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Abstract 

A neutron diffraction study of Debye-Waller factors 
has been performed on ThC and ThC0.77 powder 
samples at 4 and 250 K on the high-resolution 
diffractometers D1A and D1B of HFR (Grenoble); 25 
diffraction lines were resolved and analysed with 
wavelength 2 = 1.21 /k on D 1A, and 22 lines with 2 = 
1.28 A on D1B. In the case of ThC, it is shown that the 
results (BTh ---- 0.07 _+ 0 .05 /k  2 and B c = 0.40 +_ 0.08 
A z at 4 K; Bxh = 0.32 + 0"08 A 2 and B c = 0.68 + 
0.08 A 2 at 250 K) are mainly due to the thermal 
vibrations. For ThC0.77, we find Brh = 0.23 + 0.03 /k 2 
and B c = 0.47 + 0.05 A 2 at 4 K, and Brh = 0.48 + 
0 . 0 4 A :  and Bc = 0.69 + 0.05 /k ~ at 250 K. The 
enhancements of the Debye-Waller factors compared 
to the stoichiometric case are attributed to the static 
distortions induced by the presence of 23% vacancies 
in the carbon sublattice. The mean-square static 
displacements of thorium and carbon atoms are found 
to be about 1% of the lattice parameter" v/(AX2)Th ---- 
0-08 +_ 0.03 A and ( X / ~ ) c  ~- 0.05 _ 0.03 A. 

Introduction 

Les carbures d'actinides de structure NaCI partagent 
avec ceux de mbtaux de transition un certain nombre de 
propri+t6s physiques remarquables (temperature de 
fusion 6lev6e, grande duret6, conduction m&allique, 
. . . ) ,  la raison pour laquelle ce type de compos6 a 
depuis longtemps attir6 l'attention des exp6riment- 
ateurs et des th6oriciens. 

Mais la propri6t6 commune /~ laquelle nous nous 
int~ressons i c ies t  celle de pouvoir accommoder une 
forte proportion de lacunes dans le sous-r6seau 
carbone: en particulier, la phase ThCa_ x s'+tend 
environ de ThC0,67 a. ThC0,98 (de Novion, 1976). 
L'influence de la pr6sence de ces lacunes en forte 
concentration sur les propri&+s physiques des carbures 
m&alliques a fait l'objet de nombreuses 6tudes (Toth, 
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1971; de Novion, 1976); par contre, leur effet est 
encore mal connu au niveau microscopique (structures 
atomique et +lectronique). Dans cet article, une &ude 
au niveau atomique est pr6sent+e dans le cas particulier 
de ThC~_x en proposant une ~valuation des d~place- 
ments statiques des deux types d'atomes (amplitude 
quadratique moyenne) par rapport aux sites du r+seau 
de base quand on y introduit 23% de lacunes de 
carbone. 

Pour cela, des mesures de facteurs Debye-WaUer 
intervenant dans les spectres de diffraction de neutrons 
ont +t+ effectu+es fi 4 et 250 K sur des ~chantillons en 
poudre de ThC0,77 et de son homologue (quasi-) 
stoechiom&rique ThC: en effet, un facteur Debye-  
Waller repr+sente l'att6nuation de l'intensit6 des raies 
de diffraction lorsque les atomes du solide +tudi6 ne se 
trouvent pas exactement sur les sites du r6seau; dans le 
cas de ThC, cet effet est essentiellement dfi aux 
vibrations thermiques; par contre, pour ThC0,77, b, 
l'effet thermique s'ajoute celui des d~placements 
statiques des atomes. 

I1 est int6ressant de remarquer que le carbure de 
thorium est un compos6/particuli~rement favorable 
pour un tel type d'&ude:/les amplitudes de diffusion 
coh+rente de neutrons du/thorium et du carbone (0,99 
et 0,66 x 10 -14 m respe~ivement) permettent une ~tude 
statistique convenable/de l'ensemble du spectre de 
diffraction dans tout le domaine de composition 
ThC~_ x; ceci n'est par contre pas le cas pour la plupart 
des carbures de m6taux de transition. De plus, le choix 
d'un compos6 ~ grand param6tre cristallin est re- 
command+ pour que le plus grand nombre de r6flexions 
soit observable sur le spectre de diffraction /~ longueur 
d'onde de neutrons donn6e. 

Th~orie 

D'apr6s la th~orie de la diffraction de neutrons, pour un 
compos~ diatomique de structure NaCI, l'intensit6 des 
raies diffract6es par un ~chantillon polycristallin de 
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forme cylindrique s'exprime de faqon simple en 
fonction des amplitudes de diffusion coh~rente b e t  des 
facteurs Debye-Waller  W = B sin 2 0/). 2 relatifs fi 
chaque type d 'atome (Bacon, 1962). Dans le cas de 
ThCt_  x, apr~s correction d'absorption et de diffusion 
diffuse thermique, l'intensit~ de la raie d'indices hkl  
s'6crit" 

I h k  I : Jojn,tlFhktl2/sin 0 sin 20, (1) 

les facteurs de structure ~tant d~finis par 

Fma • bTh e -w,h + (I - x )  b c e -we. (2) 

Dans ces formules, les signes + et - correspondent 
respectivement aux r6flexions d'indices hkl  tous pairs 
ou tous impairs, J0 est une constante caract+ristique de 
la g+om6trie du diffractom+tre et de l'+chantillon, etjhkt 
est le nombre de plans participant a la r+flexion dans la 
direction de diffraction 20. 

Par consequent, a partir des intensit~s int~gr+es Ink t 
des raies experimentales, les quantites 

20/jhkl ) (3) fh,~ = ( I h k l  sin 0 sin • .2 

doivent, suivant que h, k et l sont tous pairs ou impairs, 
satisfaire a. l'une des deux relations 

f+-(u) = , e  -~'"u + fl e -~':u (4) 

avec u = sin 2 0/22. 
Par un ajustement aux moindres carr~s des fma aux 

formules (4) il est possible de d6terminer a partir d'un 
spectre de diffraction: 

- d'une part, les valeurs des parametres a et fl qui 
doivent v+rifier la relation fl/a = (1 - x )  bc/bxh , 

- d'autre part, celles de Br~ et B c qui sont li+es au 
d6sordre atomique dans ThC 1 -x. 

Les contributions possibles fi ce d6sordre sont 
principalement: 

(i) l'effet thermique: pour un compos6 cubique, dans 
l 'approximation harmonique des vibrations thermiques, 
les facteurs Debye-Waller  correspondants Wthe,m. 
s'ecrivent en fonction du carr+ de l 'amplitude 
quadratique moyenne des d6placements associ+s 
(Z~X2)therm. SOUS la forme (Krivoglaz, 1969): 

Wtherm. : (8~r2/3) (ZlX2)therm. (s in  2 0/). 2) 

= Btherm" sin 2 0/22; (5) 

(ii) l'effet statique: il est habituellement admis que 
l'on peut de m6me associer aux distorsions statiques du 
r6seau dues aux d6fauts ponctuels, impuret6s, disloca- 
tions, etc. un facteur d'att+nuation s'+crivant (Cochran 
& Kartha, 1956): 

Wstat" "~ (87~2/3) (dX2)stat .  (s in 2 0/22)  = Bstat" s in 2 0/). 2 

(6) 

condition que les d+placements atomiques statiques 
par rapport aux sites du r6seau soient faibles devant la 
valeur a du param+tre cristallin (Krivoglaz, 1969). 

Dans un cristal rbel, les effets thermiques et statiques 
agissent simultan~ment; dans les cas frequents off ils 
sont tous les deux faibles et non correl~s entre eux, il est 
possible d'associer fi chaque type d 'atome i dans le 
compos~ un facteur d'att~nuation total (Krivoglaz, 
1969): 

l/l/-i i i 
= Wstat" + Wtherm.. (7) 

E x p 6 r i e n c e  

Les ~chantillons de ThC et ThC0,77 utilis~s pour 
l'exp~rience ont 6t~ pr6par~s par frittage sous vide fi 
1770 K de graphite et d 'hydrure de thorium (thorium 
Van-Arkel: taux pond~ral d'impuret6s m&alliques <300 
× 10-6).  Ils ont ~t~ caract~ris~s par analyse chimique et 
diffraction de rayons X et de neutrons (de Novion, 
Fender & Just, 1976): 

- seule la phase NaCI &ait pr~sente dans les deux 
bchantillons; 

- les compositions chimiques sont r~sum~es par les 
formules: 

Th(Co,96 N0,015 O0,o2 ) pour 'ThC '  

et 
Th(C0,77 No,oo 5 Oo,o2) pour 'ThCo.T7'; 

- les param6tres cristallins respectifs d6duits de notre 
6tude aux neutrons sont: 

a = 5,346 ,/k pour ThC et 5,320 A pour ThCo,77. 

Pour les mesures de spectres de diffraction de 
neutrons, chaque 8chantillon, pr6alablement r6duit en 
poudle, a ~t~ plac~ sous atmosphere d'argon dans un 
conteneur cylindrique (diam&re int~rieur 13 mm, 
~paisseur 0,5 mm, hauteur 30 mm) en alliage de titane 
et de zirconium; la composition de cet alliage - Ti0,67 
Zro.33 - est telle que l'amplitude coh6rente effective de 
diffusion de neutrons soit nulle, permettant ainsi 
d'~viter tout ph~nom~ne de diffraction parasite. 

Les mesures ont bt8 effectu~es fi l 'Institut Laue-  
Langevin, a Grenoble (France), sur les diffractom~tres 
fi haute r~solution D1A, puis D1B; ces appareils sont 
d~crits en d&ails dans le manuel de I'ILL (1977). Le 
Tableau 1 r6capitule l'ensemble des exp6riences 
effectu6es. 

Tableau 1. Liste  des expdriences de diffraction de 
neutrons numdrotdes dans leur ordre chronologique 

MD = monochromateur droit; MF = monochromateur focalisant. 

ThC0.77 

ThC 

T(K)  

4 
250 

4 
250 

DIA(MD) D1A(MF) D1B (MD) 

(1) (6) 
(2) 

(3) (5) 
(4) 
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Les longueurs d'onde de mesure ont 6t6 choisies de 
faqon/t optimiser le flux de neutrons sur l'~chantillon et 
le nombre de raies observ6es: 25 raies pour 2 -- 1,21 /k 
sur D1A (r6flexion 311 du monochromateur en 
germanium); 22 raies pour 2 = 1,28 ,/k sur DIB 
(r~flexion 553 du monochromateur Ge). Dans les deux 
cas, routes les raies ~taient parfaitement r~solues. 
Cependant lors des exp6riences effectu~es sur ThC 
avec D1A [exp6riences (3) et (4) du Tableau 1], le 
spectrom&re avait ~tb r~cemment ~quip6 d'un mono- 
chromateur focalisant/~ courbure fix6e pour 2 = 1,9 A; 
il en a r~sult~ sur les spectres de diffraction mesur6s 
avec 2 = 1,21 A une l~g6re dissym~trie des raies 
d'indices hk161eves. Nous avons donc tenu/~ r6peter les 
experiences fi 4 K sur le diffractom&re /t multi- 
d&ecteur D1B [(5) et (6) dans le Tableau 1]. Comme 
nous le verrons par la suite, les facteurs d'att~nuation 
d'intensit~s des raies d~termin~s fi partir des spectres 
enregistr~s sur les deux appareils sont voisins. 

Au cours des mesures effectu6es /~ 4 et fi 250 K, la 
stabilisation de la temp6rature des 6chantillons ~tait 
assur~e fi 1 K pros par un cryostat /~ circulation 
d'h61ium gazeux. 

R ~ s u l t a t s  

MOYENS DANS ThC ET ThCo.77 

10 -~ fi 250 K: ceci est negligeable devant l'incertitude 
expbrimentale qui est de l'ordre de 2% pour la m~me 
raie de diffraction. 

Les r6sultats exp6rimentaux apr6s correction 
d'absorption sont indiqu~s pour ThC et ThC0.77 fi 4 K 
sur la Fig. 1 (fnkt en fonction de u = sin E 0/22). La Fig. 
2 permet de comparer les effets de temp6rature sur 
chacun des 6chantillons. Dans chaque cas les fonctions 
d'ajustement f-+ d6finies en (4) sont repr6sent6es. 

Les param6tres BT~, B c et fl/a, ainsi que le facteur de 
confiance 

R ~ 2 2 = Ifmes.-- fca. . I /~" frees.2 

correspondant a chaque cas sont r~pertori6s dans le 
Tableau 2.* 

La comparaison de fl/tt exp6rimental /~ sa valeur 
th~orique - calcul6e en tenant compte des impuret6s 
d'oxyg6ne et d'azote pr6sentes dans le sous-r6seau de 
carbone des deux 6chantillons - est satisfaisante dans 
tous les  cas; les amplitudes de diffusion coh6rente de 
neutrons intervenant dans fl/tt calcul6 sont respective- 

* La liste des facteurs de structure a 6t~ d6pos6e au d6p6t 
d'archives de la British Library Lending Division (Supplementary 
Publication No. SUP 35367:3 pp.). On peut en obtenir des copies 
en s'adressant fi: The Executive Secretary, International Union of 
Crystallography, 5 Abbey Square, Chester CH 1 2HU, Angleterre. 

II a %t6 n6cessaire d'6valuer l'ordre de grandeur des 
diff+rentes corrections fi effectuer sur les intensit6s 
int+gr6es des raies de diffraction exp+rimentales avant 
d'utiliser ces quantit+s pour des calculs de facteurs 
Debye-Waller;  il s'agit essentiellement des corrections 
d'absorption et de diffusion diffuse thermique. 

- L'absorption de neutrons est due principalement 
aux atomes de thorium 1o~ (Th) = 4,43 x I 0  -28  m 2 

pour 2 = 1,21 /k (Bacon, 1962)], et les corrections 
associ~es - qui d6pendent l~g~rement de l'angle de 
diffraction - sont voisines de 10%. 

- D'autre part, on sait que le terme de diffusion 
diffuse thermique intervenant au pied des pics de Bragg 
d~pend des vitesses compar~es des neutrons incidents et 
du son dans le mat~riau (Willis, 1970). Ici, pour ~. = 
1,21 A, Vneutrons = 3285 m s -1 est comprise entre les 
vitesses du son longitudinale (Vl = 4693 m s -~) et 
transversale (vt = 2581 m s -~) -va leurs  calcul~es dans 
un polycristal de UC, compos6 isomorphe de ThC et de 
temp6rature de Debye voisine (Padel, 1970); donc, 
seuls les phonons acoustiques transverses doivent 
donner lieu fi une correction de diffusion diffuse 
thermique notable (Suortti, 1967); de plus, fi 4 K, les 
processus d'annihilation de phonons sont interdits. Une 
~valuation grossi~re de cette correction est possible en 
utilisant la formule de Chipman & Paskin (1959) fi 
partir des facteurs Debye-Waller purement thermiques 
que nous avons calcul6s pour ThC; dans le cas le 
plus d6favorable, celui de la r~flexion 822-660, 
Ixos/IBragg a 6t6 trouv~ bgal fi 1,5 × 10 -3 a. 4 K et 7 × 

f (10 "14 m) 
ThC et ThCo.77 _4K (DIA:-'_) 

(D1B::..) 

~ : : ~ : - ; . - - ,  . . , .  

.~ .  . . . . .  u . ~ r ~ ¢ ~ =  : ' ¢ ' ' r ' - ' ~ r r ' - "  • . . ~  . . . . . . .  

o 
o o12 o'. 06 

Fig. 1. Facteurs de structure de ThC et ThC0,77 mesures/t 4 K sur 
DIA et DIB Points exp~rimentaux: * pour DIA;  [] pour DIB. 
Courbes d'ajustement: - - -  pour D IA; • • • pour D lB. 

Remarque: la suppression de la derni6re raie des spectres de 
D IA dans les donn6es du calcul ne modifie pas les courbes 
d'ajustement. 
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f (ur~ arbitrawes) 
ThC (D1A) 

i I 

~ * - . , ~ " : ' : : ' - - - ' - - 4 _ . . ~ . . . . r .  • ] -~"~.~ : """f-'~-"-~-:-'~_.:. ~__~. 4..L 
~ . ~  1 l ~ ) x  . . . . . . . .  " 

i"  "if -. t,-~ (4K) 

~ ' ~ . ~ .  

(2SOK) 

I_ . c_~:_ -T . . . .  -~.K) 
, . . . . .  r_- ..... ~ . . . .  -:i ~~ .. . .  " - ~  i 

o 
o o'.2 o'., &, 

(a) 

f (unites arbitraires) 
ThC0.77 (D1 A) 

~ ~ .  
(2~o~r0 

- - ~  - -  -a . . . . .  ~ __:~_ 

o ~c~ 
o o'.2 o'.4 o18 

Fig. 2. Facteurs  de structure (unites arbitraires) de ThC (a) et 
ThC,  77 (b) mesures a 4 et 250 K sur D IA. Les barres d 'erreur 

u . . . .  
correspondent  a une incertitude de mesure au risque de 30%;  
elles tiennent compte d 'une part des incertitudes de comptage de 
I'intensit6 integree des raies et du bruit de fond, d 'autre part de 
l 'ecart entre cette intensit6 integree et celle d'une gaussienne 
ajust6e sur le profil de la raie. Les courbes d 'ajustement 
correspondant  a chaque cas sont indiqu6es par - - -  (D1A) et 
. . . .  (DIB)  a 4  K, et par . . . . .  ( D I A )  b, 250 K. 

ment" bTh = 0,99 × 10 -14, b c --- 0,661 × 10 -14, b o = 
0,577 × 10 -14 et b N = 0,940 × 10 -14 m (Bacon, 1962). 

L'augmentation surprenante aux grands angles des f 
mesur6s sur le diffractom6tre D1A avec le mono- 
chromateur focalisant [Fig. 2b, exp6riences (3) et (4)1 
et la forte valeur du facteur R correspondant b. ces deux 
exp6riences sont attribu6es b. l'existence probable de 
longueurs d'ondes parasites (voir paragraphe 
Experience). Malgr6 tout, les courbes ajust6es ainsi que 
les param&res calcul6s dans les exp6riences fi 4 K sont 
voisins de ceux obtenus sur D IB avec un mono- 
chromateur droit. 

Discussion 

On trouvera en premi6re colonne du Tableau 3 les 
carr6s des amplitudes quadratiques moyennes de 
d6placements atomiques (Ax 2) = (3/8Jr2)B d6duites 
des valeurs exp6rimentales des B. 

Notre principal but iciest d'isoler dans ces (Ax 2) les 
contributions purement statiques. Pour cela, il faut 
d6terminer par le calcul les ( A x 2 ) t h e r m . ,  afin d'extraire 
ensuite, en se basant sur la formule (6), les termes 
statiques ind6pendants de la temp6rature: 

(ZlX2)s ta t .  = (zJX 2)  - -  (ZjA'2)therm.. 

Ne connaissant pas les spectres de phonons de ThC 
et de ThC0,77, nous nous sommes born6s b. utiliser une 
m6thode de calcul simplifi6e des (ZlX2)therm. (Hewat, 
1972); cette methode ne necessite en effet que la 
connaissance des temp6ratures de Debye 0/~ et d'Ein- 
stein (~r. associees respectivement aux phonons 
acoustiques et optiques du compos6. Pour ThC, 0 o = 
262 K (Danan, 1975) et 0 e -- 454 K (Wedgwood, 
1974), tandis que pour ThC0.T7, (~o = 238 K (Maurice, 
Boutard & Abb6, 1979) et ~E = 504 K (Wedgwood & 
de Novion, 1974): nous en avons d6duit les r6sultats fi 
4 K indiqu6s dans la deuxi6me colonne du Tableau 3. 

La validit6 b, basse temp6rature des formules de 
Hewat pour le calcul des amplitudes de vibrations 
thermiques a 6t6 v6rifi6e dans un compos6 voisin, ZrC: 
l'6cart avec un calcul bas6 sur la donn6e compl&e du 
spectre de phonons (Feldman, 1975) n'exc6de pas 8%. 

Par contre, aucun calcul n'a pu &re fait fi 250 K, 
puisque cette temp6rature est voisine de celle de Debye 
de ThCI_ x, domaine dans lequel les formules simpli- 
fi6es pour les modes acoustiques ne sont pas applic- 
ables. 

La comparaison entre resultats experimentaux et 
calcul6s permet de faire les remarques suivantes: 

(i) Les (dx z) mesur6s fi 4 K dans le compose 
stoechiom6trique different peu des ( A x X ) t h e r m .  calcul6s: 
l'accord est bon pour les atomes de thorium, tandis 
qu'il est possible d'attribuer l'6cart entre calcul et 
exp6rience dans le cas des atomes de carbone, au fait 
que l'amplitude des vibrations de ces atomes 16gers est 
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Tableau 2. Param~tres ajustant les fonctions f +_(u) = ae-S~, ~ + fie - ~ '  aux facteurs de structure expdrimentaux 

R ~ 2 = ~fL~. -~,,.~/LfL~.. 

Num~ro 
Echantillon T exp6rience Bxh (A 2) B c (A 2) flat ..... , fl/a ¢~¢u~e R 

4 K DIA (MF) (3) 0,07 + 0,06 0,45 + 0,06 0,68 + 0,02 0,667 0,031 
ThC D1B (MD) (5) 0,07 + 0,04 0,36 + 0,04 0,66 + 0,02 0,667 0,016 

250 K DIA (MF) (4) 0,32 + 0,08 0,68 + 0,08 0,67 + 0,03 0,667 0,032 

4 K DIA (MD) (1) 0,26 + 0,02 0,49 + 0,03 0,54 + 0,02 0,530 0,010 
ThCo:~ DIB (MD) (6) 0,20 + 0,03 0,45 + 0,07 0,52 + 0,02 0,530 0,023 

250 K DIA (MD) (2) 0,48 + 0,04 0,69 + 0,05 0,54 + 0,02 0,530 0,022 

Tableau 3. Carrds des amplitudes quadratiques moyennes de ddplacement globales et thermiques des atomes de 
thorium et de carbone dvalu~es dans ThC et ThCo,77 ti 4 K et 250 K 

T(K) 

La diff6rence en derniere colonne repr6sente une 6valuation des d6placements statiques dans ThC0: 7. 

250 

1 2 3 

Type (Ax 2) (Ax  2)t . ... .  (Ax 2)t h . . . .  
Echantillon d'atome Experience mesur6 (A 2) calcul6 (A 2) estim+ (A 2) 

Thorium DIA (3) 0,0025 + 0,0020 
DIB (5) 0,0026 + 0,0014 0,0024 

ThC I, Carbone D IA (3) 0,0171 + 0,0020 0,0105 
DIB (5) 0,0136 + 0,0015 

_ 0,0027 0,0075 + 0,0040 DIA (1) 0,0102 + 0,0020 0,0026 - 
Thorium D 1B (6) 0,0074 + 0,0013 0,0028 0,0046 + 0,0037 

~'ThC°:7 Carbone DIA (1) 0,0190 + 0,0021 0,0116 0,0188 0,0002 + 0,0041 
D IB (6) 0,0172 + 0,0015 0,0150 0,0022 + 0,0030 

Thorium 
ThC Carbone 

Thorium 
k ThC0:7 Carbone 

4 

( ~ x  2) - (Ax2),h . . . .  

D1A (4) 0,0122 + 0,0027 

DIA (4) 0,0257 + 0,0038 

D1A (2) 0,0186 + 0,0015 0,0132 0,0054 + 0,0042 

DIA (2) 0,0274 + 0,0015 0,0284 - 

trop grande pour satisfaire b, l'approximation 
harmonique, base de tous les calculs th6oriques. Ceci 
montre qu'en l'absence de lacunes, la contribution aux 
facteurs Debye-Waller des autres d~fauts tels que 
impuret~s, dislocations, joints de grains, . . .  est faible 
devant celle des vibrations thermiques. 

(ii) D'autre part, les variations des propri6t6s de 
phonons du carbure de thorium augmentent les 
amplitudes de vibrations calcul~es d'environ 6% entre 
ThC et ThC0,77. Compte tenu de cette diff6rence 
basse temp6rature, et en la supposant du m~me ordre 
de grandeur fi 250 K, nous avons indiqu6 en troisi6me 
colonne du Tableau 3 les valeurs estim6es des 
( Ax2 ) therm, pour ThCo: 7. 

(iii) Par difference entre les (Ax  2) mesur~s (premiere 
colonne du Tableau 3) et les (AX2)therm. estim6s 
(troisi+me colonne) il est possible d'~valuer les d~place- 
ments statiques induits par les lacunes de carbone dans 
ThC0:7: les valeurs de ces (AX2>stat. sont r+pertori~es 
en derni6re colonne du m~me tableau; dans la mesure 
off les incertitudes sur ces r6sultats sont de l'ordre de 
4 × l0 -3 ,/~2 pour les deux types d'atomes, nous 
pouvons d6duire que dans ThC0.77 les atomes de 

thorium sont d~plac~s de leurs sites en moyenne de 
I(Ax2)stat. (Th)]l/2 = 0,08 + 0,03 A (1,4% du para- 
m&re cristallin); les d6placements des atomes de 
carbone ont une amplitude plus faible: la borne 
sup~rieure des r~sultats de toutes les experiences est 
~gale fi 0,07 A, et la valeur r~sultant du spectre le plus 
fiable - mesur~ fi 4 K sur D 1B [experiences (5) et (6)] - 
est voisine de [(AX2>stat. (C)]  1/2 "~ 0 ,05  /~ ( 1 %  d u  

param6tre cristallin). 
Les quantit6s ainsi trouv6es sont du m~me ordre de 

grandeur que les r6sultats d'un calcul de statique de 
r6seau (Lesueur, 1976): h partir des constantes de 
forces d~duites des courbes de dispersion de phonons 
mesur6es par diffusion in61astique de neutrons, et en 
supposant que le potentiel d'interaction entre atomes 
est central, ce calcul donne pour 23% de lacunes de 
carbone sans interaction dans UC (compos6 aux 
propri&6s voisines de celles de ThC): 

[<~X2>stat. ( u ) ]  ''2 
0,6 ~ 0,8%; 

a 

[ ( A x 2 )  stat. (C)]  1'2 
___ 1,0 fi 1,2%. 

a 
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Si en moyenne les d6placements mesur~s et calcul6s 
sont du m6me ordre de grandeur, par contre les valeurs 
relatives du d6sordre des atomes de m&al et de carbone 
sont invers6es. Cela est sans doute 1i6 au fait que la 
proportion de d~fauts dans ThC0,77 est trop ~lev~e pour 
que leur interaction puisse &re n6glig6e; il faudrait de 
plus tenir compte dans le calcul de la variation des 
constantes de forces avec la composition. 

Enfin, il est int6ressant de mentionner les r6sultats 
d'exp6riences similaires par diffraction de n e u t r o n s -  
6tude de spectres complets - par Karimov, Ern, 
Chidrov & Fa'izoullaiev (1977), ou de rayons X - 6tude 
d'une seule raie de diffraction - par Timofeeva & 
Klochkov (1974), fi 300 K sur des carbures de m&aux 
de transition. En particulier, les valeurs des amplitudes 
de d6placements statiques moyenn~es sur les deux 
types d'atomes donn(~es par ces auteurs pour le 
compos6 ZrC0. s sont respectivement 2 et 1,4%, valeurs 
16g6rement sup6rieures au d6sordre trouv6 dans 
ThC0,77. 

Les auteurs tiennent fi adresser leurs remerciements 
/l P. Wolfers pour son programme d'int6gration des 
raies de diffraction de neutrons et fi L.. Zuppiroli pour 
ses conseils lors de rajustement des courbes. Nous 
remercions particuli6rement D. Lesueur pour ses 
commentaires judicieux. 
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Abstract 

Some problems of the paracrystal model of diffraction 
from distorted lattices are discussed. The relationship 
between paracrystals and crystal growth-disorder 
models is established and the latter are used to generate 
examples of distorted lattices having many of the 
properties envisaged for paracrystals without some of 
the drawbacks. 

1. Introduction 

The concept of the 'paracrystal '  was introduced by 
Hosemann and co-workers and extensively developed 

0567-7394/80/060921-09501.00 

by them over a number of years prior to the publication 
of a book (Hosemann & Bagchi, 1962) containing a 
summary of the work. Since that time the paracrystal 
model has been widely used as a theoretical model for 
describing the diffraction properties of distorted lattices. 
Because of its success in describing observed diffraction 
effects qualitatively or even semi-quantitatively the 
mathematical basis of the model went unquestioned for 
many years until Perrett & Ruland (1971)discovered 
that the 'ideal paracrystar model predicted density 
fluctuations dependent on the size of the crystal, 
contrary to experimental experience with high 
polymers. This inadequacy has been removed in 
practice by use of the so-called a* law (Hosemann, 
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