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t h a t  used in § 3.3 is applicable to the coefficient of 
~,~ in (4-7). 

Corresponding to (3.14), we find t h a t  the  first  pa r t  
of the  coefficient of e,i in (4.7) is equal to 

~x~ \ Oxi~xkA_ r" 

The terms (O~P~/~xiOxk)t_~ are second derivatives 
of a weighted Pa t t e r son  densi ty  evalua ted  a t  the  
in tera tomie  vector  between t and r. I n  comparison 
with the  t e rm for t ----- r, which gives a second derivat ive 
of the  origin peak,  the  te rms for t ;~ r will be small, 
unless we are considering a projection in which t 
either overlaps or coincides with r. 

As in § 3"3, if the  s t ruc ture  is centrosymmetr ic  the  
terms corresponding to the  second group in (3.13) 
give a fur ther  contr ibut ion to the  coefficient of e~j 
equal to (4.11). 

Thus the  theory  of the  approximat ion  of (4.7) is 
ra ther  similar to the theory  of the  approximat ion  of 
(3.9) and (2.5), so t h a t  in the  approx imate  form of the  
normal  equations for R~ cross terms only arise in two- 
dimensional problems where the  a toms overlap or 
coincide. 
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The theory is developed of the X-ray  scattering by SiC crystals of the usual 4-, 6- and 15-layer 
types, wtfich show order in two translation directions but  disorder in the third direction. A '4-layer 
influence' for the 4- and 6-layer types, and a '6-layer influence' for the 15-layer type is postulated. 
Furthermore,  it is put  forward tha t  four layers can never be arranged in a hexagonal close-packed 
way, and five layers never in a cubic way. The description of the disorder then needs one parameter  
a or two parameters c~ and ft. The intensity of diffraction is expressed in terms of two quantities 
Xn and Cn, which themselves depend upon c~ (or a and fl), where a (~ and fl) is (are) the probability(s) 
tha t  a fifth (seventh) layer continues a cubic arrangement of the 4 (6) preceding layers. The line 
widths and displacements of the positions of certain reflexion maxima depend on the degree of 
order. Numerical da ta  and comparision with experimental results will be communicated later. 

1. I n t r o d u c t i o n  

Jagodzinski  & Laves  (1948) ont in t rodui t  le te rme 
'ordre d@fectueux unidimensionnel '  (eindimensionale 
Fehlordnung) pour  les cr is taux qui pr@sentent un  ordre 
parfa i t  dans deux directions de t ranslat ions,  mais un 
d@sordre dans la troisi@me. Les t r a v a u x  de Landau  
(1937) et Lifschitz (1937, 1939) nous ont montr6 
comment  il fallait  aborder  le probl~me du calcul de 
l'intensit@ des rayons  X diffract6s pa r  de tels cristaux. 
Hendricks  & Teller (1942) et Wilson (1942) ont calcul@ 
quelques cas sp~ciaux off il n ' y  a pas d 'act ion r~ci- 
proque entre les diverses couches. Ces auteurs  se sont 
occup@s ~galement des cr is taux hexagonaux  et cu- 
biques, qui pr@sentent des irr@gularit@s dans la suc- 
cession des couches dans le sens de l 'empilement  com- 

pact .  Ils ont postul~ une influence des deux derni~res 
couches, c'est-~-dire chaque nouvelle touche est con- 
ditionn@e par  les deux pr~c@dentes. On dit  alors, en 
emplos;ant la nota t ion  de Jagodzinski  (1949a, b, c), 
que le r ayon  d 'act ion des forces ordonnantes  est 
s ~ 2. Ce dernier a @tendu la m~thode de Wilson et a 
r~solu ainsi le probl~me pour  un empflement  compact  
off l 'on postulerai t  s ~ 3. E n  m6me temps  fl a t t i r a  
l ' a t tent ion  sur le fair  que cette m~thode pourra i t  
encore @tre @tendue aux  cas oh s aura i t  une valeur  
sup~rieure; mais qu 'on se heur te ra i t  alors ~ de graves 
difficult@s d 'ordre  math~mat ique .  

Nous pr@senterons la solution pour  un  cas sp@cial 
de s-----4, applicable aux  cr is taux de SiC avec une 
p~riodicit@ 4 et 6, et un cas special de s ~ 6, ap- 
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plicable aux cris taux de SiC avec une pdriodicit6 15. 
Pour ces cristaux en effet, les chch6s publids par  
Jagodzinski  (1949a, b, c) nous font voir clairement  des 
irr6gularitds dans les successions des couches de l 'em- 
pi lement  compact.  

Sur une couche compacte (A) on peut  placer une 
couche ident ique de deux fa~ons diffdrentes ( B e t  C); 
il en rdsulte que trois couches peuvent  ~tre arrangdes 
comme suit :  

A B A (A C A )  c'st-a-dire de fa9on hexagonale,  (1) 

A B C (A C B) c'est-a-dire de fagon cubique. (2) 

La  nota t ion h(k) signifiera que, chaque fois qu 'une 
nouvelle couche sera ajout6e, celle-ci s 'arrangera avec 
les deux pr6c6dentes de la fa9on (1) ((2)). Pour  quatre 
couches successives on aura  par  cons6.quent les quatre 
possibilit6s suivantes:  

hh(A B hA h B) , 

hk(A B ~ A ~---C) , 

kh(A B k C h B) 

et kk(A B ~ C ~ A) 

(si on note pour les deux premieres couches respective- 
ment  A e t  B). E n  g6n6ral on peut  dire que n couches 
peuvent  s 'arranger  de 2 n-2 fa~ons. 

0rdre-d~sordre  dans les structures fortunes par  l 'em- 
pi lement  de couches compactes sera ma in t enan t  con- 
sid6r6 de la mani~re suivante:  chaque lois qu 'on ajoute 
une nouvelle couche, son a r rangement  avec les deux 
pr6c6dentes sera hexagonal  ou cubique. Laquelle  des 
deux mani~res se r6alisera, d~pendra de l ' a r rangement  
des n couches pr6c~dentes. Dans  ce cas-l~, on a s-----n. 
I1 y aura  ordre quand  les n couches devront  n~- 
cessairement 6tre suivies par  h ou k; il y aura  d~sordre 
quand  elles pourront  ~tre suivies soit par  k (probabilit6 
a) soit par  h (probabilit6 l - - a ) .  Par  cons6quent, si 
s ~ n, on aura besoin de 2 ~-2 param~tres  pour d6- 
crire l 'ordre d6fectueux, n o t a m m e n t  1, 2, 4, 8 , . . .  si 
n ---- 2, 3, 4, 5, . . . ,  vu  que pour n couches il y a 2 ~-2 
ar rangements  possibles. 

Dans  cet article, nous supposerons n -~ 4 (et n -- 6 
pour les cristaux avec une p6riodicit6 15) pour le calcul 
de l ' intensit~ des rayons X diffract6s par  des cristaux 
de SiC qui pr~sentent un  ordre d6fectueux. Nous avons 
6galement in t rodui t  deux hypotheses qui ont paru  
satisfaisantes,  et qui ont permis de mener  ~ bonne fin 
les calculs. 

2. O r d r e - d 6 s o r d r e  dans  les  s t ruc tures  de SiC 

On salt qu' i l  y a plusieurs formes polymorphes  de 
SiC, dont  les principales sont:  

(1) SiC 4H--pdr iodic i t6  4 - - A  B A C, ou, bien en 
fa isant  mieux  ressortir la fa9on dont  l ' empi lement  des 
couches est continu6" A B h--A ~--C h A k - - B - - . . . .  Cette 
s tructure (nous l 'appellerons dordnavant  une structure 

'hk') indique clairement  que la r6p6tition p6riodique 
de la prescription hk permet  de construire le cristal 
en pa r t an t  de 2 couches A B. 

(2) SiC 6H--p6riodici t6  6 - -A  B A C B C, ou bien, 
en faisant  mieux ressortir la fagon dont  l ' empi lement  
des couches est continu6 : A B h A k._k C ~_B h C k A ~ B 
. . . d o n c  une structure 'hkk'. 

(3) SiC 15R~p6riodic i t~  1 5 ~ A  B A C B C A C B A 
B C B A  C, ou bien, en faisant  mieux  ressortir la 
fa9on dont  l ' empi lement  des couches est continu6: 
A B h A-~--C k B h C k Ah__C k B k A h B~_._Ch__B k A~._k_C_h 

A k B . . .  donc une structure 'hkkhk'. 
De m~me on a: 

SiC 33R, une structure (3 × hkk)hk ,  
SiC 51R, une structure (5 × hkk)hk ,  
SiC 87R, une structure (9 × hkk)hk .  

I1 est a remarquer  que h n 'es t  j amais  suivi de h 
(4 couches ne sont j amais  dans un  a r rangement  hh) 
et que kk n'est  j amais  suivi de k (5 couches ne sont 
j amais  dans un  a r rangement  kkk). 

Pour l '6tude de l 'ordre d6fectueux de SiC nous 
postulerons par  cons6quent la loi su ivante :  

h dolt 8tre suivi par  k; en d 'aut res  termes, un 
a r rangement  A B A B (ou un 6quivalent)  est exclu. 
Ce qui sera not6 h ~ k. kk dolt 8tre suivi par  h; en 
d 'autres  termes, un  a r rangement  A B C A B (ou un 
6quivalent)  est exclu. Ce qui sera not6 kk--+h. 

I1 a 6t6 d6montr6 par  Jagodzinski  (1949a, b, c) que 
si on pose s - ~  6 et si on admet  cette loi, seuls les 
structures hk, hkk et hkkhk sont possibles. I1 en r6sulte 
que le d~sordre ddfectueux pour les p6riodicit6s 4 et 
6 pourrai t  6ire d6crit par  un seul param~tre  a, comme 
sui t :  

hh ~ k (hh sera m6me exclu), 
kh ~ k, 

hk / - - -+ k" probabil i t6 a,  
\ - 4  h" probabil i t6 l - - a ,  

kk --> h. 

On aura  trois possibi l i t fs :  

a = 0 ordre: s tructure hk, 
a ---- 1 ordre: s tructure hkk, 
0 < a < 1 ordre ~ a voisin de O: p6riodicit6 4, 

ddfectueux" [ a voisin de 1:p6riodici t6  6. 

On peut  encore remarquer  que si on pose a---- 
p/(p-f-q) (irr6ductible) et si on exige une al ternance 
rdgulibre, on obt iendra  un  cristal avec une p6riodicit6 
2 ou 3(3p+q) ,  2 (3p+q)  si p + q  est impair ,  3 (3p+q)  
si io+q est pair. 

3. Calcul  de l ' intensi t6  diffract6e I 

On peut  supposer que la distance entre les plans reste 
constante,  quelque soit l ' a r rangement  des empi lements  
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compacts. D~s lors on peut reprendre telle quelle la 
formule de Wilson (1942): 

sin 2 ½NIAa, sin 2 ½N2A 2 
I =  

sin 2 ½A~ sin 2 ½A 2 
+(~%-D 

x .4~,(Na--lml).F~,.F*+.,.exp [imAa], 
m=--(N3--1 ) 

dans laqueHe: 

a l ,  a=, a 3 

2"~T1, /~2, /~3 --- 

80~ 8 = 

A v = 

~n ~ -  

F~ e t  ~ , + m  = 

(3) 

les vecteurs-translations (a~, a= dans 
les directions de la couche, a a per- 
pendiculairement sur axaz); 
le nombre de translations dans les 
diverses directions; 
vecteurs de longueur 1 dans la direc- 
tion incidente et diffract~e; 
2~ 
-~- (a,, s--s0); 

1'index de sommation dans la direc- 
tion aa; 
nombre entier caract~ristique pour la 
touche qui se trouve ~ une distance 
maa de la couche Ja; 
facteur de structure de la touche Ja 
et ja+m; 
nombre imaginaire conjugu~ de F.  

s i  p ~  = ~ + 2 7 ¢ . x .  ~ (4) 

exprime la probabilit~ de trouver g une distance ma a 
d'une couche quelconque (qu'on appellera une couche 
'telle') une autre couche pareille (couche 'telle') ~ la 
couche initiale, on obtient selon les calculs de Ja- 
godzinski (1949a, b, c): 

I --  ]F] ~ sin= ½N,A, sin ~ ½N=A= ~1 +2Q.  sin ~ ½NaA a 
sin = ½A, sin = ½A= [ 3 sin = ½Aa 

C"Na(1--x~) } 
+ ( 1 - Q ) ~  1 - 2 x ,  cos Aa+x  ~ (5) 

en n~gligeant les termes suivants:  

2 (1 -Q) .C~  
_z_.-J,+l (Na+l )Aa  2~--x,(1A-x~) c o s . . a . ~ ,  cos 

(1--2xn cos Aa+x~) 2 

--2x~ '+1 cos N3A3+x~ "+3 cos (Na--1)A a 
(1--2xn cos Aa+x~) = 

Dans cette formule: 

{ = 1 pour h - - k - - 0  (rood. 3), 
Q = cos ~z~(h--k) = ½ pour h--k  ~ 0 (rood. 3). 

I1 faut  done distinguer deux cas: 
(1) h--k  = 0 (rood. 3). Interf6rences nettes. 
(2) h--k  ~ 0 (rood. 3). Les intensit6s sur les lignes 

droites h e t  k constants de l'espace r6ciproque 
(h--k ~ 0 (rood. 3)) pr6senteront un caract~re diffus 
et varieront selon les termes de la somme de (5). 

1 mX2 
(a) S i x  est r6el et positif, 1--2x cos Aa+x  ~ est 

maximal pour A s --  0 (rood. 2~); 
(b) s i x  est rdel et n6gatif, on obtient un maximum 

pour A a = ~ (mod. 2~); 
(c) s'il y a parmi les x un nombre imaginaire x~, 

on aura de m6me parmi les autres x le nombre ima- 
ginaire conjugud x~ = Xn*. Les constantes Cn et Cm 
seront aussi conjugu~es. Soient x = ~  exp [iq] et 
C = A +iB,  en faisant la sommation des deux termes 
de la somme qui correspondent avec ces deux valeurs 
de x, on obtient: 

1--Q~ 
I = A N  3 1--2Q cos ( A 3 + ~ ) + ~  ~ 

_--9"1 ~ l 
=|--Na4B Q sin 

-~ 1--2Q cos (Aa - -~ )+  ~ J 

1 + 9  ~ cos Aa-- Q cos 
x • ( 5 ' )  

[1--2Q cos (Aa-+-q)+Qs][1--2~ cos (Aa- -~ )+~  2] 

Dans la plupart  des cas la 3 me par t  peut  (pour les 
maxima) ~tre n6glig6e. De cette fagon on a deux 
maxima qui se t rouvent  g une distance ~ et - - ~  de 
A3---= 0 (mod. 2u). Les positions des deux maxima 
glisseront done si q varie continuellement, et 
d6pend de ~. L'intensitg du maximum: 

N a .R(C)(1 - - lxr) / (  1 --Ixl )~ 

d6pend de x et G, qui eux-m~mes d6pendent de a. 
La largeur de ligne est ddfinie par x, done par c~. 

Des courbes montrant  la variation de 

1 - -X  2 

1--2x cos Aa+x  ~ 

quand A a varie de 0 £ 2g, se t rouvent  chez Jagod- 
zinski (1949 b, p. 213). 

4. Calcu l  de P m  

Si on appelle la couehe qu'on consid~re (couche 0), 
une couche 'telle', P~  repr6sente alors la probabilit~ 
de trouver une touche pareille m couches plus loin, 
c'est-g-dire encore une couche 'telle'. Cette m me touche 
peut s 'arranger avec les trois couches pr~cddentes d 'une 
fagon kh, hk ou kk. Les probabilit~s de ces possibilit~s 
seront not6es respectivement p~, qm et r~. Alors on a: 

Pm = p~+qm+rm. (6) 

Nous chercherons trois formules de r~currence entre 
les p, q et r. A l'aide de ces formules et de (6) nous 
trouverons finalement une formule pour Pro- 

(1) Premi&e formule 
On suppose que la m me couche soit une couche 

'telle', la derni~re de quatre qui sont arrang6es d 'une 
fagon kh (prbbabilit~ P,n). Du sch6ma suivant il 
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r6sulte que la (m--2) me couche dolt  6tre une couche 
' telle ' ,  qui doit  pouvoir  6tre suivie par  k. 

° . ,  

m - - 3  autre  
m - - 2  telle 
m- -  1 autre  /c 
m telle h 

I1 y a done pour  la (m--2) me couche deux pos- 
sibilit6s: kh et hie (lcIc 6tant  exclu, car kk---> h). 

Possibilit6 kh: probabil i t6 pm_~. 

kh prob. ~ k prob. ~--~ h .  
(m-l) (m) 

Ceci nous donne pour  p~ le terme (1--a)p,~_~. 
Possibilit6 hk: probabil i t6 q,~_~. 

kh prob. ~ k prob. ~ h .  
(ra--l) (m) 

Ceci nous donne pour  Pm le terme ~q,~_~. 
On obt ient  ainsi la I re formule de r6currence: 

Pm-- (1 --o~)pm_~ = O~qm-2 • (7) 

(2) Deuxi~me formule 

On suppose m a i n t e n a n t  que la m me couche soit une 
eouche 'telle',  la derni~re de quatre  qui sont arrang6es 
d 'une  fagon hk (probabilit6 q~). Pour  la comprehension 
du sch6ma suivant ,  il est ~ remarquer  que hk doit  6tre 
pr~c6d6 de k, sinon les couches (m--4),  (m--3),  (m--2) 
et ( m - - l )  seraient arrang6es d 'une fagon hh. 

° . .  

m - - 4  telle 
m - - 3  autre  
m - - 2  autre  
m- -  1 autre  
m telle 

Du schema il r6sulte que la (m--4) me couche doit  
6tre une couche 'telle'.  

I1 y a ma in t enan t  trois possibilit~s pour  la (m--4) me 
couche: kh, hb et kk. 

kh prob. 1 k prob. ~ k prob. 1 h prob. 1 k . 

(m--3) (m--2) (m--I) (m) 

Ceci nous donne pour  q~ le terme aP~-4. 

h/c prob. = k prob. 01 k ..... h ..... k et 
(m-3) (m-2) (m-l) (m) 

hk prob. 1-~ h prob. 1 k prob. 1-~ h prob. ~ k .  
(m--3) (m--2) (m-- D (m) 

Ceci nous donne pour  qm le terme (1--~)eq~_a. 

k k  prob. 1 h prob. 1 k prob. 1--= h prob. 1 k . 

(m--3) (m--2) (m--l) (m) 

Ceci nous donne pour  qm le terme (1-- c~)r~_a. 
On obt ient  ainsi comme 2 me formule de rdcurrence: 

qm--(1--oO2qm_4 = o~pm_4+(1--a)r m_ . (8) 

(3) Troisi~me formule 

On suppose m a i n t e n a n t  que la m me couche soit une 
couche 'telle' ,  la derni~re de quatre  couches qui sont 
arrang6es de la fagon k]c (probabilit6 rm). 

Du sch6ma su ivant  il r6sulte que la (m--3) me couche 
dolt  6tre une couche 'telle' .  

m - - 3  telle 
m - - 2  autre  
m - -  1 autre  k 
m telle k 

I1 y a trois possibilit6s pour la (m--3) me couche: 
kh, hk et kk. 

kh prob. 1 k prob. a k prob. O! k , 

(m--2) (m-i) (m) 

hk prob.~ k prob. 0! k ..... k ,  
(m--2) (m--l) (m) 

hk prob.(1-O h prob. 1 k prob. ~ k .  
(m--2) (m--l) (m) 

Ceci nous donne pour  rm le terme ~(1--~)qm-4. 

kk prob. i h prob. I k prob. a k . 

(m--2) (m-l) (m) 

Ceci nous donne pour  r m le terme ~rm-3. 
On obt ient  ainsi comme troisi~me formule de r6- 

currence: 

r m ~ a r m _ 3  = ~(1--a)q,~_a. (9) 

(4) Formule pour P, ,  
On a done obtenu" 

Pro+2-- (1 - -~)p , , - -aq , ,  = O, ) 

--aPm+qm+4--(1--a)2qm--(1--a)rm --  O, I (10) 

--o~(1--o~)qm+rm+a--~Xrm = O. 

On sait  que la solut ion g6n6rale de ce systgme, vu 
que ces formules sont  lindaires, est de la forme:  

Pm = 2  C(nP)x m , (11) 
n 

q~ = 2  C~)x~, (12) 
n 

rm = ~ vn('/(r)~m--n , ( 13 ) 
n 

et done, d'apr~s (6): 

Pm = ~ ,  Cnz~ (14) 
o f f  n 

Cn = C(P)n - -  --~ vn(7(q) ---k vn('/(r) . ( 15 ) 

Si on in t rodui t  (11), (12) et (13) dans (10), on obt ient  
n syst~mes de trois 6quations avec trois inconnues, 
C~ ), C~ ) et  C~): 

- -aC~)  +[x~--(1--a)2]C(nq)--(1--a)C~) ~- O, 

- ~ ( 1 - ~ ) C ~ ) + ( x ~ - ~ ) C ~ )  = 0 .  

(16) 
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Ce syst8me n ' a  de solution que si: 

x~--(l--~) --~ 0 

--o¢ x4--(I--o¢) ~" --(I--o~) ----- 0. (17) 

0 - - a ( 1 - - a )  xa--oc 

(17) est du 9 me degr4; n sera done 9. 
Le d~veloppement de (17) donne l '4quat ion:  

x 9 -  (1 --o¢)xT--ax s -  (1 - -  ~)2x5 ÷ ~(1 --o¢)x a 

÷(l--3~÷2cd--~a)x÷~ a = 0. (18) 

(14) est done  la solution g4n4rale de la formule de 
r4eurrenee 

P~+9-- (I --oc)Pm+7--o~Pm+e-- (I -- oc)~Pm+5 

÷~(l--c~)Pm+~+(l--3~ ÷ 2~--~a)P~+a÷~P ~ ----- 0 

(18') 

siles xn sont ]es racines de (18). 
(18) a une racine xo= I. Apr6s s4paration de celle-ci, 

on obtient: 

x S ÷ x T ÷ a x  ~ -  (1 - -a )2x t - - (1  --~)(1 - -  20~)X3-- ~3X 2 

--aax--o~ 3 -- O. (19) 

(19) est une 4quation den t  les co4fficients sent  rgels: 
elle a done ou bien des racines rfelles ou bien des 
racines imaginaires conjugu4es. L%quat ion (18) peut  
encore, 8tre 4crite de la fagon suivante :  

x S ÷ x T ÷ a x  e -  (1 - -  ~)2x~-- (1 --  c~)(1 --  2a)x3--  ~2x 2 

÷~x2(1--~x)x2--a2x÷a2(1--~x)x- -a  3 -~- O, 

( x  s ÷ x 7 ÷ a x  e ) - -  ( a2x  2 + a~x ÷ a a ) - -  ( 1 - -  a )  ~'x ~ 

÷(l--a)(l--2a)xa--a~(l--oQx2--a2(l--a)x -- O, 

xe(x~'--~x ÷ ~) - -  ~x~'(x ~" ÷ x ÷  a) - -  (1 - -  a)x[(1 - -  a)x  a 

+ ( 1 - - 2 a ) x ~ - - ~ x - - a  2] = O, 

xe(x 2 + x + ~ ) - ~ ( x  ~ + x + ~) 

- - ( 1 - - a ) x ( x ~ ÷ x ÷ a ) [ ( 1 - - ~ x ) x - - ~ x ]  ~- O, 

(x~÷x÷o~)[x~- - (1 - -~x)2x~÷a(1- -a)x - -~x  2] = O. 

(19) se scinde donc en deux 4quat ions:  

x ~ ÷ x ÷ ~  = 0 (raeines: x 7, xs ) ,  (20) 

xS--(l--~)~x~ ÷c~(l--~)x--~ ~" = 0 

(racines: x~, x~, . . . x e )  . (21) 

Pour  (21) on peut  t rouver  une solution sans t rop de 
difficult4s. Si on note pour  (21) F(x)  = 0, on caleule 
faci lement:  

F(0) = --~ < 0, 

F(--I) ---- o~(l--a) > 0 

et 
F(1) = 3c~(1--a) > O. 

F(x)  = 0 a done sfirement une racine nggative et  une 
racine positive (Ix] < 1). Celles-ci peuvent  8tre 4va- 
lu4es num4riquement .  Apr~s s4parat ion de ces deux 
racines il reste alors une 4quation du 4 me degr4, 
qu 'on  peut  r4soudre. 

(5) Calcul de constantes C 

(14) deviendra done: 
8 

P m =  C o ÷  ~ Cnx'~ ~ (22) 
n = l  

Nous prouverons d ' abord  que 

C7 --  Cs - -  0 .  • (23) 

En  effet:  (16) a un hombre  infini de solutions. On 
t rouvera  celles-ci pa r  solution du syst~me de la I re 
et 3 me 4quations de (16). C (p), C (q), C (~) sent  4gaux aux  
d4terminants  qu 'on obtient  de 

~ . - ( l - ~ )  - ~  0 , (24)  
0 --~(l--a) xa--~ 

multipli4s pa r  tn, off t n e s t  une constante.  
Si on t ient  compte de (15), on obt ient :  

1 1 1 

Cn ---- x~- - (1 - -~)  - - ~  0 t~, (25) 

0 o~(1--~) 3 Xn--O¢ 

ou C,  =--[x~--(1--2o~)xa~--oc2x~--oca]t,, ou encore: 

C n  2 3 2 2 = --(X,~÷Xn÷O~)(X,~--X~÷aXn--OC )tn. (26) 

Vu que x 7 et x s sent  les racines de (20), (26) prouve 
que C7 = Ca ~ 0. (22) devient  done, si on t ient  compte 
de (23): 

6 

I'm -- Co ÷ ff_.,~ C,x'~. (27) 
n=1 

Les eonstantes C ne sont pas ddtermin4es par (25), 
parce que tn n 'es t  pas connu. Pour  pouvoir  d6terminer 
les C on doit connaitre les valeurs de P ~  pour  m 
0, 1, 2, . . . ,  6. 

D ' abord  on calculera la probabili t4 de rencontrer  
une r4gion qui est arrang4e de fagon kh, hk ou kk  
quand  on parcour t  le cristal. 

Une nouvelle couche ne peut  achever une r4gion 
kh, qu'~ condition de continuer une r6gion hk: 

une r4gion k/c: 

On a done:  

h ~  prob. 1 - a  h , 

kk  prob. 1 h .  

W k h -  ( 1 - - ~ ) W h ~ + W ~  • 

Une nouvelle couche ne peut  achever une r4gion 
hk, qu'~ condition de continuer une r4gion kh prob. 1 k. 

On a done: 
Whk ~ Wkh • 
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Une  nouvel le  couche ne peu t  achever  une  rdgion kk, 
qu '~  condi t ion  de con t inue r  une  r6gion hk" hk pro~. ~-k. 

On a done" 
Wkk ~ tXWhk • 

n p(kh) 1=) 

Coucho 0 1 1 
Couche 1 0 0 

1 
Couche 2 1--a ~x 0 2-}-(x 

o¢ 
Couche 3 0 a(1--a) a 2-}-a 

2 - - ( x  
Couche 4 1 -- c~ + a ~ 1 -- c¢ 1 -- a 2 + a  
Coucho 5 0 0 0 0 

1 + 2a ~ 
Couche 6 1--2o~+3a2--~x ~ 2~x--2(x2+a 3 o~ 

2+~x 

Wkh Whk Wkk 1 
P a r  consequen t  on a 1 1 ~ 2+o~ car 

Wkh+Whk+Wkk = 1. P a r  cons6quen t :  

1 1 0¢ 
(28) wkh = 2 +-----~' Whk - -  2 + ~ Wk~ 2 + 

La  touche  0 est  une  couehe ' tel le ' .  Si la  couche 2 
est  aussi  une  couehe ' te l le ' ,  celle-ci ne peu t  j ama i s  
achever  une  r6gion hk ou kk, ear ses a r r a n g e m e n t s  
ex igera ien t  que la deuxi~me touche  fd t  une  touche  
' au t re ' .  P a r  cons6quent  on a 

q~ = 0 (29) 
et  

r~ ----- 0 .  (30) 

Si la  t ouche  3 est  une  couche ' tel le ' ,  celle-ci ne peu t  
j ama i s  achever  une  region hk, car h ex igera i t  que la  
couche 2 ffit ' tel le ' ,  et  la couche 3 pa r  consequen t  
' au t re ' .  On a done  

q3 = 0 .  (31) 

A l ' a ide  des formules  (7), (8), (9), (6), on ob t ien t ,  
en  t e n a n t  eompte  des formules  (29), (30), (31), P(~), 
P ~ )  et  P(~) pour  m : 0, 1, 2, . . . ,  6. P(~), P(~), P(~) 
sont  lea va leurs  de P q u a n d  la couehe in i t ia le  est  la 
derni~re de qua t r e  qui  sont  a r rangees  de fa~on 
kh, hk, kk. Si on t i e n t  encore compte  de (28), on 
ob t i en t  f i na l emen t  • 

p(hk) p(kk) 

1 1 

o o 

On t rouve  done  lea cons tan tes  pa r  so lu t ion  du syst~me 
d ' 4qua t i ons :  

Co+C1+C2+... + C e  = P o ,  
Co.2f-ClXl-~C2x2-~- . . . - -+-C6x6=P1,  
CO.~ ClX2_]_ Cgx 2._~ . . . .2f_ C6x~--_p2 , (32) 

CO + C1 x6 ._~ C2x 6.2f_ . , . "~ C6 x e =  P c .  

(Si xm = x* on au ra  de mgme Cm ---- C~* .) 
On p rouve ra  d ' abo rd  que C O -----½ (alors on au ra  

l im .Pm = ½). 
m - - > + o o  

La  so lu t ion  du sys t~me est" 

A (n+l) 

C ~ - -  A 
(33) 

off 

A = 

1 1 1 . . .  1 
1 x 1 x~. . . .  x e 
1 x~ x~ . . .  x~ 

1 xl  s x~ . . .  x~ 

(34) 

et  A (0 eat le d d t e r m i n a n t  q u ' o n  o b t i e n t  en r e m p l a g a n t  
lea e lements  de l a v  me colonne pa r  lea va leurs  corres- 
p o n d a n t e s  de P.  

Si on app l ique  lea p ropr ie tes  des d e t e r m i n a n t s  de 
Vande rmonde ,  le dgve loppemen t  de A selon lea 
616ments de la 1 re colonne,  donne  

A = ($6 - -  $ 5  -~- $ 4  - -  $ 3  -~- $ 2  - -  81-~-1)  . A ' , ( 35 )  

oh A ' =  

1 1 
X 1 X 2  

et  

• • • 

o o o x 6  I 

Sp - - ~ .  x~,x~...xg (p = 1, 2 . . . .  ,6) (a ;~ fl ~ . . .  ~ tt) 

si le n o m b r e  des x eat p. 

Si on t i e n t  compte  de (21), on ob t ien t ,  apres  ap- 
p l i ca t ion  des propridtds des racines  d ' une  equa t ion"  

8 1 = 0 ;  S 2 = 0 ;  S 3 = 0 ;  S 4 = - ( 1 - ~ ) 2 ;  

S 5 = - - ~ ( 1 - - ~ ) ;  Se ----- - - ~ .  (36) 

Si on i n t r o d u i t  (36) dana (35), on a" 

A ---- 3 a ( 1 - - a ) . A ' .  (37) 

De meme  on a :  

A ( 1 )  : 

(PoSe--PIS5 + P2S4--PaSa-~-P4S2--P5SI + P6) " A ' ,  

ou si on t i en t  compte  du t ab l eau  des va leurs  de P 
et  de (36)" 

Ao ) = ~ ( 1 - - ~ ) A '  (38) 

De (37) et  (38), il s ' ensu i t :  

C O --~ ½. (39) 

E n  resume on a" 
L ' in tens i t~  diffractde pa r  des c r i s taux  de SiC qui  

sont  ordonn~s avee ddfectuosi t6 unid imens ione l les  peu t  
~tre ealeulee ~ l ' a ide  des formules  (5) et  (5'). Pou r  
t rouve r  lea va leurs  de x, ~ et  q, il f au t  rdsoudre 
l ' dqua t ion  (21). Lea va leurs  des cons tan tes  C seront  
donnees  pa r  la so lu t ion  du sys tbme:  
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0~+0~+... 
O l X l - ~ -  02 :~2  Jl-  • . . 

ClX5qL O2X5 ~F . . . 

+ C s  = Po- -½,  I khkh 
hkkh 

+ Csxs = Px--  ½' (40) hkhk 

kkhk 
+Csx~ = P s - -  ½" khkk 

1 2 1 1 - - ~  
P~--3 = 3 '  3 ' 3 ( 2 + ~ ) '  

2 ( l - - a )  4 ( l - - a )  1 

3(2+c~)'  3 ( 2 + a ) '  3 

(n = 0, 1, . . , 5 ) .  

Si on effectue les subst i tut ions ~ -- 1 et o¢ ~ 0 dans 
(21), on obtient  xe--1 = 0 et (x4-- l)x 2~-- 0. Ces 
6quations donnent  les racines at tendues,  c'est-~-dire 
e x p . i k 6 0  ° [ k = 0 , 1 , . . . , 5  (mod. 6)] et e x p . i k 9 0  ° 
[k ~ 0, 1, 2, 3 (mod. 4)]. Si ~ est voisin de 1 les m a x i m a  

~ 6 0  ° , 120 ° , 240 ° , 300 ° [ l = 1 , 2 , 4 , 5  (mod. 6), 
h - - k ~  0 (mod. 3)] seront d6plac6s. De mSme, si 
est voisin de 0 les m a x i m a  ~ ~ 90 ° , 270 ° [1 = 1, 3 
(rood. 4), h - - k  ~ 0 (mod. 3)] seront aussi d6plac6s. 

5. O r d r e  d6fec tueux  u n i d i m e n s i o n n e l  de SiC(I)  

( s t r u c t u r e  h k k h k -  p6r iod ic i t6  15) 

Le manque  de place nous oblige de communiquer  ]es 
r6sultats de ce paragraphe  sans les calculs inter- 
m6diaires. La  m6thode qu 'on a employ6e est la m~me 
que pour les paragraphes  pr6c6dents. Les calculs sont 
plus difficiles et l ' in terpr6tat ion num6rique des r6- 
sultats  malais6e. 

On pose ma in t enan t  s-----6 et on main t i en t  les 
hypoth6ses h--> k et kk-+  h. Pour  d6crire l 'ordre d6- 
fectueux on a ma in t enan t  besoin de deux param6tres  
c~ e t f l .  

On a alors: 

h - - -  

kk 

hkhk{ 

kkhk{ 

Les cas d 'ordre sont: 

+ k  

- - - *  h 

-+ k . . . p r o b ,  o~ 
h . . .  prob. 1-- o~ 

k . . . p r o b ,  fl 
-~ h . . . p r o b .  1--f l  

= 0; fl = 0 structure hk--p6riodicit6 4; 
= 1; fl = 1 structure hkk--p6riodici t6 6; 
= 1; f l -~  0 structure hkkhk--p6riodici t6 15. 

La m me couche peut  8tre une couche 'telle'  (prob. P~), 
qui est la dernibre de six couches qui sont arrang6es 
d 'une  fa~on 

Alors on a: 

probabili t6 p~ ; 
probabilitA q~ ; 
probabil i t6 r~ ; 
probabil i t6 s~ ; 
probabil i t6 tin. 

Pm ---- p ,~+q , ,+rm+s ,~+tm.  (41) 

Apr6s de longs calculs on obtient  les formules de 
r6currence: 

p~- (1 -a )p~_~  = (1-fl)q~_,, (42) 

qm ~- arm--2"JF flSm--2 , (43) 

rm-- (1-- o~)2r~_4 ---- (1--a)(1--f l)sm_4+(1--fl) t .~_4, (44) 

s,, --- aPm-4+ flqm-4 , (45) 

tm--fltm--3 = a(1--a)rm_3+a(1-- f l )Sm_3.  (46) 

Se basant  sur (41)-(46) et en employant . la  m6thode du 
paragraphe pr6c6dent, on obtient  f ina lement :  

15 

P~ = ~- '  Cnx~ 5 , (47) 

off xn sont les racines de l '6quat ion:  

x l S - - ( 1 - - O C ) X 1 3 - - f l X 1 2 - - ( 1  - -  0¢)2X 1 1 +  fl(1 -- ~)x 1° 

+ [ @ +  ( 1 -  ~ )~ (~ - f l ) ]xe - /~ (1 -  ~ ) ( ~ - f l ) ~  
+ fl 2 ( o~ --  fl ) x4 --  (1--  o~ ) ( ~ --  fl ) 2 xa --  fl ( o~ --  fl ) 2 x2 

- ( ~ - ~ ) ~  = o .  (48) 

Les calculs se font ma in t enan t  comme aux para- 
graphes pr6c6dents. 

Si c~--1 et f l--0,  on a, comme at tendu,  x lS- -1- -0 ;  
si on a a = f l ,  on retrouve (18). 

Si on accepte que c~ ne diff6re que peu de fl, les 
r6sultats, qu 'on obt iendrai t  en posant  s----6, pour les 
cristaux avec p6riodicit6 4 et 6, seraient en premi6re 
approximat ion  ceux qu 'on a obtenu en posant  s - -4 .  

Nous remercions sinc6rement M. le Professeur 
W. Dekeyser  pour l ' int6r6t t6moign6, et pour les con- 
seils qu ' i l  nous a prodigu6s. 
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