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Etude Th6orique et Exp6rimentale  du Facteur de Temp6rature et de 
l'Extinction dans la Blende 

PAR ANDR]~ Av~nz~,g 

Laboratoire de Mindralogie et de Cristallographie, Facultd des Sciences, 1 rue Victor-Cousin, Paris 5, France 

(Repu le 19 septembre 1955) 

The coefficients of the dynamic Fourier matr ix have been determined for a crystal of zincblende, 
and the secular equation has been solved for the directions [100], [111] and [110]. In  terms of two 
hypotheses two possible frequency distributions have been calculated. These both lead to values of 
the specific heat in good agreement with experiment, but give different values for the temperature 
factor• Absolute measurements with an ionization chamber of the intensities of reflexion from a 
powder without extinction enable a choice to be made between the two frequency distributions. 
By comparing the intensities of the same reflexions from two powders of known particle size, it is 
shown tha t  zincblende is a mosaic crystal and tha t  the maximum size of the crystallites is 0.451u. 

Introduction 
Pour  calculer th6or iquement  le fac teur  de temp6ra-  

ture,  nous avons repris la dynamique  du r6seau selon 
Born (1942-3) en ne t enan t  compte que des forces 
d ' in terac t ion entre premiers voisins et entre deuxi~mes 
voisins. Les notat ions  utilis~es sont celles de Begbie 
& Born (1947). 

1. ]~tude t h 6 o r i q u e  de la d y n a m i q u e  d'un cris ta l  
de blende 

1. Ddnombrement des coefficients atomiques et expression 
de la matrice de _Fourier 
Si 1 est un indice rel iant  la position d 'un  a tome £ 

l ' a tome pris comme origine, £ chaque a tome est as- 
soci6e une matr ice  6 × 6, dont  les 616ments sont les 
coefficients atomiques. Ces quanti t6s  sont  proportion- 
nelles aux composantes du tenseur  des forces de rappel.  
Comme ce tenseur  est sym6trique,  on a :  

.D-~ r,-z II D~j, 11 .D~ij, le #, 11 -'-'ji, el I 
. . . . . . . . . . . . . . . .  : . . . . . . . . . . . . . . .  ~ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .  I I  

D~/,21 D~],22 Drill2 D~:22 

On voit que les matr ices 6 × 6 se d6composent en 
quat re  sous-matrices 3 × 3. Les deux sous-matrices de 
la diagonale principale correspondent  ~ des inter- 
actions Zn-Zn  et S-S,  c'est-£-dire entre deuxi~mes 
voisins. Les deux autres  sous-matrices correspondent  

des interact ions Zn-S  et S-Zn,  c'est-£-dire entre 
premiers voisins. 

La  simplification des matr ices  se fair  ind~pendam- 
ment  pour  chaque groupe de sous-matrices,  en ut i l isant  
le fair  qu'elles sont  invar iantes  dans les t ransforma-  
tions du groupe des sym6tries qui ram~nent  l'6difice 
cristallin sur lui-m~me" si D~, est l 'une de ces sous- 
matr ices  elle est 6gale £ sa t ransform6e dans l 'une des 
op6rations T du groupe:  

IID~,II = T.  IlO~k, ll . T •  

Les opdrations de sym6trie  ponctuelle qui ram~nent  
l'6difiee cristallin sur lui-m~me sont :  

3A~ 4, 4A s, 6 M .  

Les consid6rations de sym6trie  pe rme t t en t  de r6- 
duire le nombre  des coefficients a tomiques  & 2 pour  
les premiers voisins (~ et fl) et ~, 6 pour les deuxi~mes 
voisins (21, #1, ~1 et :t e,/x~, ~) .  Nous app~lerons m la 
moyenne  ar i thm6t ique  des masses m 1 et ms des a tomes 
de zinc et de sou/re. 

Si l 'on suppose que les forces d ' in terac t ion entre 
deuxi~mes voisins sont  centrales au sens de Born, on 
peut  r6duire encore le nombre  des coefficients ato- 
miques ; il v ient :  

2 1 = 2 2 = 0 ,  / q = ~ l ,  / ~ 2 = r e .  

On peut  alors calculer les 616ments de la matr ice  
dynamique  de Four ier  d 'apr~s la relat ion:  

Dqj, kk' = ~v D~j, ~,~., exp ( -  2~ i (q -  r ~) }, 
z 

off q est le vecteur  d 'onde.  

2. Calcul des constantes atomiques ~ partir des constantes 
dlastiques et de la frdquence Raman 
Le passage ~ la ]]mite pour  les pet i ts  nombres  d 'onde 

donne des relations entre constantes  61astiques et 
coefficients a tomiques:  

cll = ~  ~ + 4  /~1~+ /~2  

c4a--2aa c¢- +2  ~tlmld-~t 2 , 

c12 = 2a 2 f l - c~+2  fh m--1 +/~2 

Ce systbme d '6quat ions  ne permet  pas de s6parer les 
coefficients/~1 et #e- I1 fau t  donc faire une hypoth6se 
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suppl6mentaire.  Pour  tenir  compte de l 'effet d '6cran 
des gros atomes de soufre, nous n6gligerons les inter- 
actions Zn -Zn  devant  les interactions S-S, et nous 
poserons: 

#1 = 0 .  

L'expression simplifi4e de la matr ice  de Fourier  
s'dcrit alors: 

A 0 0 C D E 
0 A 0 D C F 
0 0 A E F C 

I~)~/, ~,]l ................................................................. 
C* D* E* A~ B1 B~ 
D* C* F* B~ A~. B a 

t t t E* F* C* B~. B a A s 

avec: 

A = 4  ~ 
m 

A 1 = 4  

A~ = 4 

Aa = 4  

B; = 4 ~ 

~ = 4 ~,. 
m2 

] 
+/~-£ ( 2 - c o s  ~qz. cos ~qv-cos  ~q~. cos uq~)| , 

m~. 

+ / ~  ( 2 -  cos ~qv" cos ~q~- cos ~qv" cos ~qx)] , 
m~ 

+ / ~  ( 2 -  cos ~qz. cos ~ q z -  cos ~qz. cos ~qv)] , 
m~. 

sin nq~. sin nqv, 

sin ~q,.  sin gq~, 

sin gqy. sin ~q~, 

C = ---~ [I +exp (-~i(q~+qv)} + exp {-~i(%+qz)} 
m 

+exp{-=i(qz+q,:)}],  

n = -fl--[1 + e x p  ( -~ i (q~+qv)} -ex  p {-~i(qv+qA } 
m 

- e x p  {-zd(q~+qz))] , 

E = - - ~  [1--~,~p { - ~ i ( q ~ + q , ~ ) } -  exp { - ~ i ( q ~ + ~ ) }  
m 

+ e x p  { - = i ( ~ + ~ A } ] ,  

F ---- --fl---- [l-exp {-xd(qx+qv)}+exp {-gi(qv+qz)} 
m 

-exp 

L'4quat ion  s4culaire admet  pour la valeur  0 du 
nombre  d 'onde q deux solutions t r ip lement  dgg4- 
n4r4es: 

o~ ~'=0, w ~ '=8a /m.  

La premi+re solution correspond aux ondes acou- 
stiques, et la deuxi~me ~ l 'effet  R a m a n ;  on est en 
droit d 'assimiler  la fr6quence v que l 'on en d4duit  £ 
la fr4quence fondamenta le  R a m a n  vs et l 'on a: 

La  valeur  de vs est 330 cm. -1 (FrShlich, 1949; 
Couture-Mathieu, Mathieu & Poulet,  1952). 

On dispose alors de quatre 6quations pour d4ter- 
miner  les trois coefficients atomiques.  Comme la 
prgcision des mesures de fr4quences R a m a n  est meil- 
leure que celle de la mesure de constantes 41astiques, 
nous n 'avons  utilis6 que les deux constantes 41astiques 
qui sont connues avec la meilleure pr4cision, c n et c1~ 
(Bhagavan tam & Suryanarayana ,  1944): 

cn = 10,75 × 1011, c12 = 7,20 × 1011 dyne cm. -2. 

On trouve pour les coefficients a tomiques:  

a = 3 , 6 7  x 104, f l=3,25 x 104,/~e=0,37 x 104 dyne cm. -1. 

2. Calcul  des fr6quences  et des rapports  d ' a m -  
pl i tude des a t o m e s  pour les  ondes  se propageant  

le long des  direct ions  [100], [111], [I10] 

Nous avons r4solu compl~tement  l '4quation s4culaire 

[D-Ia) 2] = 0 

dans trois directions particuli~res afin d 'obtenir  les 
variat ions des fr4quences en fonction des nombres  
d 'onde [q[ et des rapports  d ' ampl i tude  des vibrat ions  
des atomes pour chaque onde. Les ampl i tudes  des 
vibrat ions des atomes sont:  

1 1 
Zinc: IAl[ = ~ IZll; Soufre" [A21 = ~ IZ2] • 

On pose: 

[All/el = Ih2l/c2 = IA], c21ml+c~m 2 • m l+m~.,  

off [A[ est l ' ampl i tude  moyenne  que prendra ient  les 
atomes s'ils 4talent tons identiques. 

Les r4sultats de la r4solution de l '4quat ion s4culaire 
pour les trois directions particulibres sont repr4sent4s 
sur la Fig. 1. On remarquera  que la matr ice  de Fourier  
est d4g6n4r6e dans les directions [100] et [111] et que 
les deux vibrat ions transversales pilot4es par  le vecteur 
d 'onde sont alors identiques.  

3. Ca lcu l  du spectre  des fr6quences  

Le long d 'une direction donn6e, le nombre  des ondes 
dont la fr6quence est comprise entre v e t  v+dv  est 
proport ionnel  ~: 

1 q2 dq 

q 4rant  le nombre  d 'onde et Vle  volume de la premiere 
zSne de Brillouin. Les var ia t ions de la fonction F 
pour la direction [111] sont repr4sent4es sur la Fig. 2. 

La  difficult6 r4side dans le calcul du spectre des 
frdquences dans tout  l 'espace. Dans  une premiere 
hypoth~se de calcul nous avons repris, avec quelques 
modifications des coefficients num4riques,  la m4thode 
de Houston (1948) qui suppose une sym4trie  cubique 
holo~dre, et utflise un  d4veloppement  en harmoniques  



ANDR]~ A U T H I E R  413 

10135 -I 

@) 
1013! -1 

O.T° 

/ 

f 
1013 

(c) 

33 " i0xl0%m -1 10x 10%m -1 [2'2'2][111.] 10x10%m -1 [3,~,d ] 

Fig. 1. Courbes de dispersion des fr6quences le long des directions (a) [100], (b) [111], 
(c) [110]. O.T. : ondes transversales; O.L. : onde longitudinale. 

sph6riques; la fonction de distribution totale prend 
alors la forme" 

4z~ (1,10F(v) +0,99F(~) + 1,76F(~)}. 
~f(12) = - - ~  [100J [111] Ell0] 

F(~) 

J J \ 7~ 
10135 -1 o) = 2~,~ 

Fig. 2. Courbe de distribution des fr6quences le long de la 
direction [111]. 

Le calcul conduit ~ la courbe repr6sent6e sur la 
Fig. 3. Elle a 6t6 construite en lisant graphiquement 
les pentes dq/d~, sur les courbes de dispersion dans les 
trois directions particulibres. Pour 6viter la pr6sence 
des pics infinis qui rendent malcommode l 'utilisation 
pratique de la courbe, nous l 'avons reconstruite en 
rempla~ant dans un intervalle vl, v~ la fonction 
q~(dq/dv) par sa valeur moyenne dans l 'intervalle, 
½ . (~-~) / (v~-v l ) .  La fonction ~f(v) a 6t6 normalis6e 
£ 6 "  

! ~ ( v ) d v  = . 6 

Les r6sultats pr6c6dents ont 6t6 utilis6s pour cal- 

culer la chaleur sp6cifique et le facteur de temp6rature 
de Debye-Waller .  Mais comme la d6termination ap- 

10~3~ 

1013S ~ O) = 2.~"~ 

Fig. 3. Spectre des fr6quences (m6thode de Houston). 

proch6e du spectre des fr6quences a 6t6 faite en sup- 
posant que la sym6trie est celle de l'holo~drie cubique, 
il faut bien s 'attendre £ ce que les r6sultats corre- 
spondants ne soient pas en parfait  accord avec les 
r6sultats exp6rimentaux. C'est pourquoi nous avons 
6galement effectu6 les calculs en assimilant la repr6- 
sentation globale £ la r6partition le long de l 'axe [111] 
qui joue un rSle particulier dans la sym6trie du cristal. 

4. Calcul de la chaleur sp6cffique 

La chaleur sp6cifique £ volume constant et ~ la temp6- 
rature T ° K. pour une mol6cule-gramme, est la somme 
6tendue ~ routes les ondes ~ des variations des 6nergies 
de ces ondes par rapport £ la temp6rature: 
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6.h r 1 ~.. 8B,+,,T 
I ( hV ~2ehW~ ~, 1 JV'(v)dv 

J .  k I ~f(v)  dv 

N est ici le nombre  d 'Avogadro.  
La  Fig. 4 compare les r~sultats du calcul effectu~ 

pour trois temp6ratures  (290, 200 et 100 ° K.) avec les 

11,90 
. . . . .  • . . . . . .  4 "  

I 
I /" I O M~thode de Houston 

0 J X Axe [1,1,1] J 

0 I O0 200 300 
m (°K) 

Fig. 4. Chaleur sp~cifique. 

rdsultats exp~r imentaux cit6s dans la l i t t6rature 
(Handbook of Physics and Chemistry pour les mesures 

tempera ture  ordinaire, et Critical Tables pour les 
mesures ~ basse tempdrature) .  On constate un  bon 
accord ~ la temp6rature  ordinaire, et un  bon raccorde- 
ment  des courbes £ basse temp6rature.  Mais la chaleur 
sp@ifique est une grandeur  peu sensible ~ des diff6- 
rences dans la r6part i t ion des fr~quences, et on obtient  
des r~sultats presque ident iques pour les deux r6par- 
t i t ions utilis6es. 

5. A p p l i c a t i o n  au  c a l c u l  du  fac t eur  d 'a f fa ib l i s s e -  
m e n t  des  r ~ f l e x i o n s  des  r a y o n s  X 

Dans  un  cristM polyatomique,  il y a lieu d ' a t t r ibuer  
un  facteur de D e b y e - W a l l e r  ~ chaque ~l~ment diffu- 
sant. Dans  le cas de la blende, l ' ampl i tude  r6fl6chie 
par  un  p lan  (h, b, l) est proportionnelle £: 

F~,, ~, ~ = fs  exp [ - Ms] +fz,~ exp [ -  Mzn] 
× exp [-½gi(h+k+l)], 

off M~ = B~ (sin 0[2)% 

Lava l  (1941) a calculd th6or iquement  Bk: 

1 6~ E~ 
Bk = ~ 2 :  - ~  c~, ~ cos 2 (A~, S ) ,  

off E~ est l '6nergie de l 'onde ~" 

e a~//-T- I + ' 

et S = s - s 0 ,  s e t  s o sont les vecteurs  uni ta i res  des 
rayons  incidents  et r~fldehis. 

Le calcul donne les r~sultats suivants :  

(a) Rgpar t i t ion de Houston (en supposant  que 
cos ~ (A~, S) a la valeur  moyenne  is)" 

Bs -- 0,718 x 10 -1~ ~-~, Bz .  = 0,357 x 10 -1~ j~-2. 

(b) R~part i t ion globale ident ique £ celle de l ' axe  [111] : 

Bs = 1,705 × 10 - ~  ~-2, Bz~ = 0,920 × 10 - ~  j~-2. 

Les valeurs obtenues avec les deux types  de rdpar- 
t i t ion sont tr~s diff~rentes et seuls les r~sultats ex- 
pdr imentaux permet ten t  de dire quelle est la r~par- 
t i t ion la plus vraisemblable.  

6. E t u d e  e x p 6 r i r n e n t a l e  des  r6 f l ex ions  s61ect ives  

Pour comparer les valeurs calculdes du facteur  de 
temp6rature  aux valeurs r6elles, nous avons effectu6 
une s6rie de mesures des intensit6s absolues des r6- 
flexions s61ectives. Les inte~nsit6s th6oriques sont cal- 
cul6es en prenant  les facteurs a tomiques donn6s par  
Hartree.  D 'au t re  part,  pour pouvoir  tenir  compte des 
ph~nom~nes d 'ext inct ion,  les mesures ont 6t~ faites 
sur plusieurs poudres de calibres connus. 

Le spectrom~tre est celui qui a 6t~ utilis6 par  
Curien (1952): tube  ~ ant icathode de molybd~ne et 
monochromateur  ~ quartz courb& On repoit les fais- 
ceaux incidents et r~fl~chis dans une chambre  d'ionisa- 
tion. Les f lux sont mesur6s avec un 61ectrom~tre de 
Lindemann.  

Les cristaux de blende sont naturels  (Picos de 
Europa) et ne cont iennent  pas plus de 0,4 % de fer et 
0,5 % d'~tain. Nous avons pulv~ris6 ces cristaux dans 
un mort ier  d 'agate,  et s6par6 £ l 'a ide de tamis  300 et 
350 une premiere poudre dont  les dimensions moyennes  
des grains sont comprises entre 40/~ et 50/~ (poudre 
grossi~re). La poudre qui avai t  pass6 ~ t ravers  le tamis  
le plus fin a dt~ broy~e dans un  concasseur en lai ton 

billes d 'acier  apr~s avoir  ~t~ ~tendue d 'eau pour 
61iminer les @hauffements  qui auraient  pu produire 
des tensions internes. 

La  taille moyenne  des grains de cette deuxi~me 
poudre, mesurde avec un interf~rom~tre ~ polarisation, 
varie entre 0,10# et 0,20/~ (poudre fine). 

Pour mesurer  d i rectement  la rgflexion int6grde, 
nous avons pris une fente large £ l 'entr~e de la cham- 
bre, la largeur m i n i m u m  a donner a la fente ayan t  
6t6 d6termin~e par  l 'explorat ion d 'une  r6flexion s~lec- 

t i re  avec une fente fine. 
L'erreur  principale sur les intensit~s absolues vient  

de la mesure des f lux r~fldchis. En  part icul ier  il y a 
une forte diffusion par  les fines part icules qui con- 
s t i tuent  la poudre. I1 a done fallu faire des s4ries de 
mesures croisges, sur les r6flexions s61ectives, et en 
dehors d'elles. Par  suite de la non isotropie de la 
r6part i t ion des grains de la poudre, il a fallu dgalement 
faire des s6ries de mesures en tournan t  la prepara t ion 
dans son plan. Au total  la precision sur les mesures 
d ' intensi t6 est de 8% ~ 10%. 
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1. ]~_,tude de la poudre fine et des facteurs de tempdrature 
Les dimensions des grains de la poudre fine sont 

assez peti tes pour que l 'on puisse supposer que ce sont 
des cristallites parfaits.  I1 n ' y  a pas alors d 'ext inct ion 
secondaire. Si on calcule la r6flexion int6gr6e pour un  
de ces cristalhtes, en t enan t  compte des r6flexions 
multiples,  mais  non de l 'absorpt ion dans le cristalhte 
m6me, et si on somme & tons les cristallites qui sont en 
bonne position, on trouve (Darwin, 1923): 

i N2e4231 l~(h,~, O 
I 64~m~car# sin ~ 0. cos 0 

x ['th(pq) +cos o th(pq c°s O)l , 
Pq Pq 

off p e s t l e  hombre  de plans (h, k, l) dans le cristallite, 
et 

_h T. 2a. 2 e 2 

q =  s i n 0  . F(/, ~,O. mc 2 • 

Afin d 'es t imer  l 'ordre de grandeur  de la correction 
apporter  pour tenir  compte de l 'ext inct ion primaire,  

(1,1 .I) 

A 

G) 

(2,2,0) 

(3,1.1) 
.x 
E! 
£ 

(4,2,2) 

~'!3,3,3) 
~' : ~(4,4,o1 

Fig. 5. Intensit6s absolues. Croix: intensit6s ealeul6es sans 
tenir compte du facteur de temp6rature; carr6s: intensit~s 
calcul6es b, partir du facteur de temp6rature d6dui~ de la 
r6partition de Houston; triangles: intensit6s calcul6es 
partir de la r6partition le long de [1, 1, 1]; cercles: inten- 
sit, is mesur6es. 

nous avons calcul6 th(pq)/pq dans le cas de la r6flexion 
(1, 1, 1), en a t t r ibuan t  au facteur  de temp6rature  la 
valeur  calcul6e: th(pq)/pq = 0,98. Cette correction est 
n6gligeable par  rappor t  aux erreurs exp6rimentales.  
Sur la Fig. 5 sont port6es les valeurs des intensit6s 
mesur6es de sept r6flexions et les intensit6s th6oriques 
correspondantes. 

2. I~tude de la poudre grossidre et des phdnomdnes 
d' extinetion 
Nous avons compar6 les intensit6s mesur6es pour 

des tales de m6me indice dans les deux poudres. 
A par t  les raies (2k, 2k, 0) qui sont plus intenses pour 
la poudre grossidre par  suite d ' un  r6arrangement  
g6om6trique para l lb lement  au p lan  de clivage (1, 1, 0), 
routes les autres raies sont moins intenses. Comme le 
facteur de temp6ra ture  est te m6me, les seules diff6- 
fences d ' intensi t6  possibles sont dues & des ph6nom~nes 
d 'ext inct ion.  

On peut  admet t re  que les grains de la poudre gros- 
si6re sont form6s d 'une  mosaique de peti ts  cristalhtes 
parfaits,  et chercher une valeur  m a x i m u m  de la taille 
de ces cristallites. Pour  cela, nous avons suppos6 que 
l 'ext inct ion secondaire dans les grains de la poudre 
6tait  n6ghgeable, c'est-&-dire, que dans un  m6me grain, 
le nombre  de couches de cristallites est assez r6duit  
pour que les intensit6s r6fl6chies par  les couches in- 
f6rieures ne soient pas beaucoup plus faibles que 
celles r6fl6ehies par  les couches sup6rieures. La  valeur  
qui permet  le mieux  de retrouver  les r6suitats ex- 
p6r imentaux  est 0,45 F. Pour  cette valeur,  on a: 

(h, k, l) (1, 1, 1) (3, 3, 3) 
Intensit~s observ6es, 

poudre fine 4,01 × 10 -5 0,304 × 10 -5 
th(pq)/pq 0,786 0,940 
In~ensit~s eorrig6es 3,15 × 10 -5 0,290 × 10 -5 
Intensit6s observ6es, 

poudre grossi6re 3,17 X 10 -5 0,300 X 10 -5 

Chaque grain contient  par  suite une centaine de 
couches de cristallites, et il est fort possible que l 'ex- 
t inct ion secondaire ne soit pas n6gligeable. I1 faudra i t  
la d6terminer  en 6 tudiant  l 'absorpt ion dans un  coin, 
ou en prenant  une s6rie de lamelles d'6paisseurs d6- 
croissantes. 

On peut  donc aff irmer que la blende a une s tructure 
mosaique, et que la tail le m a x i m u m  des peti ts  cri- 
stalli tes est 0,45/z. On rejoint  ainsi les conclusions de 
Sakisaka (1930) qui, en comparant  les courbes de 
r6flexions obtenues pour une m6me raie, d ' abord  avec 
un clivage frais, puis avec une surface de elivage 
travaill6e, en avai t  d6duit  que la blende est un  cristal 
id6alement  imparfa i t .  

7. C o n c l u s i o n  

Nous nous sommes efforc6s de pr6ciser et de s6parer 
l ' influence de l ' ext inct ion et de l ' agi ta t ion thermique  
sur les intensit6s des r6flexions s61ectives des rayons  
X sur un  cristal de blende, et de retrouver th6orique- 
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ment la part  due g l'agitation thermique. I1 a 6t6 
possible de d6termiuer quantitativement Faction de 
l'extinction primaire et le degr6 de perfection du cristal 
(taille maximum des blocs de la mosaique: 0,45/~); 
il resterait g voir le r61e de l'extinction secondaire, 
qui est moins important. 

Les principales difficult6s th6oriques ont 6t6 ren- 
contrdes dans la recherche d'une approximation du 
spectre des frdquences. Le calcul de la chaleur sp6ci- 
fique, grandeur peu sensible g des variations du spectre 
des fr6quences, a donn6 des r6sultats en bon accord 
avec l'expdrience, mais n'a pas permis de faire un 
choix entre les deux approximations essaydes. Les 
r6sultats obtenus pour le facteur de tempdrature ne 
concordent pas et la comparaison avec les r6sultats 
expgrimentaux montre que c'est une rgpartition iden- 
tique g celle de l'axe [111] qui est la plus proche de la 
vdritable r6partition, mais on peut penser que le 
calcul complet du spectre des fr6quences en r6solvant 
l'6quation sdculaire pour un grand nombre de points 
permettrait de diminuer encore l'6cart entre les inten- 
sitds caleul6es et mesur6es. Ndanmoins il est vraisem- 
blable qu'il restera toujours un certain 6cart, en effet 
les intensit6s th6oriques ont 6t6 6valu6es g partir des 
facteurs atomiques de Hartree qui ont 6t6 calculds en 
supposant une sym6trie sphdrique de la r6partition de 

la densit6 dlectronique autour des noyaux, ce qui est 
certainement inexact. On peut donc penser qu'il 
serait possible de d6terminer g partir de cet 6cart 
r6siduel la rdpartition de la densitd dlectronique dans 
la blende. 

Ce travail a 6t6 effectu6 au Laboratoire de Min6ra- 
logic et de Cristallographie de la Facult6 des Sciences 
de Paris sous la direction de Monsieur H. Curien. 
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X-ray measurements of the thermal expansion of NaC1 up to the melting point are reported. 
Within experimental error, the expansion of the lattice agrees with the macroscopic dilatation, 
and it is shown that the number of lattice defects present at the melting point cannot be expected 
to cause a positively detectable difference between them. 

The observed non-linearity of the thermal expansion of the alkali halides is shown to be in accord 
with established lattice-dynamical theory and not to be caused by lattice defects. 

Introduction 
As a preliminary to cell-constant measurements of the 
high-temperature modifications of the alkali sulfates 
(Fischmeister & Lindqvist, 1954) and the alkali ni- 
trates (Fischmeister, 1956), a number of calibration 
runs with NaC1 were made to determine the eccentric- 
ity error of the camera as a function of temperature. 
The apparatus employed was designed for survey 
rather than for precision work. However, since no 
X-ray measurements of the high-temperature thermal 
expansion of sodium chloride seem to have been pub- 

lished, the data derived from these runs are reported 
below. 

Such measurements appeared desirable also from a 
theoretical point of view because of the suspected 
contribution of lattice defects to the thermal ex- 
pansion, to which certain reported discrepancies be- 
tween dilatometric and X-ray measurements have been 
ascribed (for a recent review of the literature, see 
Jost, 1952). For KBr and KI, Connell & Martin (1951) 
showed that no measurable contribution of lattice 
defects could be ascertained in the temperature range 


