . 198
7 2 =13 7 (198)

Les points d’intersection satisfont donc a:
(T-DUT+D@T?— )+ (T- )G —aT)
—s(T—1)(oT?—3)—s(T+ 13 —aT)]=0, (199)
ol nous avons posé:

a=(f1lf"),

qui met en évidence que la surface de dispersion coupe
I’axe principal en particulier au point:

Ti=T;=T3=f}.

(199"

(200)
On déduit facilement de (195) qu’en ce point:

_ai —0 etﬁ—-a_F
oT, T, T,

d’ou, d’apres (196), (69) et § 1, K:

B2 _ IEsP _
EP B

#0;

(201)

D’autre part, d’aprés (118), le coefficient d’absorp-
tion en ce point est donné par:

2 fzﬂs]
= 1—_'0_ E}
a 72+}’3[ fo

o{degrés)

(202)

Bz

Fig.19. Variation de @ avec §2.

¢ (degrés)

901

[1e 3

714478 m

Fig. 20, Variation de ¢ avec f2.



Tableau 1. Les valeurs de T et les valeurs de p)efr sym correspondantes

T
1

[ 0,6359
—1,3392
0,7521
0,5383

—1,5864

Y. HENO ET P.P. EWALD

Hodefs sym™
1— f2y”
fOII
f12” Sf23”
1-0,8987 212 10,2719 122
fo Jfo
S12” f23”
1+0,8137 — +0,5185 — "~
fo So
J12” Sf23"
1-0,2352 22 _0,5155 12
Jo Jfo
10,5877 112 10,0730 12
0 Jo
140,7975 f 12 10,7808 / 3
() fo

limite de pess sym

(fl Z” =f23” =f0”)
0

0,3732
2,3322
0,2493
0,4853

2,5783

1-T

0,3641

2,3392

0,2479

0,4617

2,5864

39

* Pour déterminer la valeur de «, nous avons utilisé les valeurs des facteurs de diffusion atomiques calculées par Freeman

(1959), dans lesquelles nous avons introduit la correction de diffusion anomale de Honl (James, 1950).

plan de symétrie

Fig.21. Représentation schématique de la surface de dispersion dans le cas des réflexions simultanées (111/1T1) dans le germanium
pour f2=1/3. La moitié inférieure montre le point Lo, d’ou sont issus les trois vecteurs unités s;, s, 3 et leurs vecteurs réci-
proques t;, t,, t3, en tenant compte qu’il y a un plan de symétrie contenant s,. Dans la moitié supérieure, on répéte le point
Lo et construit les axes Ty, T3, T3 de sens inverses des t;, ainsi que le point &y (Ty=T>=T3=1). Deux intersections de la
surface de dispersion avec des plans T; = Constante sont figurées: Ty =1; Ty =2. I n’y a qu’une différence d’échelle entre elles.
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d’ou:
1 4 L4
Fn)sym =— [1 - iz,}‘] et Hetf sym= 1- fi”s ’ (203)
7 0 So
avec: -
y=V1-gp2. (203%)

Intersection de la surface
de dispersion avec la droite: 7;=T3;=T(f/f')?

Cette droite satisfait a:

T=T,=T1;. (204)

Elle différe cependant de I’axe principal, avec lequel
elle se confond seulement si ’on peut faire ’hypothése:

f12=S33, d’ou f{=f". D’aprés (193), les points d’inter-
section satisfont donc 3:

(T-DIT?~3—5'G-D(T2—3)(T+]1)
+5(T+ DE=T)—s2(T—-1)]=0 (205)

ou nous avons appelé T la valeur commune (204).

Si B2 tend vers zéro, s et s tendent vers 'unité et
(205) se réduit a: (T— DXT2+T—-1)2=0,

Les trois racines de la troisiéme parenthése de (205)
tendent vers les racines des deux premiéres parenthéses.

De (118), (195) et (197), on déduit aisément ’expres-
sion des coefficients d’absorption, dont la forme ana-
lytique se simplifie dans le cas des trois premiéres ra-
cines:

Si: T—1=0

2
= —_— 1 206
# Y2+¥3 [ (206)

Sit T2—3—5'G~T)=0

_ "ff?]

flxlz ’ f;.‘; ’
B o+ ﬂ—s; 1_?(,;— VtX(l +S)— Tg;ii
#= o 2 T (I+0)T+sa
2 T+s
(207)

d’otl I’on déduit facilement ‘Un)sym et ﬂ)eff sym-

Si ’on suppose f33~f1, et f1,~f3;, on vérifie facile-
ment que les parenthéses [ ] se réduisent & 1 —f1,/foT
lef. (115)].

Sur la Fig.22 sont représentées, sous cette approxi-
mation, les variations avec 2, de p)etr sym pour les
six points principaux. On a aussi représenté les varia-
tions correspondantes pour ‘le cas 4 deux rayons’:
(111) et (1T1), et le ‘cas & un rayon’.

Pour terminer, nous donnerons les résultats numéri-
ques relatifs au cas du cristal de germanium et du rayon-
nement Cu Ko ; nous avons utilisé pour A et a les valeurs
données dans la partie I. Dans le Tableau 1, nous don-
nons successivement les valeurs de 7 solutions de (205)
et les valeurs de p)est sym correspondantes; dans les
deux derniéres colonnes nous donnons les valeurs de
Wett sym sous I'approximation [, =fg, puis sous I’ap-
proximation supplémentaire: fi,=/2;.

Résumé

Dans cette seconde partie de nos études sur les condi-
tions de coexistence de plusieurs (#) ondes planes de
rayons X dans le milieu cristallin, nous avons introduit
des facteurs atomiques complexes f*, dont la partie ré-
elle /' regle la diffusion et la partie imaginaire f5
I’absorption, pour I'atome de sorte 5. Beaucoup de quan-
tités telles que les vecteurs d’onde, les coefficients de
résonance, efc., qui sont réelles pour le réseau de dipoles
considéré dans la partie I, deviennent complexes, tandis
que le formalisme reste peu changé. Toutefois, la dis-
cussion ne se réduit pas simplement 2 la résolution des
équations en parties réelles et imaginaires; on sait en

_____ Cas a 1 rayon

————— Cas 2 2 rayons
Cas a 3 rayons

Hett sym

Fig.22. Variation de u)etrsym avec §2 dansle cas des réflexions
simultanées (111/111) dans Ge et Si.
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effet que, pour les % individuels, généralement /¥ < /%',
mais on n’en déduit pas nécessairement, pour le facteur
de structure F,, F, < F,, puisque F} peut s’annuler. Afin
de préparer une approximation pour le cas d’une ab-
sorption faible, nous avons séparé F, en deux quantités
complexes, F¢ et F£ [(5)], dont la premiére régit surtout
la diffusion, et la seconde surtout ’absorption. De
méme, les coefficients de couplage des ondes, o,
ont été séparés de la méme maniére [(7)]. Cependant,
jusqu’au paragraphe 1.J, on n’a pas encore supposé
I’absorption faible, ni d’ailleurs restreint le nombre n
des ondes considérés.

Le paragraphe 1.G montre comment s’obtient en
principe le lieu géométrique du point caractéristique
T (‘tie point’) d’un champ optique permis et le coef-
ficient d’absorption pour ce champ. Par la suite, les
coefficients d’absorption sont mesurés en multiples de
Mo, le coefficient normal pour un rayon isolé (§ 1.H).
La définition des points Lo (Lorentz) et La (Laue) est
revue dans le paragraphe 1.1

A partir du paragraphe 1.J, on traite 1’absorption
comme un effet faible comparé a la diffusion, et on
se limite aux cas ‘4 deux rayons’ ou ‘trois rayons non
coplanaires’. On déduit (§ 1.K) une construction géo-
métrique pour u,, le coefficient rapporté a la direction
du flux d’énergie d’'un champ représenté par un point
quelconque T; un ne dépend que des caractéres de la
surface de dispersion au point T en jeu.

Pour un cristal semi-infini, limité par une surface
plane & normale #i, on rapporte (§ 1.L) le coefficient
d’absorption a cette direction (i) et a la direction du
rayon primaire [1)es]; on trouve les expressions de ces
deux coefficients a partir de celle du coefficient fonda-
mental u,, et montre (§ 1.M) que des valeurs appro-
chées se laissent envisager par construction géométrique
sur la surface de dispersion.

Dans le paragraphe 1.N, le cristal est supposé ne
contenir qu’une seule sorte d’atomes (comme Ge et Si).
Cela permet encore de raffiner la construction géomé-
trique de uy, en introduisant un point Za, situé entre
Lo et La, qui tient compte de la decroissance du pou-
voir diffusif de I’atome avec 1’angle de diffusion.

Les sections 2 et 3 sont respectivement consacrées
aux cas ‘a deux’ et ‘trois rayons non coplanaires’, en
vue d’expliciter et préciser les simplifications venant de
valeurs particuliéres des coefficients de couplage.

Enfin les sections 4 et 5 du mémoire traitent des
systémes de rayons simultanés 111/171/020 et 111/111/
220 des cristaux de germanium et silicium, systemes
tous deux symétriques. Pour le premier, on discute en
détail la surface de dispersion a six nappes. Puisque,
pour un cristal cubique, un seul paramétre: f=41/a,
détermine les angles entre les rayons et la forme de la
surface de dispersion, on montre, dans une série de
‘courbes universelles’, le développement de la surface
avec 2 (Figs.8-18). Le cas f2=0-0740 correspond aux
rayons Cu Ko dans Ge. Chaque courbe montre I'inter-
section de la surface de dispersion avec un plan normal
au plan de symétrie des vecteurs s, et s; qui contient

les directions paralléles a leurs vecteurs réciproques t,
et t;. Pour des plans paralleles, I'intersection ne change
que d’échelle et d’origine. Sur la Fig.21, on montre la
construction dans I’espace réciproque de la surface de
dispersion, a partir de la ‘courbe universelle’ de la
Fig.11 (f2=3}). D’autre part, sur les Figs.4 et 22 sont
représentées respectivement pour les deux systémes de
rayons simultanés, les variations avec 2 des différentes
valeurs de u)etr.sym, correspondant aux six points prin-
cipaux. Sur ces diagrammes, sont aussi indiquées les
valeurs prises par p)ett.sym. pour un ‘seul’ ou‘ deux’
rayons simultanés. p)esr.sym. est le rapport au coeffi-
cient ordinaire g, d’un rayon isolé, du coefficient d’ab-
sorption, mesuré dans le direction du rayon incident,
dans le cas ot la surface du cristal est paralléle au plan
des vecteurs h, et h;. Ces diagrammes mettent en évi-
dence le comportement des six valeurs de u avec la
variation de la longueur d’onde, et son influence sur
’effet Borrmann.

Nous tenons a remercier vivement Mademoiselle Y.
Cauchois, Professeur, Directeur du Laboratoire de
Chimie Physique de la Faculté des Sciences de Paris,
pour avoir rendu possible notre collaboration et faci-
lité ce travail.

Liste de quelques symboles et définitions

Les définitions contenues dans la premiére partie sont
désignées par [I,(...)].

A =densité optique [I,(1)], (2".

A,  =coefficient Fourier de la distribution de pola-
risabilité [1,(25)], (2).

a =axes du cristal, b;=axes réciproques.

al,  (58); b, b (23), (23).

2C [L,(38)], (1377); 2C? (138"); 2C" (143").

Dy=0,D=0 Equations de dispersion cas coplanaire,
cas général (27), (30).

découpure symétrique (72)

E, =amplitudes des champs électriques (25), (69),

(129), (130), (164).

Facteurs de diffusion complexes de la maille

3).

F4,F¢ Parties de F, d’importance surtout pour la
diffusion et I’absorption (5).

Fh’FO

fe =facteur atomique complexe de ’atome de type
s (5).

Sofafs (102); £, (109); f°.f7 (116).

G, =‘facteur crlsjlllm’ (82).

j =2ni=2n) 1.

ko =nombre d’onde dans le vide.

K, =vector de I"onde d’ordre 4.

K =nombre d’onde d’un seul rayon dans le cristal

(L, § 4], (4").
La,Lo points de Laue et de Lorentz.
Fa =point de Laue réduit (94), (112), (125).
N =vecteur unité arbitraire (9).
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n =normale unité & la surface de dispersion (61).

i} =normale unité intérieure & la surface du cristal
(70).

Iy =coefficient de résonance [I, (16), (28)]; (4"), (15).

S, =moment électrique effectif de la maille [I,(22"),
(291, (1).

S =vecteur flux d’énergie (Poynting) (69).

S, =vecteur unité du rayon d’ordre A.

siz.  =produit scalaire (si;sx); s,5" pour Ge 111/1T1
(155); 111/1T1 (192).

T =‘tie point’, point caractéristique.

TLa=T—La=La-T
méme convention pour: LoT, LoLa, ...

T, T, T; Coordonnées réduites remplagant les 7; (17),
(89), (103), (119) etc.

le, T13 - =T1T2, T1T3 - (188).

T =t;—t, [,(49)].

t, =vecteurs réciproques aux s, [I,(10)], (43).

A\ =vecteur Lo—T & un facteur preés [I,(14)], (43).

v,0,  Volumes supportés par les a; et s;, respective-
ment.

os = polarisibilité de I'atome s [I,(24))].

oy _p =0, coefficient de couplage [I,(27)]; (2), (26).

od,af  Parties de o, dépendantes surtout de la diffusion
et de ’absorption (7).

23 =tz (LGN, (137); anaz=aposay [1,(38)],
137).

B =A/a [1,(69)], (154).

Bi =axes réciproques réduits [I,(57)].

Bw_,  Variable générale dans D=0 (20).

Acta Cryst. (1968). A24, 42

Vh =cos / (K;,N)(14); appelé y pour une ‘découpure

symétrique’.
nunns [1®), (57)].
U Dans I:indice de réfraction; dans II: coefficient

d’absorption:

Uo d’un seul rayon ‘coefficient ordinaire’
(18), (51).

4 ... rapportd’un coefficient d’absorption au
‘coefficient ordinaire’ (52).

HUn,fin pris dans les directions de m ou de @

(67), (71).
M)sym pour une ‘découpure symétrique’ du
cristal.
Iere pris selon la direction du rayon pri-
maire (71).
T =composantes du vecteur v [I,(19)]; 7, (15).

T12,T123 produits [I,(38)] (137)
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I'eomeTprveckasi HHTEPNPeTANKMS TOYEHHBIX YJIEMEHTOB CHMMETPUH
u pemierox BpaBa B yeThIpeXMepHOM NPOCTPAHCTBE

T. C.Kynuesna n H. B.Benos

Topvrosciuii Tocydapcmeennviii Yuusepcumem umenu H. H. Hobauescrkozo, Iopvkuit, CCCP

(Tocmynuao 20 urons 1967 2.)

Twenty-four operations of symmetry in {4} are considered as being generated by a primordial (on
Waulff’s lines) operation of a mirror reflexion in the hyper-plane; the Bravais lattices in {4} are derived
from 14 three-dimensional lattices by a synthetic method, account being taken of the new (24) elements
of symmetry. A new Bravais lattice is added to Mackay & Pawley’s list revised by A.M.Zamorzaev

and B. V. Cekinovskij.

1. Onepanun cuMMeTpuu B {4}

Brirenennsie I'ypca (Goursat, 1889), I'epmanom (Her-
mann, 1949), Xapnu (Hurley, 1951) meTonamu Teopun
Tpynn 24 onepanMA CHMMETPHH (KpHCTaJutoTpaduye-
CKHE) B YETBIPEXMEPHOM MPOCTPAHCTBE MOXHO TIIO-
JIYUYATb T€OMETPHAYCCKH, NPHUHSAB B KAUECTBEC OCHOBHOﬁ,

TIOPOXIAIOIIEH ONepalii CHMMETPHH 3EPKAIBHOE OT-
paxenHe B rumepmiockoctn.* B mpocrpancTtBe 4-x
n3MepenHuit (0603HaYaeMOM M1Jist KpaTkocTH {4}) uepes
n00yi0 Touky A (puc.l) BHE rHIEPHIIOCKOCTH IIPO-

* CornacHo ‘npuHuuny Byneda’ (Benos, 1951a); reome-

TPHYECKHE TEPMHMHbI B3ATblI MNPEHUMYILECTBEHHO A3 KHHTH
MoauuuHra (Manning, 1956).



