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calculated fol a linear group. For a linear group 

[1=-} i s r l s ]  s ,  

where T denotes the transpose operation. If s r l s ~ s r s ,  
set p--0. All else is the same as for non-linear groups. 
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Simulation des Trajets des Champs d' Ondes darts un Cristal Contenant une Dislocation 
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75230 Paris Cddex 05, France 

(Refu le 4 fdvrier 1975, acceptd le 25 f~vrier 1975) 

The X-ray intensity distribution in the incident plane for a crystal containing a straight dislocation has 
been computed. The trajectories of the wave fields have been drawn in the case of a planar or spherical 
incident wave, and it has been shown that the interaction of the defect with the X-rays gives rise to new 
directions of propagation, near the reflected direction. It has also been shown that the importance of this 
interaction decreases when the defect comes near the reflected direction. 

Introduction 

Bien que la topographic par la m6thode de Lang soit 
maintenant d 'un usage tr6s courant, l 'interpr6tation 

* Ce travail constitue une partie d'une th6se de Doctorates 
Sciences Physiques de l'Universit6 de Paris, enregistr6e au 
CNRS sous le num6ro A09961. 
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Fig. 1. Formation de l'image d'un d6faut en topographic. 1 
image directe, 2 image interm6diaire, 3 image dynamique. 

du contraste des images obtenues reste difficile. Depuis 
plusieurs ann6es de nombreux auteurs ont essay6 de 
comprendre l'origine des trois parties que l 'on distingue 
habituellement: l'image directe, l 'image interm6diaire 
et l'image dynamique (Fig. 1). 

Kambe (1963) a expliqu6 la formation de l'image 
dynamique d'une dislocation par l 'optique g6om6trique 
en interpr6tant sa forme, comme 6tant la caustique des 
rayons qui ont 6t6 courb6s au voisinage du d6faut. 
Ceci correspond aux travaux th6oriques de Penning & 
Polder (1961) ou Kato (1963). 

Dans ces th6ories appel6es th6ories g~om6triques, le 
point caract6ristique d 'un champ d'ondes glisse sur la 
branche de l 'hyperbole 5. laquelle il appartient lorsque 
le cristal est d6form6. Cela provient du fait que le 
vecteur r6ciproque local est modifi6 et qu'en chaque 
point la surface de dispersion doit 8tre redessin6e, ou, 
ce qui revient au mSme, le point caract6ristique de ce 
champ d6plac6 sur l 'hyperbole. Dans le cristal, le 
trajet des rayons X est donc courb6 sans qu'un champ 
d'ondes change de nature: un champ d'ondes 1 reste 
un champ d'ondes 1. 

Mais ceci est insuffisant pour interpr6ter compl~te- 
ment le contraste de l'image d'un d6faut; l 'image inter- 
m6diaire d'un dislocation, par exemple, pr6sente des 
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analogies avec les franges que l'on voit dans le cas des 
fautes d'empilements (Authier, 1968) et ceci ne peut 
~tre expliqu6 que par les interf6rences de champs 
d'ondes de type 1 et 2, qui ont suivi des trajets diff- 
f6rents (Authier, 1967; Balibar & Authier, 1967). 
Aussi est-il n6cessaire de faire apparaRre une nouvelle 
notion qui n'existe pas dans les th6ories g6om6triques: 
celle des champs d'ondes recr66s. 

Ceci a 6t6 expliqu6 par Authier & Balibar (1970) et 
pr6sente des analogies avec la diffraction en lumi~re 
visible, aussi l'appelle-t-on th6orie de la diffraction: 
lorsque la d6formation devient importante le point 
caract6ristique d'un champ d'ondes se d6place sur 
la branche de l'hyperbole 5. laquelle il appartient et de 
plus excite un point sur l'autre branche: un champ 
d'ondes 1 va ainsi donner naissance ~. un champ 
d'ondes recr66 2. 

Les deux th6ories, celle de l'optique de la diffraction 
et celle de l'optique g6om6trique, sont ndcessaires pour 
comprendre compl~tement le contraste de l'image d'un 
d6faut car les deux ph6nom~nes existent simultan6ment 
comme cela a 6t6 montr~ (Balibar, Epelboin & Mal- 
grange, 1975). 

En simulant, au moyen d'un ordinateur, le trajet des 
faisceaux de rayons X, 5. l'int6rieur d'un cristal, nous 
essaierons de comprendre ces ph6nom6nes. Les calculs 
ont d6js. 6t6 effectu6 dans des cas tr6s particuliers. 
Taupin (1967) a calcul6 la r6partition d'intensit6 des 
rayons X dans un cristal contenant une dislocation 
coin perpendiculaire au plan d'incidence. 

Ces calculs ont 6t6 effectu6s dans le cas d'une onde 
plane de largeur infinie et dans les conditions exactes 
de Bragg; cependant, ils ne correspondent pas 5. 
l'exp6rience classique off on utilise tr~s souvent une 
onde incidente sph6rique ou une onde plane de largeur 
limit6e, avec un certain 6cart 5. l'incidence de Bragg. 
D'autres auteurs (Balibar & Authier, 1967) ont dessin6 
le trajet des champs d'ondes pour certaines g6om6- 
tries. 

Nous montrerons le trajet des rayons X, dans un 
cristal contenant une dislocation quelconque, pour 
diff6rentes positions de ce d6faut et dans des conditions 
th6oriques vari6es qui correspondent 5. celle de l'ex- 
p6rience. Nous verrons, en particulier, qu'il est dif- 
ficile de distinguer les champs courb6s et recr66s et que 
la perturbation apport6e par la dislocation 5. la pro- 
pagation des rayons X, n'est pas insensible 5. la posi- 
tion du d6faut 5. l'int6rieur du triangle de Borrmann. 

I .  T h ~ o r i e  

(a) Les ~quations 
Takagi (1962) et Taupin (1964) ont montr6 que les 

amplitudes des ondes qui se propagent 5. l'int6rieur d'un 
cristal sont les solutions d'un syst~me d'6quations aux 
d6riv6es partielles: 

- -  D'o (r) = - inkCz~ (r)D;,(r) 
OSo 

c3 

~st, 
- - - -  D;,(r) = - ink CX,,(r)D;, (r) 

+ 2ni(kflh-., ~ h . u(r))D~, (r) (1) 
csh 

off - 2'h et 2'~ sont les coefficients du d6veloppement en 
s6rie de Fourier de la susceptibilit6 di61ectrique du 
cristal. 

- C est la polarisation de l'onde. Nous utiliserons 
uniquement C-- 1. 

- k = l / 2  est le nombre d'onde, de la radiation 
utilis6e. 

- u ( r )  repr6sente la d6formation, dans le cristal, 
au point de coordonn6es r. 

- h est le vecteur r6ciproque de la r6flexion. 
- Do et D~, sont les amplitudes des ondes r6fract6e 

et r6fl6chie, et leurs d6riv6es sont calculdes le 
long d'un syst6me d'axes obliques So et st, respecti- 
vement parallbles aux directions r6fractde et r6- 
fl6chie. 

Les explications de Takagi (1969) montrent que 
cette th6orie rdunit 5. la fois la diffraction et l'optique 
g6om6trique. De plus, ces 6quations pr6sentent le 
grand avantage d'atre valables quel que soit le type 
de l'onde incidente sur le cristal et quelle que soit la 
ddformation. Malheureusement, leur g6n6ralit6 les 
rend difficile 5. int~grer 5. la main et ceci n'a ~t6 effec- 
tu6 que dans des cas particuliers (Balibar, 1969; 
Chukovskii, 1974; Kato, 1974; Litzmann & Jana6ek, 
1974). 

De fa~on g6n6rale et particulibrement pour les dis- 
locations, il est n6cessaire d'avoir recours aux m6thodes 
num6riques et aux ordinateurs. 

(b) MOthode d'intOgration 
Dans les programmes que nous avons construits, 

nous avons utilis6 l'algorithme mis au point par Au- 
thier, Malgrange et Tournarie (1968). 

Nous n'en donnerons donc qu'un rgpide aper(;u. 
Soient p et q les pas d'int6gration choisis le long des 
directions So et sh; si nous 6crivons les quantit6s 

n = -½inkpzT, 

B = - ½inkqxn 

W(So, Sl,) = i~q kill ,-  ?si, h. u(r) , (2) 

le systbme d'6quations (1) se r6sume 5.: 

P e s o  D;(so, S.)=2aDi(so.S,,) 

8 
q esh D;,(So, S,,)= 2BDo(so.S,,) 

+ 2W(so, s,)D;(so, Sh). (3) 

Pour exprimer les d6riv6es, on utilise la m6thode de 
la d6riv6e au demi pas qui permet de n'avoir une im- 
pr6cision qu'au troisi6me ordre seulement: soit une 
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fonction f(x), on peut 6crire son d6veloppement en 
s6rie de Taylor: 

f (x + p) = f (x + p/2) + p/2 --~x f (X +p/Z) 

02 
-'k p2/8 --~-~xz f (x +p/2) 

33 
+pa/48 -~-X~-x3f(x+p/Z)+... , 

f (x) = f (x + p/2 )-p/2 -Sx f (X +p/2) 

,92 
+p2/8 ~-z f (x  +p/2) 

33 
-pa/48 --~-~f(x +p/2)+ . . . .  

Par soustraction, on obtient: 

f ( x  +p)=f(x)+p ~---xf(X +p/2) 

+pa/24 ~ f ( x  + p / Z ) + . . .  

ce qui permet une approximation correcte. 
Ainsi le syst~me d'6quations (3) se transforme en" 

Do(so, sh)= Do(so-p,s~) + 2AD'n(So-p/2,sk) 

D'h(So, s,) = D'h(So, s, -- q) + 2BD'o(So, Sk - q/2) 

+ 2W(So, Sh--q/2)D£(So, Sh--q/2). (4) 

En choisissant un pas d'int6gration suffisamment 
faible, et comme les amplitudes des champs d'ondes 
varient lentement, on peut remplacer les expressions 
au demi pas par l'approximation suivante: 

f (x + p/2) ~_ ½[f (x) + f (x) + p)] . 

Ceci permet d'6crire le systbme (4) sous la forme du 
produit matriciel: 

"D'o(So, Sh)" 

.D'n(So, Sh) 

,A  ACl B] 
= l / d [  

LAB B C1 

"D;,(So--p, sh)] 
D;(~o--p, sh)l 
D'h(so, s,--q) I 
.D'o(So, sh--q)J 

avec 

C1= 1 + W(so, sh-q/2) 

/V 

IELE M 

Fig. 2. Principes du calcul effectu6: r6seau d ' int6gration n e s t  
la normale  ~t la face d'entr6e. 

I t l Surface 
, / / / / / / i  

LEM 

S o Q - dteint S h 
A ,, calculd sur la neligne 
0 ,, calculii sur la n*l  ligne 

Fig. 3. Principes du calcul effectu6: condit ions aux limites sur 
la face d'entr6e et calcul pas ~t pas. 

Cz= l -  W(so, sh-q/2) 

d =C2-AB. (5) 

On voit donc que les valeurs des amplitudes des 
champs d'ondes en un point A de coordonn6es So, Sh 
ne d6pendent que des valeurs des amplitudes aux 
points B et C (Fig. 2) qui sont les noeuds imm6diate- 
ment voisins sur le r6seau dessin6 avec les pas p e t  q 
parrallblement ~ So et sh. 

En int~grant le syst~me (5) pas & pas, on pourra 
donc obtenir l'amplitude des champs d'ondes dans 
le cristal et sur la surface de sortie. 

L'onde incidente sur le cristal est simul6e de la 
fagon suivante: on normalise son amplitude et on 
illumine un nombre variable de points sur la premiere 
ligne calcul6e: un point repr6sente une onde spMrique, 
trente & quarante points permettent d'obtenir une onde 
plane avec une bonne approximation. Dans le premier 
cas, cela revient ~ choisir une fente d'entr6e dont la 
largeur correspond au pas transverse de calcul 
TRANSV (Fig. 3), dans le second cela correspond 
une onde plane limit6e par la fente source comme c'est 
le cas avec un spectrom6tre. 

En r6alit6, dans le programme, on indique l'6pais- 
seur 616mentaire de calcul ELEM ainsi que la largeur 
de la fente d'entr6e; la machine calcule les pas d'int6- 
gration p et q et choisit le hombre de points sources 
automatiquement. 

Si on applique la relation d'incertitude Ak.  Ax= 1 
on s'apergoit qu'avec le pas de calcul ELEM=2pm,  

A C 3 1 A  - 5 
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pour la r6flexion 220 Mo K~, l'onde sph6rique simul6e 
a une divergence de 20" et que si la fente d'entr6e est 
large de 40/tm la divergence de l'onde plane est de 
rordre de 0,2". Ces approximations sont suffisantes, en 
eomparaison avee celles qui sont effeetu6es dans l'int6- 
gration et ceei est d6montr6 par le bon accord qui 
existe entre les simulations et les topographies exp6ri- 
mentales (Epelboin, 1974a, b). 

(c) Calcul de la d~formation due dune dislocation lin~aire 
Nous avons tenu compte de l'anisotropie, dans le 

calcul des d6riv6es de la d6formation u(r), en appli- 
quant la th6orie d6velopp6e par Stroh (1958). 

Elle est d'ailleurs utilis6e dans les simulations de la 
microscopie 61ectronique (Head, 1967) et des d6tails 
pratiques sont donn6es par Hirth & Lothe (1968). 

Le calcul des d6riv6es, le long du syst6me d'axes 
obliques so et sh, (Fig. 4) donne lieu/t des expressions 
compliqu6es que nous ne rappellerons pas ici (Epel- 
boin, 1974b). 

II. R6sultats du calcul dans le cas d'une onde 
incidente plane 

Dans tousles  cas, nous avons imagin6 un cristal de 
silicium de 800/zm d'dpaisseur. La rdflexion utilisde 
est 220 et la radiation Mo K~. La dislocation introduite 
est oblique et traverse le cristal sous un angle de 60 .0 
environ. Son vecteur de BiJrgers est ½ [101] (Fig. 5) et 
nous avons supposd que nous l'dtudions dans le plan 
d'incidence of 1 elle est/t  400/zm de la surface. 

(a) c~(d0)= -0 .547 x 10 -5 rad. 
Ceci correspond/t r/= - 1. 
La Fig. 6 donne le r6sultat de la simulation lorsque 

la dislocation est ddplacde de gauche/t  droite dans le 
cristal. 

La direction So est/ t  gauche, et le champ d'ondes 2 
se propage done aussi de ce c6t6. 

La Fig. 6,1 correspond au cas o/1 la dislocation est 
sur le trajet du champ 2; il est compl6tement perturb6 
et on peut noter que des rayons X apparaissent 

/ 
Y 

Fig. 4. Syst6mes d'axes utilis6s: ~t est l'angle d'asym6trie, h le 
vecteur r6ciproque de la r6flexion. 

,<,," ',,, 
I , !  ",, 

/ J l  i 
, l . f f  ~---1---_- .=~ . . . . . .  

, , / I  t / \  , / "  

J ,-" / , ' I  \ 
, , , , - ' / , , , - i x , , , , ,  , 

Fig. 5. Orientation de la dislocation 6tudi6e. 

0 

i 

| 

r, ' l ~ ~  
3 3 3 

r. i~ . 

s-o 31 13 5 

Fig. 6. Simulation dans le cas de l'onde plane tt = - 1. Position 
du coeur de la dislocation: 6,0 cristal parfait; 6,1 x= +60 
/tm, z=400 am; 6,2 x= +30 am, z=400 am; 6,3 x=0 am, 
z=400 am; 6,4 x= -30/tm, z=400 am; 6,5 x= -60 am, 
z=400/tm. 
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principalement dans deux nouvelles directions mar- 
qu6es l '  et 3. 

1' est parall~le/t Sh, 3 correspond /l un m61ange de 
champs courb6s et recr66s qui interf6rent. Dans la 
direction 1 l'intensit6 est tr6s faible; ceci correspond 
/t l'image dynamique. 

Dans le cas de la Fig. 6,2 la dislocation n'est plus 
exactement sur le trajet du champ d'ondes 2. On peut 
cependant observer que les effets ne sont pas n6glige- 
ables. Les deux champs d'ondes 1 et 2 sont courb6s en 
sens oppos6 et cette figure montre que l'effet de la 
dislocation se fait sentir, mSme/l de longues distances. 

Si on dessine (Fig. 7) la d6sorientation des plans 
r6flecteurs autour du coeur, on s'aper¢oit qu'il ne 
peut s'agir que d'effets faibles. 

On constate, de plus, que la largeur des faisceaux 
diminue, au niveau du coeur du d6faut; ce ph6nom6ne 
est toujours constat6 e t a  6t6 expliqu6 par Balibar & 
Malgrange (1975): pr6s du coeur les variations du 
vecteur d'onde k sont grandes, aussi il lui correspond, 
dans respace du cristal, une diminution de la largeur 
ztx du faisceau, en accord avec la relation ,dk.  d x =  1. 

La Fig. 6,3 montre les effets h longue distance de la 
dislocation car le coeur de la ligne est juste sur la 
hauteur du triangle de Borrmann. 

Dans les cas des Figs. 6,4 et 6,5 la dislocation entre 
dans le faisceau du champ 1; on constate que les 
perturbations apport6es sont bien plus faibles que 
dans les cas des Figs. 6,1 et 6,2. Nous aurons l'occasion 
de constater /t nouveau ce ph6nom~ne: nous avons 
toujours remarqu6 que la perturbation, apport6e par 
la dislocation,/l la propagation des rayons X, diminue 
lorsque le coeur du d6faut se rapproche de la direction 
r6fl6chie. 

(b) c~(z10)=0.547 l0 -5 rad. (r/= + 1) 
En changeant le signe de l'6cart /l l'incidence de 

Bragg, on 6change les positions respectives des deux 
champs d'ondes. Le champ 1 est donc maintenant /l 
gauche. 

On peut, d~s /t pr6sent, pr6voir que les effets ne 
seront pas les mSmes qu'auparavant. Penning & Polder 
(1961) ont montr6 que dans un cristal d6form6 /L 
gradient constant les champs 1 et 2 se courbent en 
sens inverse. Dans le cas pr6sent, il faut donc s'attendre 
/tce que pour une position 6quivalente de d6faut, les 
trajets soient courb6s en sens oppos6. 

Ceci est visible sur les simulations de la Fig. 8. 
Evidemment, on ne peut pr6voir simplement la fa¢on 
dont les champs d'ondes se courbent parce que, autour 
d'une dislocation, la d6formation varie de fa¢on com- 
plexe, mais aussi parce que la recr6ation de champs 
d'ondes intervient et que nous ne voyons, sur les 
simulations, que le r6sultat global de ces deux ph6no- 
m6nes. 

Les Figs. 8,1 et 8,2 montrent la formation de l'image 
directe de la dislocation. Nous aurons l'occasion de 
revenir sur ce ph6nom6ne lors de l'6tude en onde 
sph6rique. 

lll~m i 

Fig. 7. Forme et dimensions, dessin6e dans le plan d'incidence, 
des plans dont l '6cart / t  l ' incidence de Bragg est sup6rieur/l  
la largeur ~t mi-hauteur du profil de r6flexion. 

'0 ~ 1 31" i~, i ~ 

1 3 1' 3 2 

"~ 
3 3 1' 3 3 

5 

Fig. 8. Simulation dans le cas de l 'onde plane t /= + 1. M6mes 
positions du d6faut que dans la Fig. 6. 

A C 31A - 5* 
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(¢) R6partition de l'intensitO 
La m6thode de repr6sentation que nous avons utilis6e 

jusqu'5, pr6sent visualise bien les trajets des champs 
d'ondes; cependant, elle a l e  d6faut de rendre im- 
possible toute 6valuation de leur intensit6. C'est pour- 
quoi nous pr6sentons dans la Fig. 9 les Figs. 6,1 et 8,1 
d'une fagon diff6rente: 5. huit profondeurs diff6rentes 
nous avons dessin6 l'intensit6 calcul6e des rayons X. 

Ainsi on s'apergoit que les champs recr66s et courb6s 
ont une intensit6 beaucoup plus 61ev6e dans le cas de la 
Fig. 9,2 que dans le cas de la Fig. 9,1; ceci r6sulte du 
fait que l'interaction du d6faut a lieu avec un champ 1 
dont l'intensit6 est d6js. grande. On voit aussi que ces 
effets n'apparaissent qu'en dessous du niveau du coeur 
de la dislocation. ° 

Ceci est confirm6 par la Fig. 10 qui est un grossisse- 
ment des ph6nom6nes qui se produisent pros de la 
ligne de dislocation. 

Ceci a 6t6 expliqu6 par la notion de paquets de 
champs d'ondes (Balibar & Malgrange, 1975): dans la 
r6alit6, le long d'une direction donn6e ne se propage 
pas un champ d'ondes de largeur infinie, mais un 
ensemble de largeur finie qui correspond 5. un petit 
segment sur la surface de dispersion. Ce paquet, 
lorsqu'il rencontre les zones perturb6es du cristal, perd 
sa coh6rence. I1 apparatt alors deux nouveaux paquets 
de champs d'ondes qui se propagent s6par6ment et ce 
dernier ph6nom~ne n'est pas imm6diatement visible: 
il faut avoir d6js. travers6 une partie de la zone d6form6e 
pour que les deux paquets se diff6rentient, c'est 5. dire 
8tre au-dels, du coeur du d6faut. 

Comme le montre la Fig. 10, le type des champs 
d'ondes excitateurs et la d6formation interviennent: 
lorsqu'on change le sens du vecteur de Biirgers la 
figure n'a plus le m~me aspect. 

Ceci est d'ailleurs confirm6 par l'observation de 
topographies et leur simulation (Epelboin, 1974). 

HI. R~suitats du calcul dans le cas d'une onde 
incidente sph~rique 

En allumant un seul point sur la face d'entr6e du cristal, 
nous avons simul6 une onde sph6rique. La Fig. 11 
montre les r6sultats obtenus lorsque la dislocation 
prend successivement les positions que nous avons 
d~j5. ~tudi6es. 

Les franges de Pendell6sung sont bien visibles, dans 
tous les cas, mais leur forme est modifi~e, m~me ~. 
longue distance, par la pr6sence de la dislocation. 

L'interpr6tation de ces r6sultats est encore plus 
difficile qu'auparavent car tous les ph6nombnes co- 
existent: le long d'une m~me direction se propagent 
des champs d'ondes 1 ou 2 et il devient encore plus 
hasardeux de vouloir distinguer les champs courb6s des 
champs recr66s. 

La Fig. 11,1 montre la formation de l'image directe 
du d6faut. Comme nos calculs ob6issent uniquement 
aux 6quations de Takagi, c'est 5. dire aux lois de la 
th6orie dynamique, on volt qu'il n'est nul besoin de 

AO= +0551°"5 

[max 

~oo 
z 

Ae=.O.55 'o'5 

Imax 

400 

800 
r z 

(b) 

Fig. 9. R6partition de l'intensit6 dans le cas de (a) la Figs. 6,1 
et (b) la Fig. 8,1. /max repr6sente la valeur maximale de 
l'intensit6 (en unit6s arbitraires). 
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faire appel ~. la throrie cin4matique pour comprendre 
l'existence de cette image; simplement comme ces deux 
throries se rejoignent lorsque le cristal est tr~s dr- 
formr, il n'est pas 6tonnant que nous voyons bien ce 
ph4nom~ne. 

I1 est cependant certain que si l 'onde sph4rique in- 
cidente avait une divergence moins grande, une partie 
de cette image pourrait  disparaitre. Ce rrsultat  ex- 
plique aussi que la throrie cinrmatique soit insuffisante 
pour interprrter les images directes de drfauts et ne 
puisse donner qu'une approximation (Authier, 1968; 
Epelboin & Ribet, 1974; Bowen & Miltat, 1975). 

Les Figs. 11,2 et 11,3 montrent  la formation des 
images intermrdiaire et dynamique. De plus on s'aper- 
qoit que les champs d'ondes perturbrs se propagent de 
fa~on privil4gi4e, soit dans la direction % soit dans des 
directions proches de celle-ci. Enfin les Figs. 11,4 et 
11,5 confirment un phrnom~ne drjb. vu" l ' interaction 
de la dislocation et des champs d'ondes est plus 
faible au fur et b. mesure que le drfaut  se rapproche du 
bord droit du triangle de Borrmann. 

Si on examine, maintenant, un agrandissement de la 
rrparti t ion d'intensit6 autour du coeur les conclusions 
sont les m8mes que dans le cas de l 'onde plane" la 
perturbation apparait  en dessous du coeur et la rr- 
partition d'intensit4 est modifire en changeant le signe 
du vecteur de Burgers (Fig. 12). 

IV. Etude d'une dislocation coin perpendiculaire 
au plan d'incidence 

On peat se demander si les r4sultats prrcrdents, bien 
que la dislocation soit quelconque, sont grnrraux. 
Nous avons done simul6 une dislocation coin perpen- 
diculaire au plan d'incidence parce que c'est le seul cas 
off on puisse simplement imaginer la drformation des 
plans rrflecteurs. 

La Fig. 13 prrsente les rrsultats obtenus pour routes 
les propagations que nous avons 6tudi4es prrcrdem- 
ment. Nous y avons ajout6 [Fig. 13(d)] le cas parti- 
culier oO l 'onde incidente est plane et exactement 
l'angle de Bragg. 

Les conclusions que nous pouvons tirer de cette 
~tude sont les m~mes que prrc~demment: sans ~tre 
identique, la propagation des rayons obrit  aux m~mes 
lois que celles que nous avons constatres prrcrdem- 
ment. La Fig. 13(d) confirme de plus que la courbure 
des champs d'ondes et lear recrration s'effectue de 
fa~on privilrgire dans des directions proches de la 
direction %. 

Conclusion 

Ces simulations montrent  que l 'interpr~tation de la 
propagation des rayons X dans an cristal tr~s d~form~ 
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Fig. 10. Rrpartition de l'intensit6 prt~s du coeur. 10,1 correspond ~t la Fig. 6,1, 10,2 b. la Fig. 6,2, 10,3 ~t la Fig. 8,1, 10,4 ~ la 
Fig. 8,2. 
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ne peut ~tre expliqu6e que par la pr6sence simultan6e 
de champs d'ondes courb6s et recr66s. L'influence de la 
dislocation s'6tend sur de larges distances, ce qui peut 
rendre hasardeux un calcul qui d6couperait le cristal 
en zones bonnes ou mauvaises. Les champs d'ondes 
perturb6s se propagent de fa~on privil6gi6e dans des 
directions proches de la direction r6fl6chie et l'effet de 
la perturbation apport6e au cristal par la dislocation 
diminue lorsque le d6faut se rapproche de la direction 
r~fl~chie. 

Pour am61iorer la compr6hension de ces ph6nom/~nes, 
il serait n6cessaire d'6tudier s6par6ment l 'optique de la 
diffraction et ropt ique  g6om6trique; cependant une 
6tude globale, comme celle que nous avons entreprise, 
permet de visualiser la propagation r6elle des rayons 
X dans un cristal d6form6. 
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Fig. 13. Simulation d 'une dislocation coin b=½[l l0] .  Toutes les autres conditions sont identiques aux simulations pr6c6dentes. 
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Analytic Approximations to Incoherently Scattered X-Ray Intensities 
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The theoretically calculated incoherently scattered X-ray intensities of Cromer & Mann [J. Chem. 
Phys. (1967). 47, 1892-1893] and Cromer [J. Chem. Phys. (1969). 50, 4857-4859] for the elements 2 to 
95 and 102 have been fitted to an analytic function. The coefficients of fit are tabulated and the accuracy 
of the fitting is discussed. The accuracy is very good for sin 0/2 <_ 1.5 ~ -  1. 

In studies of liquids and amorphous solids by X-ray 
diffraction it is often necessary to remove the inco- 
herently scattered contribution to the measured inten- 
sities. This contribution may be calculated using data 
taken from published tables of theoretically calculated 
atomic incoherent X-ray intensities [li,e(s), s =  
sin 012], e.g. International Tables for X-ray Crystallog- 
raphy (1962), Cromer & Mann (1967), Cromer (1969), 
Tavard, Nicolas & Rouault  (1967). These published 
intensities are however only tabulated for certain fixed 
values of s whereas in practice they may be needed for 
values of s other than these. It is convenient therefore 
to fit the tabulated data to an analytic function of s 
which may then be evaluated as required for any inter- 
mediate values of s. This has been done by Hajdu 
(1972) for the incoherent intensities calculated using 
Clementi wave functions by Tavard et al. (1967) for 
the elements from 2 to 36 inclusive. An almost com- 
plete set of incoherent intensities has been calculated 
by Cromer & Mann (1967) for spherically symmetric 
free atoms and by Cromer (1969) for aspherical free 
atoms using SCF Hartree-Fock wave functions; only 
the intensities for elements from 95 to 101 inclusive 
are missing from the set. In this paper the coefficients 
of an analytic function which has been fitted to this 
set of incoherent intensities are presented. 

In the tables of Cromer & Mann (1967) and 
Cromer (1969) the incoherent intensities are listed for 
each element at s values 0.0, 0.005, 0.01, 0.05, 0.10, 
0.15, 0.2, 0.3, 0.4, 0.5, 0.6, 0.7, 0.8, 0.9, 1.0, 1.5, 2.0, 
3.0, 4.0, 5"0, 8.0 A -1. In X-ray diffraction experiments 
intensity measurements are not usually made at values 
o f s  greater than 1.5 A -1 (the maximum possible value 

of s attainable when using Mo Kc~ X-rays in 1.41/~-1) 
so it was decided to choose an analytic function which 
would fit the tabulated intensities well for s between 
0.0 and 1.5 ,~-1. Traditionally X-ray scattering factors 
have been fitted to a function which is the sum of a 
number of Gaussians and a constant; Cromer & 
Waber (1965) used four Gaussians and a constant and 
hence obtained a nine-coefficient fit. On the other 
hand electron scattering factors have been fitted to the 
sum of a number of Gaussians without any constant 
term, e.g. Smith & Burge (1962). It was therefore 
decided to try fitting F(s)= Z-line(S ) (Z is the atomic 
number), which is a smoothly decreasing function of s 
of the same general form as X-ray and electron scat- 
tering factors, to the sum of either four Gaussians and 
a constant or of five Gaussians. Preliminary investiga- 
tion showed that the latter gave a better overall fit and 
used less computer time in doing so. Hence the analytic 
function chosen was 

5 

Flit(s) = ~ a, exp ( -b , sZ) ,  
l = l  

where the at and b, are the ten coefficients of fit. A 
non-linear least-squares fitting procedure (Pennington, 
1970), in which the sum of the squares of the absolute 
differences between the fitted and tabulated values of 
F(s) was minimized, was used to calculate the coeffi- 
cients of fit. No weighting of the data was applied prior 
to the fitting procedure and hence no one region of s 
was emphasized relative to another. 

In Table 1 the coefficients of fit are listed for each 
of the elements together with two indications of the 
quality of fit. The column headed MPD gives the mean 


