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Nous avons programm6 en langage F O R T R A N  II 
pour IBM 1620 tous l e s  calculs qui sont d6velopp6s 
dans ce m6moire. Deb applications num6~iques de cor- 
rection de profil de diffraction X seront publi6es ult6- 
rieurement. 

C'est grace aux conseils de Monsieur le Professeur 
C6a, Dilecteur du Centre de Calcul Automatique de 
la Facult6 des Sciences de Rennes, que nous avons pu 
mener ~ bien ce travail: nous lui exprimons ici notre 
plus rive reconnaissance. 
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M6thode Direete de Correction des Profils de Raies de Diffraction des Rayons X. 
II. Influence de la Fente R6ceptriee sur l'Enregistrement d'un Profil de Raie de Diffraction X. 

PAR D. LOUi~R ET D. WEIGEL 

Facult~ des Sciences, Laboratoire de Chimie G~n~rale B, 35-Rennes, France 

(Re¢u le 16 septembre 1968) 

The numerical method of deconvolution described in part I is applied to a study of a broadening 
factor of the diffractometer: the receiving slit. By considering this factor the validity of this direct 
method of deconvolution, which can also be applied to analytical profiles and to experimental profiles, 
is verified. These results are compared with those obtained with the Stokes method for the Fourier anal- 
ysis of line profiles and with those obtained with the Ergun method. An experimental study shows the 
importance of the divergence of parallelism between the receiving slit and the beam of X-rays. 

Introduction 

L'emploi, lors de l'enregistrement d 'un profil de dif- 
fraction X, d'une fente d'analyse d'une certaine largeur, 
parall61e au faisceau, provoque un 61argissement du 
profil 6tudi6 (Alexander, 1950; Wilson, 1964). Cet 61ar- 
gissement ne s'accompagne pas d 'un d6placement du 
centre de gravit6. Toutefois, ce param6tre est impor- 
tant, et le choix de la largeur de la fente dolt d6pendre 
du rapport  entre le fond continu et le maximum du 
pie de diffraction X et de la pr6cision, ainsi que du 
pouvoir de r6solution (Langford, 1968). Nous d6cri- 

runs, dans ce m6moire, l'infiuence de la largeur de la 
fente r6ceptrice sur le profil, ainsi que la correction de 
ce profil par les m&hodes de d6convolution. Une 6rude 
compl6mentaire sur l 'erreur de parall61isme entre la 
fente d'analyse et le faisceau conduit ~t des conclusions 
int6ressantes sur le plan exp6rimental. 

La relation existant entre le profil vrai f ( x )  et le 
profil exp6rimental h(x) se traduit math6matiquement 
par l '6quation (1) (m6moire pr6c6dent): 

h(x)= I ~ f ( Y ) g ( x -  y)dy , (1) 
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off g ( x - y )  est le facteur exprrimental, c'est ~t dire ici 
la fente rreeptrice, drfinie de la fagon suivante" 

g. ,>={10si a x, +a 
si x - y <  - a  et x - y >  +a . 

II est alors ais6 de d6finir les bornes d'int6gration de 
l '6quation (1): 

f,x+a 
h(x)= l x_a f (y )dy .  (2) 

Le problrme revient done h obtenir le vrai profil h 
partir de l ' rquation (2). Nous avons effectu6 cette 
oprration de dreonvolution h l'aide de trois m&hodes 
drveloppres respectivement par Lou~r, Weigel & Lou- 
boutin (1969), par Stokes (1948) et par Ergun (1968). 
La premiere a 6t6 drcrite dans le mrmoire I. Darts 
cette &ude nous avons utilis6 deux procrdrs voisins, 
que nous drfinirons de la fagon suivante, pour ne pas 
alourdir la suite du texte: 
M&hode A: l'intrgrale (2) est calculre a l'aide de la 
formule de Simpson. 
M&hode B: l 'interpolation def(y)  se fait avec des fone- 

tions du type sin ~9(Y) VJ(Y) , en supposant les valeursf(yj) 

identiquement nulles pour yj/~ l'extrrieur de l'intervalle 
[Xa, xn]. L'intervalle [xl, xn] correspond au domaine de 
drfinition du profil h(x). Dans les deux eas nous mon- 
trerons la nrcessit6 dela stabilisation. 

La mrthode de Stokes (1948), basre sur l'analyse de 
Fourier, a 6t6 appliqure telle qu'elle a 6t6 drcrite par 
l'auteur, c'est h dire sans considrrer le bruit de fond, 
dont l ' importance a 6t6 signalre par Tournarie (1958). 

La re&bode de drconvolution d 'Ergun (1968) est 
basre sur des convolutions successives. Le produit de 
convolution (1) s'rcrit: 

h = f . g .  

Ergun drfinit l ' inerrment un de la fagon suivante: 

un=h- ( fn*g )  

l ' itrration se terminant par: 

fn+l =fn + un . 
On choisit h comme valeur initiale de f Le calcul des 
produits de convolution a 6t6 fait ~t l'aide de la formule 
de Simpson. Nous avons choisi comme critrre de con- 
vergence la somme des valeurs absolues S =  27 lu(x)l. 
La fonction g(y) est normalisre, c'est ~t dire dans notre 
c a s  ." 

l a g(y)dy= 1 
ma 

Pour utiliser cette m&hode on doit choisir entre deux 
options: la premiere consiste en une application rigou- 
reuse; dans ce cas, nous devons noter qu'~t chaque 
convolution effecture, le domaine de drfinition de f(x)  
est diminu6 de la valeur a, de chaque e6t6 du profil. 
Done, apr~s quelques itrrations, si g(x) est large par 

rapport h h(x), la rrduction de l'intervalle de drfirtition 
de f ( x )  peut devenir importante. La deuxi~me option 
que propose Ergun permet d'rviter cette rrduction h 
chaque convolution, h l'aide de l 'approximation sui- 
vante: il suppose que f ( x )=h(x )  dans les intervalles 
x = X 1 h X 1 -[- a e t  x = x n -  a i~ xn; xl et xn &ant les 
bornes de l'intervalle de drfinition de h(x). 

Nous avons programm6 en langage F O R T R A N  II 
les trois m&hodes que nous venons de drcrire et ef- 
fectu6 les caleuls sur un ordinateur IBM 1620. 

D~eonvolution de profils analytiques 

L'utilisation de courbes analytiques permet de mettre 
en 6vidence, tr~s facilement, l'61argissement des pro- 
ills provoqu6 par une fente d'analyse. La correction 
math6matique de tels profils 61argis est g6n6ralement 
ais6e. 

(1) Representation du phdnom~ne: opdration de convo- 
lution 

Soit un profil, reprrsent6 par une courbe analytique, 
et suppos6 reprrsenter le profil v r a i f  Si nous le balay- 
ons avec une fente, l'aire interceptre, pour chaque posi- 
tion x~ du milieu de la fente, de largeur 2a, est pro- 
portionnelle h l'intensit6 et correspond h h(x O. La 
surface du profil ainsi drlimit6 est comprise entre les 
limites x , - a  et x, + a. Afro de bien mettre en 6vidence 
le phrnom~ne d'61argissement, nous nous sommes 
donnrs, h titre d'exemple, deux fonctions analytiquesf. 
L'oprration de balayage du profil f par une fente re- 
vient done h faire la convolution entre les fonctions f 
et g, soit (f.g).  Dans la suite de ce mrmoire, nous ap- 
pellerons co la largeur ~t mi-hauteur, c'est h dire la dis- 
tance entre les deux points pour lesquels l'intensit6 du 
profil tombe b. la moiti6 de la valeur de celle du pie. 

Choisissons d'abord, pour la fonction f, un profil 
gaussien correspondant h la courbe d'erreur: 

1 
f ( y ) =  ~-__~ exp - (y2 /2 ) ,  

l ' rquation (2) devient: 

f 
x+a 1 

h(x) = exp (-- yE/2)dy. 
~¢ x --a V ~ 

A l'aide d'une table donnant les valeurs des fonetions: 

~p = Ito 1 - - ~  exp (-- yZ/2)dy, 

nous avons drtermin6 les valeurs numrriques de h(x 0 
pour plusieurs positions de la fente sur le profil. Cette 
position est drterminre h l'aide de l'abscisse comptre 
/~ partir du maximum du profil sym&rique. Ce travail 
a 6t6 effectu6 pour des fentes de largeurs 2a=0,80;  
1,60; 2,00; 3,00. L'influence de la fente d'analyse sur 
l'enregistrement du profil est reprrsentre sur la Fig. 1, 
off la eourbe (a) reprrsente le profil vrai f de largeur 
~t rni-hauteur co/=2,34 et les courbes (b), (c), (d), (e) 
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correspondent aux profils 61argis r6sultant de la con- 
volution (f.g). A partir de ces profils, nous avons re- 
pr6sent6 le pourcentage d'61argissement (~t mi-hauteur) 
en fonction du rapport p=2a/oof [Fig. 2, courbe (a)]. 

Pour des raisons pratiques, li6es essentiellement h la 
capacit6 de l'ordinateur utilis6 (IBM 1620) et au 
d6veloppement de la m6thode B, nous avons choisi 
comme deuxi~me exemple pour f,  la fonction f(y)= 
( l+64y6)-k La d6termination des aires intercept6es 
par la fente de largeur 2a, lorsqu'elle balaye le profil 
a 6t6 faite par calcul, en int6grant: 

f 
x+a 1 

h ( x )  = ,,x-a 1-t-6426 dy, 

car il n'existe pas, h notre connaissance, de tables de 
cette fonction. Le r6sultat math6matique de cette int6- 
gration est le suivant: 

1 
h(x)= ~-/3 [ log 14(x-a)2-21/3(x-a)+ 11 

- log  14(x + a) 2 -  2 l/3(x + a) + 11] 
+ ~ [arc tg (4x + 4 a -  l /3)-  arc tg ( 4 x - 4 a -  1/3)] 
+ ~ [ arc tg (2x + 2 a ) -  arc tg (2x-2a)]  

1 
+ 8 ~ -  [ log 14(x + a) 2 + 2 1/3(x + a) + 11 

- log 14(x-a)z+21/3(x-a)+ 11] 
+-i~-xz [ arc tg ( 4 x + 4 a +  1/3)- arc tg ( 4 x - 4 a +  1/3)]. 

Le calcul de cette expression, c'est ~ dire l'obtention 
des valeurs h(xO, pour diff6rentes positions xi de la 
fente, conduit h la courbe (b) de la Fig. 2. 

Les courbes (a) et (b) de la Fig. 2 caract6risent quan- 
titativement l'61argissement des profils r6sultant de la.  
convolution entre un profil analytique et une fonction 
'cr6neau' g. 

(2) OpOration de dOconvolution de courbes analytiques 
sym~triques 

Si nous consid6rons les profils 61argis h calcul6s au 
paragraphe pr6c6dent, l'op6ration de d6convolution de 
ces profils doit reproduire les courbes d'origine, c'est 
~t dire les profils vrais f qui 6taient d6finis par l'une 
des deux fonctions: 

1 1 
f(y) = ~ exp ( -  y2/2) ou f ( y ) -  

1 V 2 ~  + 64y6" 

Pour cette inversion du produit de convolution, nous 
avons utilis6 la m6thode B sans stabilisation (e=0). 
Darts ce cas, le syst~me d'6quations lin6aires n'est plus 
ind6termin6 (m6moire I). Cette 6tude a 6t6 faite pour 
une fente de largeur 2a=  1,00 et pour des pas de dis- 
cr6tisation 0 diff6rents: 0,1; 0,2; 0,3. De ce fait, le 
nombre de valeurs h(xO 6tant limit6 h 39 dans les trois 
cas, pour des raisons de capacit6 de l'ordinateur utilis6, 
les 'queues' de courbes sont supprim6es h partir des 
valeurs correspondant respectivement h 18,9 % ; 0,13 % 
et 0,03% de la valeur du maximum du profil. Les r6- 
sultats obtenus sont rassembl6s dans le Tableau 1. 
L'importante troncature due au pas 0=0,1 conduit 
naturellement ~t des r6sultats aberrants. Dans les deux 
autres cas, les r6sultats sont tr~s satisfaisants. Nous 
pouvons noter que les 'queues' de courbe pr6sentent 
toujours de tr~s 16g~res oscillations, d'amplitude inf6- 

0,3 

o,I 

I i 

/ 

i I 

Fig. 1. Influence d'une fente r6ceptrice sur l'enregistrement d'un faisceau. Le profil (a) est la courbe d'erreur f(y)=(}~)~)-I 
exp (-y2/2), et les courbes (b), (c), (d) et (e) repr6sentent les profils 61argis par des fentes de largeurs 0,80; 1,60; 2,00 et 3,00 
respectivement. 
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rieure ~ 10 -3. Elles sont dues au mauvais conditionne- 
ment du produit de convolution, et non aux approxi- 
mations faites par l 'emploi de formules de quadrature. 
En effet, si nous consid6rons un profil constitu6 par 
des polyn6mes du second degr6, la formule de Simpson 
(m&hode A) repr6sente alors exactement le profil. 
Dans ce cas, aucune erreur ne se trouve introduite par 
la formule de quadrature. On remarque cependant, 
dans le r6sultat, de 16g~res oscillations sur les 'queues' 
de courbe. L'exp6rience montre que lorsque le para- 
re&re de stabilisation e tend vers z6ro, la pr6cision 
s'am61iore sur le 'corps' de courbe, pal contre l'ampli- 
tude des oscillations sur les 'queues' de courbe a ten- 
dance/~ croRre tr~s 16g6rement, et ceci quelque soit le 
pas d'interpolation (Louboutin, 1968). 

Cette &ude montre done que notre m&hode directe 
de d6convolution s'applique tr~s bien, sans stabilisa- 
tion, lorsqu'il s'agit de courbes analytiques. I1 y a lieu 
de faire appel ~t la stabilisation lorsque l'impr6cision 
augmente sur le second membre, c'est ~t dire sur h. 
En effet, si nous faisons varier la valeur h(x,) d'un seul 
point, d'abscisse x,, du 'corps' de la courbe, de 2%, 
le profil obtenu pour e = 0  est catastrophique. Dans ce 
cas on v6rifie qu'une stabilisation de l 'op6rateur per- 
met de pond6rer cette impr6cision et conduit ainsi 
une solution satisfaisante. 

Nous pouvons remarquer que l'inversion de la con- 
volution, lorsqu'il s'agit de profils analytiques, se fait 

~r~=- 

5 0  

0 /// 
b 

3O 

20 

1o 

i i 

Fig.2. Pourcentage d'61argissement ~ mi-hauteur d'un profil 
f e n  fonction de p = 2a#o:. (a) Profil gaussien; (b) f(y)= 
(1 + 64y6)-1 ; (c) profil experimental. 

Tableau 1. Valeurs f (yj)  obtenues par notre mOthode de 
d~convolution (0=0,1 ; 0=0 ,2 ;  0=0,3)  et par la m~thode 

de Stokes 
Les valeurs exactes sont rassembl6es dans la premi6re colonne. 

Vraies valeurs M6thode 
de f(x) 0-- 0,1 0 = 0,2 0 = 0,3 de Stokes 
0,0003 0,0005 0,0003 
0,0004 
0,0006 0,0004 0,0005 0,0007 
0,0009 
0,0012 0,0015 0,0013 
0,0017 0,0016 
0,0024 0,0024 0,0025 
0,0033 
0,0044 0,0045 0,0045 0,0045 
0,0060 
0,0079 0,0079 0,0080 
0,0104 0,0105 
0,0136 0,0133 0,0136 
0,0175 
0,0224 0,0223 0,0221 0,0225 
0,0283 
0,0355 0,0358 0,0357 
0,0440 0,0438 
0,0540 0,0537 0,0543 
0,0656 0,0231 
0,0790 0,0576 0,0793 0,0791 0,0794 
0,0941 0,0545 
0,1109 0,1760 0,1107 0,1114 
0,1295 0,3883 0,1295 
0,1497 0,2217 0,1498 0,1502 
0,1714 0,1409 
0,1942 0,1922 0,1944 0,1943 0,1946 
0,2179 0,1931 
0,2420 0,2200 0,2421 0,2423 
0,2661 0,2492 0,2660 
0,2897 0,3014 0,2898 0,2899 
0,3123 0,3012 
0,3332 0,4322 0,3329 0,3332 0,3333 
0,3521 0,6421 
0,3683 0,4733 0,3687 0,3683 
0,3814 0,3804 0,3816 
0,3910 0,4174 0,3913 0,3910 
0,3970 0,3998 
0,3989 0,3989 0,3989 0,3989 0,3989 

aussi bien par la m&hode de Stokes (Tableau 1). Les 
r6sultats sont tout h fait comparables aux n6tres.  Nous 
avons v6rifi6 que la re&bode d'Ergun permettait d'ef- 
fectuer ais6ment l 'op6ration de d6convolution d 'un 
profil gaussien. 

(3) Opdration de ddconvolution de 'courbes analytiques 
dissymdtriques' 

Pratiquement les courbes exp6rimentales ne sont ni 
analytiques, ni sym6triques dans la plupart des cas. 
Afin de mener m&hodiquement cette &ude, nous allons 
traiter le cas des 'courbes analytiques dissym&riques'. 
Un tel profil peut &re obtenu en raceordant par leur 
maximum, deux demi courbes de Gauss, par exemple 
hi(y) = exp ( -y2 /2 ) ,  d6finie sur les valeurs n6gatives 
de y, et h2(y)= exp ( -  y2), d6finie sur les valeurs posi- 
tives de y. 

Nous avons utilis6 la m6thode B pour l'inversion du 
produit de convolution, en stabilisant ~ l'aide des ma- 
trices (~A'A' +el) et (tA'A' +eM) d6finies dans le m6- 

A C 25A - 5 
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rrioire I, pour plusieurs valeurs du param&re r6gulari- 
sant. Les r6sultats obtenus sont rassembl6s sur la Fig. 3 
pour plusieurs valeurs de e. Bien que la fonction h(x) 
soit compos6e par des profils analytiques, la stabilisa- 
tion est indispensable. Alors que pour e = 0, le r6sultat 
est aberrant, on voit le profil f prendre une allure phy- 
siquement correcte lorsque la valeur de e augmente. 
Mais il faut s'assurer que les courbes obtenues vdrifient 
bien les donn6es initiales. C'est pour cette raison que 
nous comparons, dans le Tableau 2, les pr6cisions sui- 
vant le degr6 de stabilisation, en v6rifiant le pr0duit 
de convolution ( f~ .g )=hv  (m6moire I) pour quelques 
valeurs de e (1,5; 2; 5). Nous traduisons cette impr6- 
cision par A, qui repr6sente le pourcentage d'6cart pour 
chaque valeur, par rapport aux donn6es initiales h(xO 
soit: 

l h ( x O - h v ( x O I  A % = h(xO - " 1 0 0  . 

Si nous consid6rons les trois exemples de stabilisa- 
tion & l'aide de la matrice (tA'A'+ el), on constate que 
l'impr6cision augmente avec e, c'est h dire avec la sta- 
bilisation. Ce ph6nom~ne s'accompagnant d'une aug- 
mentation de la valeur du d&erminant 5 de cette ma- 
trice, nous pouvons augmenter 5, •pour une m6me 
valeur de e, en introduisant la matrice M, & l'aide de 
la matrice (tA'A'+eM) (m6moire I). Nous pouvons 
constater dans le Tableau 2 que la pr6cision est meil- 
leure pour eM=2M que pour M=2I, alors que la r~- 
gularisation du profil f pour eM= 2M correspond sen- 
siblement & celle obtenue pour el= 51. I1 y aura donc 
lieu de pr6f6rer la stabilisation par eM pour le probl~me 
de la d6convolution. 

Remarquons que la d6convolution de 'profils analy- 
tiques dissym&riques' se fait aussi de fagon satisfaisante 
par la m6thode de Stokes (Tableau 2). Quant & la 
re&bode d'Ergun, l'application de l 'option 1 est im- 
possible ici, eft raison d u p e u  de points caract6risant 
le profil h(x). Le proc6d6 consistant & donner aux va- 
leurs de f (x )  61imin6es & chaque it6ration, les valeurs 
h(x~ corresporidantes. (option 2) n'a pas conduit h un 
r&"ultat satisfalsant, probablement en raison de l'im- 
portance des valeurs extremes de chaque c6t6 du profil. 

D6convolution de profils exp6rimentaux 

(1) Conditions exp~rimentales 
Pour &udier l'influence de la largeur de la fenter& 

ceptrice sur un profil dediffractiod X, nous avons en- 
registr6 la distn'bution de' l'intensit6 sur la 'ligne' de 
focalisation< d'un monoohr0mateur cylindrique, avec 
des largeurs de fente-: diff~rentes. Les caract6ristiques 
techniques du mat6riel utiliS6 et des conditions de tra- 
vail: sont les suivarites: 
; Le g6n6rateur de rayons X Siemens est stabilis6 et 
6quip6 d 'un tube micro-foyer lin6aire C.G.R. & anti- 
cathode de cuivre: Le monochromateur & lame de 
quartz courb6 C,G.R. du type Guinier, est & focalisa- 
don dissym6trique (petite distance= 130 ram; grande 

distance= 510 mm). Nous avons choisi l'angle de 4 ° 
comme angle moyen d'6mergence & la sortie du tube 

rayons X. Apr6s une &ude syst6matique de la surface 
de la lame de quartz, seule la partie centrale ({) a &6 
irradi6e. Nous obtenons ainsi la meilleure image et 
nous r6duisons l 'importance d 'un facteur d'61argisse- 
ment du profil. En effet, lorsque la lame du monochro- 
mateur est totalement irradi6e, les rayonnements r6- 
fl6chis par les parties extremes de la lame correspon- 
dent & des angles d'6mergence fl d'environ 7 ° et 3 ° 
respectivement, alors que le centre du monochromateur 
'v0it' l 'anticathode sous l'angle de 5 °; il en r6sulte tm 
61argissement non n6gligeable du profil (Langford, 
1968). La recherche de conditions optimales de r6- 
flexion sur la lame de quartz n'a pas permis d'61iminer 
totalement la ~radiation K~2, la proportion r6siduelle 
de Ka2 est de l 'ordre de 0,8% lorsque le monochro- 
mateur, est r6g16 pour r6fl6chir le rayonnement Kcq. 

La fente d'analyse, construite & l'Institut de Recher- 
che sur la Catalyse de Villeurbanne, poss6de des 16vres 
anti-diffusantes en tantale massif. Son support est re- 
pr6sent6 dans la Fig. 4. Ses d6placements sont perpendi- 
culaires au faisceau diffract6 et sont rep6r6s h 0,01 mm 
pros (b). Elle permet un r6glage continu de la largeur 2a 
h partir de la valeur minimale de 7/~ (e). Nous avons 
dot6 le support de la fente d'un mouvement goniom& 
trique qui permet une rotation des deux l~vres de la 
fente dans son plan et autour de son centre (d). 

La d&ection se fait & l'aide d 'un compteur h scintil- 
lation Siemens, thermostatis6 par une circulation d'eau. 
La baie de mesure Siemens est munie d'une discrimina- 

E.I=O.I 

II ll ' 

I e.l-O~lJ~ 

A ] e.l= 5.1 

' 1/L 
I I " / " ,  ' ~ . M = 2 . M  / '~ 

• 

Fig.3. Exemple de :r6gularisation, lors de lad6convolution 
d'un profil 'analytique dissym6trique'. 
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tion de hauteur d'impulsions. Un r6glage fin de la dis- 
crimination nous a permis de d6terminer les conditions 
optimales de tension du compteur pour avoir la meil- 
leure r6solution possible. Les comptages pour los maxi- 
ma des profils de diffraction avoisinent 10s coups. Les 
points d6finissant le profil exp6rimental ont 6t6 obtenus 
en faisant la moyenne de cinq comptages successifs, 
afin de diminuer l 'erreur statistique de comptage. La 
d4convolution des profils exp6rimentaux s'est faite 
apr~s avoir soustrait le fond continu qui se trouve 
obligatoirement surimpos6 aux profils h(x). 

(2) lnfluence de l'erreur de paralldlisme 
A l'aide du dispositif goniom6trique d6crit pr6c6dem- 

ment, nous avons 6tudi6 exp6rimentalement l'influence 
de l'inclinaison de la fente dans un plan perpendiculaire 
au faisceau et par rapport  h celui-ci, sur le profil en- 
registr6. Une inclinaison d 'un angle a de la fente pro- 
voque, en g6n6ral, un d6placement du maximum du 
profil et un 61argissement de ce dernier. Pour ce travail 
nous avons utilis6 une fente de 20/z. 

Si l 'on porte sur un graphique la largeur/ t  mi-hau- 
teur o9 des profils observ6s en fonction de l'angle d'in- 
clinaison c~, on obtient une courbe du type de celle re- 
pr6sent6e dans la Fig. 5 [courbe (a)]. On peut constater 
que, dans notre cas, la position verticale de la fente, not6e 
z6ro, n'est pas rigoureusement parall~le au faisceau, 
l'6cart angulaire 6tant ici de 0,25 o. De plus, l'61argisse- 
ment du profil croR tr~s vite quand a s'6carte de la 
position optimale. La position optimale de la fente (a0) 
peut se d6duire aussi de la courbe (b) (Fig. 5) off nous 
avons port6 la valeur des maxima des profils de dif- 
fraction, en fonction de l'angle d'inclinaison ~. I1 est 
bien 6vident que l'influence de l'inclinaison de la fente 
sera d 'autant  plus sensible que le pic de diffraction sera 
fin. Cette s6rie d'exp6riences permet donc d'amener la 
fente d'analyse rigoureusement parall~le au faisceau 
~tudi6. 

Une fois r6g16 le parall~lisme entre la fente d'analyse 
et le faisceau diffract6, nous avons enregistr6, avec un 
pas de lO/z, le m~me profil avec des fentes de largeurs 
diff6rentes: 10, 20, 40, 60, 80 et lO0/z. Un enregistre- 

Tableau 2. Influence de la stabilisation sur la d~convolution d' un profil 'analytique dissymktrique'. 
Comparaison avec la m kthode de Stokes 

el= 1,51 el= 2I el= 51 8M = 2M M6thode de Stokes 
h(x) hv A % hv A % hv A % hv A % hv A % 

0,0000 - 0,0011 - 0,0001 - 0,0004 -- 0,0009 
0,0001 0,0002 0,0002 0,0002 0,0003 - 0,0004 
0,0003 0,0013 0,0012 0,0007 0,0010 0,0007 
0,0011 0,0013 0,0013 0,0011 0,0014 0,0019 
0,0031 0,0026 16" 13 0,0025 19,35 0,0026 16,13 0,0025 19' 35 0,0032 3,22 
0,0079 0,0067 15,18 0,0068 13,92 0,0072 8,86 0,0069 12,65 0,0069 12,65 
0,0183 0,0184 0,54 0,0185 1,09 0,0186 1,64 0,0185 1,09 0,0175 4,37 
0,0391 0,0404 3,32 0,0403 3,07 0,0399 2,04 0,0404 3,32 0,0396 1,27 
0,0773 0,0776 0,38 0,0775 0,25 0,0769 0,51 0,0780 0,90 0,0785 1,55 
0,1408 0,1395 0.92 0,1392 1,13 0,1382 1,84 0,1400 0,56 0,1411 0,21 
0,2369 0,2344 1,05 0,2341 1,18 0,2326 1,81 0,2356 0,54 0,2355 0,59 
0,3678 0,3665 0,35 0,3660 0,49 0,3633 1,22 0,3686 0,21 0,3664 0,38 
0,5272 0,5265 0,13 0,5257 0,28 0,5205 1,27 0,5298 0,49 0,5281 0,17 
0,6976 0,6942 0,48 0,6928 0,68 0,6843 1,90 0,6989 0,18 0,7000 0,34 
0,8521 0,8449 0,84 0,8428 1,09 0,3806 2,52 0,8502 0,22 0,8522 0,01 
0,9607 0,9510 1,00 0,9484 1,28 0,9339 2,79 0,9562 0,46 0,9566 0,42 
1,0000 0,9928 0,72 0,9904 0,96 0,9767 2,33 0,9990 0,10 0,9998 0,02 
0,9814 0,9775 0,39 0,9756 0,59 0,9639 1,78 0,9845 0,31 0,9855 0,41 
0,9286 0,9240 0,49 0,9222 0,69 0,9112 1,87 0,9298 0,13 0,9286 0,00 
0,8472 0,8411 0,72 0,8392 0,94 0,8288 2,17 0,8459 0,15 0,8446 0,30 
0,7448 0,7382 0,88 0,7365 1,11 0,7272 2,36 0,7425 0,30 0,7438 0,13 
0,6310 0,6267 0,68 0,6254 0,88 0,6176 2,12 0,6306 0,06 0,6324 0,22 
0,5153 0,5138 0,29 0,5128 0,48 0,5068 1,65 0,5170 0,32 0,5167 0,27 
0,4057 0,4044 0,32 0,4037 0,49 0,3994 1,55 0,4069 0,29 0,4053 0,10 
0,3075 0,3054 0,68 0,3049 0,84 0,3019 1,82 0,3072 0,09 0,3063 0,39 
0,2247 0,2224 1,02 0,2220 1,20 0,2200 2,09 0,2237 0,44 0,2242 0,22 
0,1582 0,1571 0,69 0,1568 0,88 0,1553 1,83 0,1580 0,12 0,1589 0,44 
0,1073 0,1076 0,28 0,1074 0,09 0,1062 1,02 0,1081 0,74 0,1081 0,74 
0,0699 0,0702 0,43 0,0702 0,43 0,0695 0,57 0,0707 1,14 0,0699 0,00 
0,0441 0,0436 1,13 0,0436 1,13 0,0434 1,58 0,0439 0,45 0,0431 2,26 
0,0266 0,0258 3,00 0,0258 3,00 0,0259 2,63 0,0260 2,25 0,0261 1,88 
0,0156 0,0152 2,56 0,0152 2,56 0,0151 3,20 0,0153 1,92 0,0160 2,56 
0,0087 0,0092 5,74 0,0091 4,59 0,0088 1,15 0,0091 4,59 0,0095 9,19 
0,0049 0,0053 8,16 0,0052 6,12 0,0050 2,04 0,0052 6,12 0,0049 0,00 
0,0026 0,0025 3,84 0,0025 3,84 0,0025 3,84 0,0025 3,84 0,0019 26,92 
0,0013 0,0010 0,0010 0,0011 0,0010 0,0008 
0,0005 0,0001 0,0002 0,0003 0,0002 0,0008 
0,0002 0,0005 0,0005 0,0002 0,0004 0,0008 
0,0000 0,0002 0,0002 0,0001 0,0002 0,0002 

A C 25A - 5* 
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ment correspondant au faisceau r6el pour une fente 
infiniment fine, il est possible de d6terminer rigoureuse- 
ment la largeur du profil vrai f par extrapolation pour 
2a tendant vers z6ro. Pour cela, portons la largeur h mi- 
hauteur co, des profils exp6rimentaux, en fonction de 
la largeur de la fente 2a (Fig. 6); par extrapolation on 
d6duit la largeur wl du profil vraif,  soit ici cos= 82,5p. 

I1 est alors possible de d6terminer le pourcentage 
d'61argissement en fonction de p (Tableau 3), ce qui 
conduit h une courbe repr6sent6e dans la Fig. 2 [courbe 
(c)], du m~me type que celles obtenues avee des profils 
analytiques. 

Tableau 3. Pourcentage d'dlargissement d mi-hauteur en 
fonction de la largeur de la fente, 2a, pour un profil experi- 

mental (I) et pour un profil gaussien (II) 

2a(u) co(u) I I! 
100 111,5 35,15 38,2 
80 102 23,63 24,4 
60 93,5 13,33 12,8 
40 88 6,66 4,9 
20 84 1,81 1,3 
10 83 0,60 0,4 

(3) D~convolution des profils exp~rimentaux 
L'op6ration de d6convolution des profils exp6rimen- 

taux, enregistr6s avec des fentes d'analyse de largeurs 
diff6rentes, doit donner le profil vrai f (x)  ayant pour 

largeur b. re_i-hauteur coj,=82,5/t. Cette inversion du 
produit de convolution a 6t6 faite h l'aide de la m&hode 
A, de la m6thode de Stokes et de la m6thode d'Ergun. 
Nous avons associ6 h la m6thode A la stabilisation par 
la matrice (tA'A'+ eM). En ce qui concerne la d6con- 
volution par la m6thode d'Ergun, nous avons utilis6 
l'option 2 pour la correction des trois profils enregis- 
tr6s avec des fentes de largeurs 100, 80 et 60/z, car 
l'option 1 aurait n6cessit6 de connaitre les profils sur un 
intervalle beaucoup plus grand. Le profil enregistr6 avec 
une fente de largeur 20p a 6t~ corrig6 ~ l'aide de 
l'option 1. 

Dans le Tableau 4 nous donnons toutes les valeurs 
num6riques correspondant h u n  exemple de d6convo- 
lution" il s'agit de la d6convolution du profil enregistr6 
avec une fente de 60p, effectu6e par les m6thodes A (I), 
de Stokes (III) et d'Ergun (II). Les profils d6convolu6s 
correspondants sont repr6sent6s dans les Figs. 7 et 8. Les 
valeurs h(x 0 ont 6t6 divis6es par 105; ceci n'affecte pas 
la forme du profil r6sultant, mais seulement sa hauteur. 
Les v6rifications hv(xO ont 6t6 faites h l'aide des 6qua- 
tions suivantes: 

hv(xO = A ' .  f (yi)  pour la m6thode A (m6moire I) 

et 
x + a  

hv(xi) = Z f ( y j )  pour la m6thode de Stokes. 
x - - a  

I 
' I c ¢ I 

( 
I_r. 

I 

I 

_A 

Fig.4. Support de la fente d'analyse (vues de face et de profil), a, Fente d'analyse; b, d6placement de la fente perpendiculaire- 
ment au faisceau; c, r6glage de la largeur de la fente, d, dispositif permettant l'inclinaison de la fente. 
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Les expressions de A pour ces deux m6thodes ont 6t6 
d6finies pr6c6demment. Pour la m6thode d'Ergun, nous 
appelons A l'e×pression suivante: 

l u(x 0 . 100 
 (xd ' 

l'incr6ment u(xO ayant 6t6 d6fini au d6but de ce m6- 
moire. 

wt ,,,, (,~)r °ups) 

2 0 0 "  

150 

100.  

5 0  

5.1 

- I  0 s 

5.1 O <  b 

I n 

I 
I 
I 
I 
I 
I 
I 

I ~ I I I m t , I p ~ 
- 1  O( o 0 1 o( 

(degr~) 

Fig.5. Influence de l'erreur de parall61isme entre la fente 
d'analyse et le faisceau. Largeur & mi-hauteur o9 (a) et 
intensit6 du maximum (b) des profils enregistr6s en fonction 
de l'angle d'inclinaison a. 

De tels r6sultats s'obtiennent avec tous les  profils 
exp6rimentaux. Les Figs.7, 8, 9 et 10 permettent une 
comparaison de notre m6thode avec celle de Stokes 
d'une part (Figs.7, 9 et 10) et avec celle d'Ergun 
d'autre part (Figs. 8, 9 et 10). Dans tous les  cas les 
profils sont ramen6s & la m~me 6ehelle. Les profils 
vrais obtenus sont compar6s au profil exp6rimental 
enregistr6 avec une fente de largeur de 10/t (Figs.7, 8 
et 9), car on peut consid6rer qu'il est tr~s proche du 
profil r6el; l'61argissement & mi-hauteur 6tant de 0,6% 
seulement (Tableau 3). 

On eonstate que les r6sultats obtenus par notre 
proc6d6 direct de d6convolution r6pondent au pro- 
blame physique. Les profilsfsont tr~s proches du profil 
enregistr6 avec une fente de 10/z; leur largeur ~ mi- 
hauteur avoisine bien 82,5/z (Tableau 5). Dans tousles 
eas, l'impr6cision sur le 'corps' de la courbe est inf6- 
rieure h 1%. 

La m6thode de Stokes conduit h des r6sultats pr6- 
sentant souvent de nombreuses oscillations, sans signi- 
fication physique. I1 ressort du Tableau 5 que cette 
m6thode r6duit trop les profils exp6rimentaux h(x) et 
d'une fagon g6n6rale, d'autant plus que la fonction g(x), 
c'est h dire la fente r6ceptrice, est large. On constate 
sur les Figs. 7 et 9 que les profils f(x) ne r@ondent 
pas au probl~me physique. 

Les profils f(x) obtenus par la technique d6velopp6e 
par Ergun manquent de r6gularit~ en g~n6ral, certaines 
d6formations apparaissent mSme sur les sommets des 
profils (Figs. 8 et 9). Toutefois, les largeurs & mi-hau- 
teur s'6cartent peu de la valeur 82,5/t. Dans la plupart 
des exemples, nous avons observ6 une diminution de 
la somme S =  Z lu(x)l jusqu'& la cinqui~me it6ration 
environ; ensuite S diverge. Les diff6rents r6sultats ob- 
tenus avec eette m&hode correspondent done & la 
valeur minimale de S. 

Les pr6cisions figurant dans le Tableau 4 sont don- 
n6es 5. titre indicatif, elles montrent que les v6rifications 
effectu6es 5. partir des solutionsf(x) sont bien en accord 
avee les donn6es initiales. Toutefois, elles ne sont pas 
le seul crit~re permettant de choisir telle solution plut6t 

w~ 
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J 

C l  I 210 n I I i I I I I I I I I l I I I t t n ~_ 
1 30 0 50 60  70 80 90  100 140 2 a (/o.) 

Fig. 6. Largeur & mi-hauteur o9 du profil exp6rimental en fonction de la largeur de la fente 2a. 
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q u ' u n e  autre .  En  effet, k un  r6sul ta t  abe r ran t  (par  ex- 
emple  F ig .3 ,  e = 0 )  peut  co r respondre  une  pr6cis ion 
excellente.  Les r6sultats  repr6sent6s sur la Fig. 3 nous  
m o n t r e n t  qu ' i l  est n6cessaire de consid6rer  aussi  la 
r6gular i t6  du profil.  Ainsi  la pr6cision c o r r e s p o n d a n t  

la m6 thode  de Stokes est re la t ivement  bonne  (Tab-  
leau 4), alors que le profil  n ' e s t  pas une  so lu t ion  du 

probl~me phys ique  (cf  Tab leau  5: la rgeur  ~t m i - h a u t e u r  
75/z, au lieu de la valeur  a t t endue  82,5p). 

En remarque ,  nous  pouvons  no te r  que le calcul  des 
d imens ions  du foyer  t h e r m i q u e  du tube  ~ r ayons  X, 
d 'apr~s le profil vrai,  condu i t  h une la rgeur  de foyer  
d e u x / t  t rois  fois plus i m p o r t a n t e  que celle annonc6e  
pa r  le cons t ructeur .  Ceci est p r o b a b l e m e n t  dfi fi des 

T a b l e a u  4. Exemple numOrique de d~convolution d'un profil expOrimental h(x), enregistr? avec 
une fente d'analyse de largeur 2a = 60/.t, par notre mdthode (I), celle d'Ergun (II) et celle de Stokes (III)  

I 

h(xi) " f(yj) '----'--"A% 
0,00029 
0,00029 
0,00030 
0,00029 
0 00028 
13 00030 
0 00036 
0 00039 
0 00042 
0 00048 
0 00046 
0 00055 
0 00054 
0 00066 
13 00077 
0 00082 
0,00099 

• 0,00124 
0,00125 
0,00165 
0,00202 
0,00237 
0,00250 
0,00304 
0,00369 
0,00434 
0,00548 
0,00618 
0,00744 
0,00801 
0,01061 
0,01280 
0,01559 
0,01766 
0,02456 
0,03416 
0,05136 
0,07079 
0,10432 
0,12866 
0,15495 
0,16829 
0,18038 
0,17002 
0,14460 
0,11273 
0,08390 
0,05634 
0,03264 
0,02012 
0,01401 
0,01179 
0,00977 
0,00742 
0,00505 
0,00176 
0,00105 

0,001796 
0,001900 
0,002000 
0,002130 
0,002340 
0,002560 
0,002826 
0,002925 
0,003395 
0,003567 
0,004090 
0,004707 
0,005385 
0,006250 
0,007402 
0,008545 
0,010585 
0,011715 
0,013972 
0,016827 
0,019737 
0,023047 
0,027590 
0,033037 
0,037680 
0,047140 
0,054952 
0,066705 
0,078832 
0,102150 
0,133665 
0 185430 
0 252270 
0 358430 
0 473100 
0 616367 
0 736162 
0 870375 
0.931090 
0 945727 
0 896377 
0 812312 
0 678222 
0 523085 
0 379545 
0 264127 
0 180007 
0.117235 
0082915 
0 060195 
0041107 
0.030947 
G 022612 
G 017562 

0,20 
0,43 
0,17 
0,87 
0,59 
0,80 
0,73 
1,19 
1,59 
1,77 
0,03 
0,58 
0,73 
1,03 
0,04 
1,86 
1,92 
1,06 
0,95 
1,43 
0,38 
1,38 
0,16 
0,47 
1,17 
1,18 
0,21 
0,00 
0,79 
0,07 
0,04 
0,53 
0,72 
0,18 
0,42 
0,27 
0,58 
0,67 
0,20 
0,02 
0,14 
0,46 
0,40 
0,23 
0,86 
0,92 
0,00 
0,46 
2,44 
2,69 
4,36 
3,07 
1,95 
0 ,24  

II III 

• f(yj)  ~" A•/o, "f(yj) ^ A 'o/o" 

0 00031 2 35 
G 00037 0 78 
G 00045 2 17 
G 00048 0 56 
G 00044 1 29 
0 00059 1 56 
0 00053 1 49 
0 00063 1 04 
0 00078 1 67 
0 00087 1 12 
0 00095 1 23 
0 00111 240 
0 00138 112 
0 00194 3 67 
0 00169 251 
0 00207 2 00 
0 00287 2 04 
0 00318 0 19 
0 00351 0 78 
0 00462 2 11 
0 00529 0 25 
0 00517 422 
0 00786 0,21 
0 00943 1,84 
0 01096 0,43 
0 01114 1,42 
0 01498 1,37 
0 01895 2,45 
0 02461 0,01 
0 03168 1,62 
0 05331 0,38 
0 07383 0,35 
0 10059 0,98 
0 12193 1,42 
016361 1,23 
0.17623 1,19 
0 17252 0,60 
0 16011 0,94 
0 15083 1,11 
0 12197 1,46 
0.08103 1,29 
0 04986 3,04 
0 03358 0,46 
0 02332 2,16 
0 01291 0,18 
0 01152 2,32 
0 01064 6,47 
C 00579 0,93 
000399 6,08 
000288 4,46 
G 00242 0,84 

-0.00251 
- 0  00153 

0 00056 36,34 
0 00262 7,51 
0 00364 6,25 
0 00337 2,94 
0 00244 2,43 
0 00188 0,55 
0 00240 2,11 
0 00396 2,46 
0 00591 1,90 
0 00745 0,51 
0 00828 0,95 
0 00872 1,92 
0 00951 0,80 
0.01137 0,08 
0 01480 1,00 
0 02021 1,53 
0 D2841 1,12 
0 04072 0,61 
005852 . 0,72 
0 08213 1,37 
C 10961 1,25 
013637 0,05 
0 15611 0,23 
0 16294 0,84 
0 15390 0,69 
013051 - 0,79 
009848 0,30 
0.06568 1,06 
003907 0,49 
G 02227 1,53 
C 01473 0,69 
0.01285 2,06 
G 01233 2,62 
0 01032 5,63 
0 00645 3,62 
0 00225 2,08 

-0.00030 5,46 
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1,0 

0,014747 
0,01201.7 
0,010380 
0,009047 
0,008782 
0,008230 
0,007705 
0,007667 

0,00195 7,4o 
0,00257 3,84 
0,00294 3,90 
0,00199 6,59 
0,00060 1,65 
.0,00015 3,12 
0,00098 3,24 
0,00177 1,85 
0,00208 
0,00180 
0,00172 

Tableau 4 (suite) 

0,00254 4,10 
0,00197 2,62 
0,00147 2,95 
0,00122 3,38 
0,00152 2,43 

-- 0,00036 
0,00140 
0,00331 
0,00388 
0,00274 
0,00076 

- 0,00068 
- 0,00073 

13,94 
4,99 
6,20 

15,37 
9,42 
1,86 

• 24,25 
73,54 

o,." 
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Fig. 7. D6convolution d'un profil exp6rimental enregistr6 avec une fente de 60/~. - . . . . .  h(x); . . . . .  profil exp6rimental enre- 
gistr6 avec une fente de 10/z; - O - O - © - f ( x )  obtenu par la m6thode de Stokes; ZX f(x) obtenu par notre m&hode (e=5). 

facteurs d'61argissement autres que la fente r6ceptrice, 
par  exemple le monochromateur .  

Conclusions 

Ce travail  nous a permis de tester la m6thode directe 
de d6convolution propos6e dans le m6moire I, et de 
la comparer  aux m6thodes de Stokes et d 'Ergun.  
L'aspect strictement exp6rimental  a, en outre, conduit  
h des conclusions pratiques int6ressantes. 

L 'op6rat ion de d6convolution, par  cette m6thode, 
de profils analytiques sym6triques, off l ' impr6cision est 

seulement due aux erreurs d 'arrondi ,  se fait tr~s facile- 
merit; le mauvais  condi t ionnement  de l '6quat ion (1) 
n 'appara i t  pas (Tableau 1). I1 intervient lorsque le profil 
analytique est dissym6trique. Darts ce dernier cas, le 
proc6d6 de stabilisation permet d 'obtenir  une solution 
satisfaisante. La Fig. 3 montre  clairement l ' influence du 
param~tre r6gularisant e. La d6convolution de ces pro- 
ills analytiques par  les m6thodes de Stokes et d 'Ergun 
conduit  ~ des r6sultats 6quivalents. 

La correction des profils exp6rimentaux conduit  
des r6sultats diff6rents suivant les proc6d6s utilis6s, 
sauf lorsque la fonction g(x) est 6troite par  rapport, au 
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Tableau 5. Comparaison des largeurs dt mi-hauteur des 
profils f ( x )  obtenus par notre mdthode (I) et par la 

rnOthode de Stokes (II) 

I It 
2a(/t) e o1(p) ~I(p) 
100 5 84 --  
80 5 82,5 74,5 
60 5 82 75 
40 5 83 80 
20 1 82,5 82 

profil h(x), c'est h dire lorsque l'61argissement instru- 
mental est tr~s faible (Fig. 10). 

L'op6ration de d6convolution de profils exp6rimen- 
taux par notre m6thode n6cessite absolument l'appli- 
cation du proe6d6 de stabilisation. En effet, h une cer- 
taine dissym6trie du profil, s'ajoute une erreur exp6ri- 
mentale, li6e h divers ph6nom~nes: le bruit de fond, 
une mauvaise estimation du fond continu, une erreur 
sur le pas lors de l'enregistrement d 'un profil. Or nous 
avons vu qu'une fluctuation de 2% sur la valeur d 'un 
seul point d 'un profil analytique conduisait ~t des r6- 
sultats aberrants. L'introduetion de la technique de 
stabilisation, permettant une pond6ration de l'impr6- 
eision exp6rimentale, donne une solution qui converge 

vers la solution cherch6e. Les divers profils enregistr6s 
avee des fentes de largeur variable ont redonn6 sen- 
siblement le m~me profil vrai f(x),  apr~s d6convolution 
(Figs. 7 et 9). 

La m6thode de Stokes nous a donn6, dans la plupart 
des cas, des r6sultats ineoh6rents (Tableau 5); ils doi- 
vent &re imput6s k diverses causes, telles que le bruit 
de fond (Tournarie, 1958), la troncature, qui 6tait, dans 
cette 6tude, de l 'ordre de 1% par rapport au maximum 
du profil (Young, Gerdes & Wilson, 1967). 

L'application ~ quelques profils exp6rimentaux de 
la m6thode directe de d6convolution propos6e par 
Ergun, montre qu'au r6sultat satisfaisant obtenu lors- 
que la fonction g(x) est 6troite par rapport au profil 
h(x) (Fig. 10), s'associe une convergence rapide du pro- 
c6d6 it6ratif. Dans les autres eas, on observe une dimi- 
nution de S pendant quatre/~ cinq it6rations, puis une 
augmentation. I1 semblerait done que le proe6d6 it6ratif 
d 'Ergun ne 'converge' pas dans tous les  cas. En con- 
s6quence, le r6sultat le plus pr6eis est obtenu pour la 
valeur minimale de S. C'est 1~ une limitation par rap- 
port h la m6thode que nous proposons; il n'est pas 
possible, en effet, d'obtenir une meilleure pr6cision que 
celle que nous impose le r6sultat correspondant au 
minimum de S. D'autre part, l'impr6cision sur le 
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Fig.8. D6convolution d'un profil exp6rimental enregistr6 avec une fente de 60/t; . . . . . .  h(x); profil exp6rimental 
enregistr6 avec une fente du 10/t; x f(x) obtenu par la m6thode d'Ergun" A f(x) obtenu par notre m6thode (e=5). 
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'corps' du profil est souvent sup6rieure ~ l'erreur ex- 
p6rimentale: dans plusieurs cas (Figs. 8 et 9) le r6sultat 
s'6carte du profil attendu, notamment vers le maximum 
de la courbe. D'ailleurs, l'application rigoureuse de 
cette m6thode (option 1) est d61icate, car elle n6cessite 
la connaissance du profil h(x) tr~s loin de son maxi- 
mum, en raison de la r6duction de l'intervalle de d6- 
finition def(x)/~ chaque it6ration. Ce facteur augrnente 
donc le temps n6cessaire h l'enregistrement exp6rimen- 
tal des profils par rapport ~ la m6thode originale que 
nous proposons. On peut penser que lorsqu'on utilise 
l'option 2, le fait d'imposer les valeurs extrames de fn 

chaque convolution risque d'avoir une influence re- 
grettable sur le r6sultat (Figs. 8 et 9). 

L'aspect strictement exp6rimental de cette 6tude a 
montr6 l'influence de l'erreur de parall~lisme entre la 
fente d'analyse et le faisceau. Ce facteur est d'autant 
plus important que le profil enregistr6 est dissym6tri- 
que. Dans ces conditions, une inclinaison d'un angle 

provoque un d6placement du maximum du pic, as- 
soci6/~ un 61argissement du profil. I1 ne faudra donc 
pas n6gliger ce facteur, lors du r6glage de la g6om6trie 
du diffractom~tre, par exemple, en vue de la d6ter- 
ruination pr6cise des distances r6ticulaires. Si la distri- 

bution de l'intensit6 est gaussienne, on v6rifie ais6ment 
que l'61argissement provoqu6 par une inclinaison de la 
fente, conduit ~ des courbes analogues h celles de la 
Fig. 4. Par contre, dans ce cas, aucun d6placement du 
param&re de position n'est observ6, en raison de la 
sym6trie du profil. En r6alit6, les profils exp6rimentaux 
s'6cartent de cette hypoth~se" en effet, si l 'on compare 
les pourcentages exp6rimentaux d'61argissement h mi- 
hauteur, ~ ceux obtenus/~ partir d'un profil vraifgaus-  
sien, de largeur ~t mi-hauteur c0i=82,5/1 (Tableau 3) 
on constate que les r6sultats exp6rimentaux s'6cartent 
de ceux correspondant ~ l'hypoth~se gaussienne (Fig. 2). 
Bien que certains facteurs exp6rimentaux contribuent 

rendre asym6trique le profil Kcq, il est certain, de 
toutes fa~ons, que l'hypoth~se repr6sentant la distri- 
bution Kcq par un profil gaussien, ou m~me du type 
(1 + k2x2) -1, est approch6e (Backovsky & Bednar, 1967). 

En r6sum6, ce travail, bas6 sur l'6tude d'un facteur 
g6om&rique, nous a montr6 que la d6convolution des 
profils analytiques s'effectuait ais6ment quelque soit le 
proc6d6 employ6; par contre la d6convolution de pro- 
ills exp6rimentaux est soumise au mauvais conditionne- 
ment de l'6quation (1), engendrant des solutions diver- 
ses suivant les m6thodes utilis6es, ou suivant le degr6 
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Fig. 9. D6convolution d'un profil exp6rimental enregistr6 avec une fente de 80/z. . . . . . .  profil exp6rimental enregistr6 avec une 
fente de lO/t; -O - - O  - - O  f(x) obtenu par la m6thode de Stokes; x . . . .  × . . . .  x f(x) obtenu par la m6thode d'Ergun; A f(x) 
obtenu par notre m6thode (e= 5). 
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Fig. 10. D6convolution d'un profil exp6rimental enregistr6 avec une fente de 20/z. f(x) obtenu par notre m6thode (e= 1); 
0 f(x) obtenu par la m6thode de Stokes; A f(x) obtenu par la m6thode d'Ergun. 

de stabilisation pour notre m6thode. Une certaine 
coh6rence intervient seulement, entre ces diff6rents pro- 
c6d6s, lorsque le profil h(x) est tr~s large par rapport 

g(x), c'est ~ dire lorsque l'61argissement des raies dfi 
l 'appareil est petit devant celui que l 'on cherche 

mesurer. Dans les autres cas, nous avons vu que la 
m6thode de Stokes n'a pas conduit aux r6sultats atten- 
dus. Celle d 'Ergun a permis d'obtenir des solutions 
proches du profil r6el f,  mais pr6sentant souvent des 
anomalies aux alentours du maximum, et correspon- 
dant g6n6ralement ~ une impr6cision plus grande 
qu'avec la m6thode originale que nous proposons. 
Nous pouvons noter qu'un des avantages de la m6thode 
d6velopp6e darts le m6moire I, c'est que la technique 
de stabilisation, permettant une pond6ration de l 'erreur 
exp6rimentale, r6gularise le r6sultat. I1 a 6t6, en effet, 
montr6 qu'il 6tait souvent n6cessaire de proc6der ~t un 
lissage des donn6es exp6rimentales avant d'utiliser la 
m6thode de Stokes, si l 'on ne voulait pas obtenir un 
r6sultat aberrant (Tournarie, 1958). L'obtention d'une 
gamme de solutions f~ permet de choisir le profil d6- 
finitif en fonction de la r6gularit6 et de la pr6cision, 
cette derni~re 6tant comprise ~ l'int6rieur de l'intervalle 
de confiance fix6 par l'exp6rience. En pratique, l 'obten- 
tion de trois ~t quatre solutions f~ semble suffire pour 

obtenir le meilleur r6sultat. D'autre part, la raise en 
application de notre m6thode, ~ l'aide d 'un ordinateur 
61ectronique, est ais6e, surtout si l 'on choisit la formule 
de Simpson pour op6rer la quadrature. 

Nous remercions Monsieur M. Lemoine pour sa col- 
laboration efficace dans l'enregistrement des profils de 
raies de diffraction X de cette &ude. 
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