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chapter, 3296 points in x~ space were reduced to several 
tens of millions because of symmetry and steric hin- 
drance. A set of the observed lobs values is not arbi- 
trary but, as was pointed out in the above, more or 
less restricted. It is therefore favourable to take the 
weight of the points in xj space into consideration. The 
results on SiC in the previous chapter showed various 
expectation values for reflexion intensities. This comes 
from the non-uniformity in xj space, because both the 
big set and the small set include only those structures 
which satisfy certain limitations. 

In relation to this discussion, it should be mentioned 
here that Hauptman (1964) showed how to infer the 
shape of the molecule directly from the intensity dis- 
tribution without the information about phases. Con- 
versely, when the shape of a molecule or a chemical 
unit of a crystal is known, a kind of unitary intensity, 
or the ratio of the observed intensities and the square 
of an absolute value of the structure factor for the 
above-mentioned unit, is very helpful to reduce the 
number of parameters J. 

Let M '  denote the mapped points of x~ space limited 
by steric hindrance and other possible ififormation; 
then M '  is a subset of M and has more sparse distri- 
bution than M has in P space, and therefore the re- 
quirement of experimental accuracy of lobs for deter- 
mining the structure uniquely becomes less "severe. The 
extreme case is seen in the structure analygis of 96R- 
SiC (Tokonami, 1966), in which only the qualitative 
observed values were used; on modification so as to 
make the structure point fall on M ' ,  utilizing certain 
algebraic characters found in the Patterson function, 

the unique solution was obtained. In usual crystal 
analyses, it often happens that a few reflexions are 
considered to be subject to extinction effects and their 
intensity data are taken into account with small 
weights. This may be allowed from the viewpoint that 
only the points on M '  have meaning in I h space. 

The authors express their thanks to Prof. S. Miyake 
for his advice in improving the method of presentation 
of these concepts. 
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Pr6vision de quelques Images de Dislocations par Transmission des Rayons X 
(Cas de Laue sym~trique) 
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Centre de Calcul Numdrique, Laboratoire de Physique Thdorique et Hautes Energies, 
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(Re~:u le 12 octobre 1966) 

The author's dynamical theory of the diffraction of Xrays by distorted crystals is applied to the computa- 
tion of the images obtained in the Laue case (transmission) when a single dislocation is contained in an 
otherwise perfect crystal. Some results which have been obtained for various orientations of the Burgers 
vector are presented: dislocation far from the upper surface (entry), the width of the incident beam 
being infinite; dislocation in the vicinity of the upper surface, the width of the incident beam being 
infinite; dislocation in the vicinity of the upper surface, the incident beam being very narrow. The 
results are in good agreement with topographs published by different authors. 

Dans un pr6c6dent travail (Taupin, 1964a, b) nous 
avons montr6 comment, ~t partir des 6quations de 
Maxwell, on pouvait 6tendre la th6orie dynamique, 
maintenant devenue classique, de la diffraction des ray- 

ons X par les cristaux parfaits au cas off les cristaux com- 
portaient des d6fauts ou d&ormations 61astiques, sans 
toutefois atre limit6 5. l 'approximation en colonne 
comme dans la th6orie de Howie & Whelan (1961, 
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1962), ni ~tre conduit 5. n6gliger les ph6nom~nes de 
'Pendell~Ssung' comme dans la th6orie de Penning & 
Polder (1961). 

Cette th6orie pr6sente d'ailleurs une grande analogie 
avec celle que Takagi (1962) a d6velopp6e en s'int6res- 
sant plus particuli~rement 5. la diffraction des 61ectrons, 
mais qui peut s'6tendre au cas des rayons X, 6tant don- 
n6e l'analogie formelle de la propagation de ces deux 
types de rayonnement; en particulier, dans le cas des 
ondes planes les syst6mes d'6quations obtenus ne pr6- 
sentent que des diff6rences de pr6sentation math6ma- 
tique. 

Nous en avions pr6sent6 trois applications" 
(i) Le calcul du pouvoir r6flecteur int6gr6, dans le 

cas de Bragg, de cristaux parfaits subissant une distor- 
tion telle que la flexion circulaire; ce calcul s'est r6v616 
en tr~s bon accord avec des mesures exp6rimentales 
absolues. 

(ii) L'6valuation de ce pouvoir r6flecteur int6gr6 
pour des cristaux contenant un nombre assez impor- 
tant de dislocations. 

(iii) Enfin, la pr6vision d6taill6e de la structure de 
l'image d'une dislocation isol6e, obtenue dans le cas 
de Laue 5. l'aide d'un diffractom&re double; l'aspect 
des fgures obtenues 6tait en tr~s bon accord avec les 
clich6s obtenus par divers auteurs (Borrmann, Hart- 
wig & Irmler, 1958; Borrmann, 1959; Authier, 1961). 
Nous nous 6tions toutefois limit6s 5. l'6tude d'un seul 
type de dislocation, celle-ci 6tant situ6e/t grande dis- 
tance de la surface d'entr6e du cristal, les seuls para- 
m&res variables 6tant la nature et l'incidence exacte 
du faisceau incident. 

Nous nous proposons ici, 5. la suite de cette 6tude, 
de pr6ciser l'influence" 

de la nature de la dislocation, 
de sa distance 5. la surface, 
de la forme du faisceau incident. 

Dans notre pr6c6dente 6tude, nous avons 6tabli un 
syst~me d'6quations aux d6riv6es partielles, permettant 
de calculer pratiquement la r6partition des intensit6s 
des ondes r6fl6chie et transmise dans un cristal com- 
portant des d6fauts tels qu'une dislocation. Nous rap- 
pelons ci-dessous l'expression de ce syst~me dans le 
cas d'une onde incidente plane: 

~, ODH 
i 

~XH 

¢9Do 
i ~ OXo 

Oil" 

-- ~toDH + ~HDo -- O~H(O)DH 

+ 22 [ O--~H (BH " W) ] DH (la) 

- VoDo+ ~¢HDH (lb) 

2 est la longueur d'onde dans le vide, 
Do est l'amplitude de l'onde incidente, 
DH est l'amplitude de l'onde r6fl6chie, 

. . . .  . . . .  ~'2Re F(O) 
~'°= V° + tV° = zc Vc (2a) 

. . . .  - --2ZRe F ( H )  (2b) 
VH= V~Z +t~'H = rcVc 

(ce coefficient doit ~tre dventuellement multiplid par 
cos 20 (facteur de polarisation) 

Re est le rayon classique de l'dlectron 
Vc est le volume de la maille 
F(0) est le facteur de structure (complexe) dans la 

direction incidente, 
F(H)  est le facteur de structure (complexe) dans la 

direction r~fldchie 

~H(0) = 2(0b-- 0) sin 20b (3) 

0b est l'angle de Bragg th6orique pour le cristal 
parfait consid6r6, 

0 est l'angle d'incidence effectif mesur6 pour les 
parties parfaites du cristal, (~n(0) mesure la 
d6sorientation g6n6rale de l'6chantillon par 
rapport 5. la condition de Bragg), 

BH est le vecteur du r6seau r6ciproque correspon- 
dant 5. la r6flexion H consid6r6e, 

W est le vecteur d6placement, mesurant la d6- 
formation du cristal par rapport au cristal 
parfait. 

x0 et XH sont des coordonn6es obliques dont les 
axes sont parall61es respectivement 5. la direction inci- 
dente et la direction r6fl6chie. 

Afin d'61iminer des variables qui n'interviennent que 
comme facteur d'6chelle, nous utilisons les variables 
r6duites suivantes: 

nVHXo 
A0 = - - 2  (4a) 

A n - -  nVHXH 
2 - -  (4b) 

~H(O) 
Y0- 2~ H (5) 

h -  ~]H, _ 1 + i~¢ (6) 
~'H 

D'autre part, nous ne calculons pas directement Do 
et DH, mais le rapport entre ces quantit6s et ce qu'elles 
seraient dans un cristal parfait 5. une distance infinie 
de la surface (c'est-5.-dire lorsqu'un seul 'champ d'onde' 
subsiste); comme nous l'avons d6js. dit, ce changement 
de variable pr6sente l'avantage que les nouvelles incon- 
nues Q0 et QH varient beaucoup plus lentement (elles 
se ram~neraient m~me h des constantes si le cristal 
6tait parfait et les ondes infinies) et que par cons6quent 
les impr6cisions du calcul num6rique sont beaucoup 
plus faibles. De plus ces nouvelles fonctions Q0 et QH 
ne tendent plus rapidement vers z6ro du fait de l'ab- 
sorption, ce qui facilite l'6tude de leur comportement. 

Afin de mieux mettre en 6vidence la sym6trie entre 
l'onde incidente et l'onde r6fl6chie, avantage qui se 
traduit encore par une meilleure pr6cision des calculs, 
nous utilisons un changement de variables 16g~rement 
diff6rent de celui de notre pr6c6dente 6tude (par. V.3); 
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la diff6rence en ce qui concerne les quantit6s calcul6es 
est un facteur 

exp(iz~W. BH) 

qui n'influence que les phases et n'est non n6gligeable 
qu'au voisinage imm6diat des d6fauts; par contre, les 
modules 6tant inchang6s, les figures pr6sent6es ici sont 
enti~rement comparables aux pr6c6dentes. 

Nous posons donc: 

Do=Qo(_ Y + Vf-2~ -h 2 h ) e x p [ i [ ( A u + A o )  
\ 

( ~ + y - V ~ - + - h z ) - r c W . B u ] i  (7a) 

~'H 

D'ofi le syst~me 

• 

t 8A~z 

+(y+ ~y~+ hz)(Oo-Olt) (8a) 

w 2 

M 

b 
Fig. 1. D6finition du vecteur d6placement. 

BH 

A H 

Fig.2. D6finition des axes de coordonn6es par rapport aux 
directions incidente et r6fl6chie. 

r M 

] b B H 

) X  

' t Z  

Fig. 3. Axes de coordonn6es lorsque best parall61e b, Bu. 

OQo 
i 8A0 - Q ° [ 0 - ~ 0  ( n W ' B H ) ]  

+(y-VyZ-+hZ)(Qo-QH) (8b) 

(convention: partie imaginaire du radical du signe de 

Dans le cas d'une dislocation coin perpendiculaire 
au plan d'incidence, le d6placement W e n  un points 
M(r, ~o) (Fig. 1) est donn6 par l'expression: 

b (q)+ sin2q~ 
WI= ~ \ 4~]-~vv) ] (9a) 

2~ 2(1-v) log r + 4(~-v~- 

Pour la r6solution, nous utilisons deux axes de co- 
ordonn6es" 

Ox parall~le ~. BH et Oz perpendiculaire ~ la surface 
d'entr6e et dirig6 vers la face de sortie, les unit6s de 
longueur 6tant 6gales ~ - 2 / ~  (voir Fig. 2). 

Dans ces conditions: 
x = ( A u -  A0) sin 0 (10a) 
z=(An+Ao) cos 0 (10b) 

8 O 8z 8 8x 
BAH 8z 8A~ 8x BAH 

0 ___8_0 8 ( l la )  = cos 8z + sin 0--~- 

8 8 8z 8 8x 
8Ao 8z 8Ao 8x 8Ao 

8 (l lb)  = cos 0 ~ sin 0 fiX- 

Cas du veeteur de Burgers b parallOle gt BI-I 
Nous faisons partir les axes du centre de la disloca- 

tion. Dans ce cas (Fig. 3): 

cos ~0 = x/r (12a) 
sin rp = - z/r (12b) 

r 2 = X 2 At- z 2 . (13) 
D'ofi: 

--0--(zrW. BH)=(b Bu) z[(3-2v)x2+(1-2r)z2] (14a) 
8x " 4 ( l - v )  (xZ+z2) 2 

8 
8z (~W. Bu)=  

- ( b .  Bu) x[(3-2v)x2+(1-2v)z2] (14b) 
4 (1 - v) (x 2 + z2) 2 

Soit: 
8 

- - - -  (zcW. Bu) = 
8Au 
(b. Bu) [(3-2v)x2+(1-2v)z 2] [z sin O-x cos 0] 

(15a) 
4 ( 1  - v)(x2 + z2): 

8 

8Ao 
(b. Bn) [(3 -2v)  x2+(1-2v) z z] [ - z  sin O-x cos 0] (lSb) 

4(1 - v)(x z + zZ) z 
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On peut alors constater, en reportant ces expressions 
dans le syst~me (8) que les 6quations relatives 5. Q0 et 
Qn sont identiques, 5. condition de changer x en - x .  
Nous retrouvons ici la sym6trie 6vidente du ph6no- 
m~ne physique, puisque la dislocation consid6r6e est 
elle-mame sym6trique. 

Cas du vecteur de Burgers b perpendiculaire gt BH 
Darts ce cas (Fig. 4): 

cos ~0 = z/r (16a) 

sin q~ = x/r (16b) 
rZ= x2 + z 2 (17) 

d'o/l: 

9 
0x (nW.  BH)= - ( b ,  Bmy0) 

x [(3 - 2v) x 2 + (1 - 2v) z 2] 
4 (1 - v) (x z + z a) (18a) 

a 
Oz (nW.  BH) = - -  (b ,  B m  Y0) 

z [(3 - 2v) x z + (1 - 2v) z z] 
4( 1 - v)(x 2 + z 2) (18b) 

o/~ Y0 est le vecteur unitaire port6 par l'axe Oy. 
Pour r6soudre pratiquement le syst~me diff6rentiel 

(8) nous avons utilis6 une extension de la m6thode de 
Runge-Kutta du 3~me ordre. 

Un programme (assez complexe) a 6t6 mis au point 
et utilis6 sur l 'ordinateur Univac 1107 de la Facult6 
des Sciences d'Orsay. Le calcul de chaque couple (inci- 
dent et r6fl6chi) de figures demande de 15 5. 30 minutes 
de calcul. 

Nous avions d6js. pr6sent6, dans notre pr6c6dente 
6tude, quelques r6partitions d'intensit6s pour une dis- 
location donn6e, en faisant varier la radiation utilis6e, 
et l'6cart 5. l'angle de Bragg. 

Nous pr6sentons ci-dessous quelques r6sultats ob- 
tenus pour la radiation Cu Ke, le silicium et la r6flexion 
220, la condition de Bragg 6tant rigoureusement satis- 
faite. 

Les Figs. 7 et suivantes repr6sentent, en courbes de 
niveau, les intensit6s, rapport6es 5. ce qui se passerait 
dans le cas d'un seul champ d'onde, c'est-5.-dire, les 
valeurs de IQ012 et de IQHI 2. 

Le haut de la figure est orient6 vers la surface d'en- 
tr6e; l'axe z (profondeurs croissantes) est vertical et 
orient6 vers le bas, l'axe x horizontal orient6 vers la 
droite. 

Rappelons que, dans le cas de Laue dans lequel nous 
nous plagons, la surface de sortie n'a 6videmment 
aucune influence sur la propagation dans le cristal; 
par cons6quent, n'importe quelle section horizontale 
de ces figures donne directement la r6partition des 
intensit6s si le cristal 6tait coup6 5. la profondeur cor- 
respondante. Mais on peut encore imaginer un 6chan- 
tillon taill6 en biseau d'inclinaison assez faible, conte- 
nant une seule ligne de dislocation parall~le/t la surface 

d'entr6e et perpendiculaire 5. son ar&e;* les Figs.7 et 
suivantes donnent alors directement, h une affinit6 
pros, les images bidimensionnelles obtenues (Fig.5). 

Le quadrillage correspond aux unit6s de longueurs 
r6duites, dans les deux directions des axes, soit: 

2 
, - 5,13/t. 

rcNH 

Valeurs num6riques utilis6es: 

rc=0,037 

0=23,6  ° 

Ibl =a/~/2 

Ibl. IB/~l = 1 .  

A. Dislocation placde h grande distance de la surface 
d'entrde" c'est-h-dire 5. une distance telle que les ondes 
incidente et r6fl6chie aient atteint leur &at d'6quilibre 
(un seul champ d'onde). Les conditions h la partie 
sup6rieure du domaine d'int6gration sont donc: 

Q0 = Q/-z = 1 . 

Les Figs. 7 et 8 pr6sentent la r6partition des inten- 
sit6s de l 'onde incidente en fonction de la profondeur 
pour une dislocation du vecteur de Burgers parall~le 
5. Bn. Nous n'avons pas repr6sent6 l 'onde r6fl6chie, la 
r6partition de ceU-ci 6tant rigoureusement sym6trique 
par rapport 5. un axe vertical passant par la dislocation. 

On remarque, 6videmment, le contraste 'noir-blanc' 
puis 'noir-blanc-noir' en dessous de la dislocation, ainsi 
que des franges du genre 'Pendell/Ssung' s'att6nuant 
progressivement. 

On peut dire que l'effet de la dislocation est de rom- 
pre la propagation de l'6nergie parall~lement aux plans 
r6flecteurs, celle-ci 6tant renvoy6e approximativement 
dans les directions incidente et r6fl6chie (un peu comme 
si le cristal s'arr~tait au niveau de la dislocation). 

Remarquons une accumulation de rayonnement juste 
au-dessous de la dislocation pour laquelle b .  Bn > 0, 
et une ombre au-dessous de celle pour laquelle 
b .  Bn < 0. D'autre part, h grande distance, l 'image de 
la premiere est plus contrast6e; toutefois, ces effets 
sont assez faibles et il n'y aurait aucune diff6rence si 
x 6tait nul. On peut donc en d6duire que, pour des 
angles de Bragg de cet ordre de grandeur (23 °), le signe 
du vecteur de Burgers ne pourra ~tre d6termin6 que 
pour des dislocations situ6es h moins d'une distance 

* Nous avons n6glig6 l'6ventuelle influence de la proximit6 
des surfaces du cristal sur les d6formations caus6es par la 
dislocation. 

L_ X 

Fig. 4. Axes de coordonn6es lorsque b est perpendiculaire h Bn. 
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d'extinction de la surface de sortie (approximative- 
ment). 

Les Figs. 9 et 10 repr6sentent la r6partition des inten- 
sit6s (incidente et r6fl6chie) lorsque le vecteur de Bur- 
gers b est parall~le 5. l'axe Oz, c'est-~t-dire, perpendicu- 
laire au vecteur de diffusion Bu. Dans ce cas, la d6- 
formation des plans r4ticulaires, bien que plus faible 
et sans discontinuit6, est suffisante pour cr6er une s6rie 
de franges au-dessous de la dislocation. Nous n'avons 
pas trouv6 dans la litt6rature d'exemples certains de ce 
cas, mais nous pensons qu'il doit expliquer dans cer- 
tains cas l 'observation de lignes d 'ombre anormalement 
faibles. 

B. Dislocation gt faible distance de la surface. Onde inci- 
dente illimitde: Les Figs. 11 5. 14 repr6sentent la distri- 
bution des intensit4s pour une dislocation situ4e ap- 
proximativement ~t une p6riode de 'Pendell6sung' (c'est- 
~t-dire une distance d'extinction, soit 15,4/0 de la sur- 
face. Nos conditions initiales sont alors: 

QH=O 

Q0 =1/2 

pour 
z = - 3 .  

Le choix de cette constante l/2 est a priori arbitraire; 
son avantage est qu'h grande distance Q0 et QH ten- 
dront vers 1, ce qui facilitera la comparaison avec les 
Figs. pr6c6dentes 7 et 8. La surface se trouve au bord 
sup6rieur des figures. 

plaque photographique tache 

Fig. 6. G~om6trie de la m6thode de Lang. 

Cristal / O \ 

Plaque photographique 

. 

- 

Image 
transmise 

Image 
r~fl~chie 

I 'e' 

i212 ° 
f . . . . .  

| 

el ~ r  

j ,J 

Fig. 5. G6ometrie de l'exp6rience correspondant aux Figs. 7 et suivantes. 
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Fig.7. Intensit6 de l 'onde incidente, silicium 220, Cu Ke, 
dislocation situ6e 5. grande distance de la surface (vers le 
haut), incidence de Bragg exacte, b .  BH = 1. Quadri l lage= 
(distance d'extinction/r0. 

Fig. 8. Intensit6 de l 'onde incidente, silicium 220, Cu K~, 
dislocation situ6e b. grande distance de la surface (vers le 
haut), incidence de Bragg exacte, b .  BH = -- 1. Quadrillage = 
distance d'extinction/rr). 

÷ ,4. 4- "4" 

O 
"4" ÷ °e 4. 

-4- 

1 

Fig.9. Intensit6 de l 'onde incidente, silicium 220, Cu Kct, 
dislocation situ6e & grande distance de la surface (vers le 
haut), incidence de Bragg exacte, b .1_ BH. Quadri l lage= 
(distance d'extinction/~z). 

Fig. 10. Intensit6 de l 'onde r6fl6chie, silicium 220, Cu Kct, 
dislocation situ6e b. grande distance de la surface (vers le 
haut), incidence de Bragg exacte, b _l_ B~/. Quadri l lage= 
(distance d'extinction/rr). 
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Fig. l l .  Intensit6 de l'onde incidente, silicium 220, Cu Ke, 
dislocation situ6e 5. 3/re distances d'extinction de la surface 
(bord sup6rieur de la figure), incidence de Bragg exacte, 
b .  BH=I .  

f , r - - - - - - - - - - - - - r m ~  

• . a  

1 , 6  

Fig. 12. Intensit6 de l'onde r6fl6chie, silicium 220, Cu Ke, 
dislocation situ6e 5. 3/z~ distances d'extinction de la surface 
(bord sup6rieur de la figure), incidence de Bragg exacte, 
b.  BH=I .  

, , , , . ~  • , , 

¥ 

" t "  "1" "i" • - "  

Fig. 13. Intensit6 de l'onde incidente, silicium 220, Cu K~, 
dislocation situ6e fl 3/re distances d'extinction de la surface 
(bord sup6rieur de la figure), incidence de Bragg exacte, 
b .  BH= --1. 

' - " " " ~ 'J=  ! 0 | J I 

t 
~ t - t  ~ .  ÷ - t -  

1 . 6  

I I I , , i  'l ~ | I 

Z Z I Z  Z ~ .7  ~ Z = =  

- + 4 

_-- ~ * + . ------~ 

P 4- 

1 

o 

"t" 

Fig. 14. Intensit6 de l'onde r6fl6chie, silicium 220, Cu K~, 
dislocation situ6e fl 3/n distances d'extinction de la surface 
(bord sup6rieur de la figure), incidence de Bragg exacte, 
b.  B H = - - I .  
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//~//~J6////'/J/~JJ~\ 
" + 

" + 

• + 

. ; 

4 4. + 

Fig. 15. Intensit6 de ronde incidente, silicium 220, Cu Kct, en 
l'absence de dislocation, le faisceau incident 6tant limit6 
(largeur environ ½ distance d'extinction). Incidence de 
Bragg exacte. 

4- ,4- 

4- -4 

+ .+- / .,4 / I ~ ~ \ ' + \ \  -t- 4- 

i .~- 4" "#" 

0 .4  

4- 

• 4- f 4-  "l- q- ~ "4- 

Fig. 16. Intensit6 de l'onde r6fl6chie, silicium 220, Cu K~, en 
l'absence de dislocation, le faisceau incident 6tant limit6 
(largeur environ ~ distance d'extinction). Incidence de 
Bragg exacte. 
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Fig. 17. Intensit6 de l'onde incidente, silicium 220, Cu Ke, 
dislocation situ6e b. l'aplomb du faisceau b. 3/re distance 
d'extinction de la surface; faisceau limit6 (largeur ~ distance 
d'extinction), incidence de Bragg exacte, b .  BH = 1. 
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Fig. 18. Intensit6 de l'onde r6fl6chie, silicium 220, Cu Kcc, 
dislocation situ6e b. l'aplomb du faisceau h 3/re distance 
d'extinction de la surface; faisceau limit6 (largeur ½ distance 
d'extinction), incidence de Bragg exacte, b .  Bz-z = 1. 
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Fig. 19. Intensit6 de l'onde incidente, silicium 220, Cu K0c, 
dislocation d6cal6e de 1/re distance d'extinction et situee a 
3/rr distances d'extinction de la surface; faisceau limit6 
(largeur ]- distance d'extinction), incidence de Bragg exacte, 
b .  B H = I .  

Fig. 20. Intensit6 de l'onde r6fl6chie, silicium 220, Cu Kv., 
dislocation d6cal6e de 1/re distance d'extinction et situ6e b. 
3/re distances d'extinction de la surface, faisceau limit6 
(largeur ½ distance d'extinction), incidence de Bragg exacte, 
b .  B H = I .  
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Fig.21. Intensit6 de l'onde incidente, silicium 220, Cu Ko~, 
dislocation d6cal6e dans la direction r6fl6chie de l/Tr distance 
d'extinction et situee a 3#r distance d'extinction de la surface; 
faisceau limit6 (largeur ½ distance d'extinction), incidence 
de Bragg exacte, b .  BH = 1. 
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Fig. 22. Intensit6 de l'onde r6fl6chie, silicium 220, Cu K~, 
dislocation d6cal6e dans la direction r6fl6chie de 1/zr distance 
d'extinction et situ6e a 3/re distances d'extinction de la surface: 
faisceau limit6 (largeur ½ distance d'extinction), incidence 
de Bragg exacte, b .  BH = 1. 
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On remarquera, en dehors de la zone perturb6e, les 
franges classiques, s'att6nuant progressivement. 

Quant aux r6partitions en-dessous de la dislocation, 
elles ressemblent beaucoup ~ celles du cas pr4c6dent 
(Figs.7 et 8), 5. savoir un contraste noir-blanc, puis 
noir-blanc-noir et un renforcement des franges sur les 
bords (ici encore, l'effet de la dislocation est d'inter- 
rompre la propagation parall~lement aux plans r6- 
flecteurs pour renvoyer l'6nergie dans les directions 
incidente et r6fl6chie). 

L'influence du signe du vecteur de Burgers est assez 
peu 6vidente, le contraste 6tant toutefois plus accentu6 
si b .  BH>0.  

C. Dislocation gt faible distance de la surface. Onde inci- 
dente tim#de: Nous avons choisi, comme condition 5. 
la surface: 

QH=0;  Q0 = 3,5 exp ( -4x )  2 

soit un faisceau incident d'une largeur approximative 
de 5 microns. La constante 3,5 est ici encore choisie 
pour des raisons de commodit6. 

Les Figs. 15 et 16 repr6sentent les intensit6s des ondes 
incidente et r6fl6chie en l'absence de dislocation; com- 
par6es aux figures suivantes elles permettront de dis- 
tinguer plus ais6ment ce qui est dfi 5. la nature du 
faisceau incident de ce qui est dfi aux dislocations. 

(:tant donn6 la faible influence du signe du vecteur 
de Burgers pour la valeur de ic utilis6e, nous nous limi- 
tons par la suite au cas off il est dirig6 vers la droite 
(plan interstitiel vers le haut de la figure). 

Les Figs. 17 et 18, concernant une dislocation plac6e 
juste ~ l 'aplomb du centre du faisceau incident, b. une 
distance d'environ une p6riode de 'Pendell~Ssung' de la 
surface (bord sup6rieur de la figure), montrent que la 
dislocation interrompt la propagation de l'6nergie qui 
se faisait essentiellement dans la direction incidente 
(nous sommes encore loin de l'6quilibre entre les ondes in- 
cidente et r6fl6chie) pour renforcer l 'onde r6fl6chie, dans 
une direction parallble 5. sa propagation dans le vide. 

Les Figs. 19 b. 22, correspondant 5. des positions varia- 
bles de la dislocation par rapport au centre du faisceau 
incident, montrent que son influence est d 'autant plus 
importante qu'elle se trouve 5. un endroit off l'intensit6 
est grande, en renfor~ant en g6n6ral l 'onde r6fl6chie. 

Ceci explique qualitativement les images obtenues 
par la m4thode de Lang (1958) (int6gration des inten- 
sit6s, la position du centre du faisceau 6tant variable), 
c'est-5.-dire un accroissement de lumi~re dans une di- 
rection parall~le 5. la direction r6fl6chie, partant de la 
dislocation elle-mame (Fig. 6). 

Ces r6sultats sont en accord avec les calculs faits par 
Authier (1966) et Malgrange & Dumesnil (1966) cor- 
respondant 5. une dislocation situ4e 5. une profondeur 
beaucoup plus grande dans le cristal. 

Conclusions 

L'originalit6 des calculs dont nous avons pr6sent4 ici 
quelques r6sultats r6side dans le fait qu'ils sont quan- 

titatifs, qu'ils rendent compte des interf6rences entre 
les champs d'onde (cf les calculs de Kambe (1963), 
d'apr6s la tMorie de Penning et Polder), et que d'autre 
part ils sont affranchis de l 'approximation de 'colonne' 
utilis6e par Howie et Whelan entre autres, valable en 
microscopie 61ectronique (angles de Bragg inf6rieurs 5. 
1 °), mais beaucoup plus discutable dans le cas des 
rayons X. Par contre, ils pr6sentent l'inconv6nient 
d'atre tr6s longs et de n6cessiter des ordinateurs tr6s 
puissants, 5. la lois du point de rue vitesse de calcul* 
pour la r6solution du systbme diff6rentiel, et du point 
de vue capacit6 de stockage pour la mise en forme des 
courbes de niveau pr6sent6es ici. 

Ces r6sultats permettent, en r6sum6, de pr6voir: 
(1) un contraste 'noir-blanc' ou 'blanc-noir', selon 

le signe du vecteur de Burgers, pour une dislocation 
proche de la surface de sortie dans un cristal 6pais; 

(2) un contraste 'noir-blanc-noir' quel que soit le 
signe du vecteur de Burgers, pour une dislocation 
situ6e assez loin de la surface de sortie (plusieurs dis- 
tances d'extinction); 

(3) pour une dislocation situ6e 5. distance moyenne 
de la surface de sortie dans le cristal 6pais, on observe 
aussi le contraste 'noir-blanc-noir', mais si la disloca- 
tion n'est pas exactement parall61e 5. la surface, l ' image 
de celle-ci apparaitra ponctu4e sur les bords, et ondul6e, 
marne si la ligne de dislocation elle m~me est parfaite- 
ment rectiligne, 

(4) pour une dislocation contenue dans un cristal 
mince taill6 en biseau (d'angle tr6s faible) on observe 
encore les ph6nom~nes ci-dessus mais, la ponctuation 
sur les bords de l'image apparait comme un simple 
renforcement des franges de 'PendellSsung' dues aux 
variations d'6paisseur; si la dislocation est proche de 
la surface de sortie, on observe aussi un contraste 'nob-  
blanc' dont le sens d6pend du signe du vecteur de 
Burgers, mais probablement aussi (nous nous propo- 
sons de le v6rifier ult6rieurement) de sa distance 5. la 
face d'entr6e; 

(5) si le cristal est mince et le faisceau tr~s 6troit, une 
dislocation perturbe 6videmment les franges hyperbo- 
liques calcul6es par divers auteurs (Takagi, 1962; Kato, 
1963), et une partie de l'6nergie est renvoy6e dans la 
direction r6fl6chie [m4thode de Lang (1958)]. 

(6) enfin, nous pr6voyons que des dislocations dont 
le vecteur de Burgers est perpendiculaire au vecteur de 
diffusion, ne doivent pas atre compl&ement invisibles 
si elles sont proches de la surface de sortie. 

Nous nous proposons de poursuivre cette 6tude en 
examinant plus en d6tail l'influence de la profondeur 
de la dislocation dans des cristaux minces, ainsi que 

* Le calcul et le trac6 de chacune des figures pr6sent6es 
ici demande environ 20 minutes sur l'ordinateur Univac l l07 
que nous avons utilis6, dont le cycle de base est de 4/ts et la 
capacit6 de 65000 roots plus deux tambours magn6tiques de 
750000 roots chacun. Le programme, 6crit en majeure partie 
en Fortran IV peut ~,tre facilement transpos6 pour un autre 
ordinateur de performances analogues. 
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l'influence de l'ordre de grandeur de l'angle de Bragg, 
ce qui nous permettra de savoir dans quelles limites 
l'approximation de 'colonne' (cas limite pour lequel 
l'angle de Bragg est nul) reste acceptable. 
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The Determination of Accurate Unit-cell Dimensions from Inclined Weissenberg Photographs 

BY N. W. ALCOCK* AND G. M. SHELDRICK 
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The method of Main and Woolfson for obtaining accurate unit-cell dimensions from ordinary zero-layer 
Weissenberg photographs is extended to general (including equi-inclination) upper-layer Weissenberg 
and oscillation photographs. 

Introduction 

Main & Woolfson (1963) showed that accurate unit- 
cell dimensions could be obtained from the separations 
of the cq - ( x  2 doublets on ordinary zero-layer Weissen- 
berg photographs. The results are insensitive to errors 
in the camera radius and the same photographs are 
used for the intensity measurements and the deter- 
mination of unit-cell dimensions; thus the method is 
particularly appropriate to low temperature studies. 
However when a crystal is grown in situ it is sometimes 
possible to obtain good photographs only about a 
single oscillation axis, with the result that not all the 
unit-cell dimensions can be determined from the single 
zero-layer photograph. Hence we have extended the 
technique to upper-layer photographs. 

Theory 

The basis of our method is the determination of sin20 
from the c~ doublet separation t on the film at right 
angles to the oscillation axis direction. The unit-cell 
dimensions are then calculated analytically and their 
standard deviations estimated statistically. Main & 
Woolfson determined sin 0, which required a least- 

* Present address: School of Molecular Sciences, Univer- 
sity of Warwick, Coventry, England. 

A C 23 - 3* 

squares iteration starting with approximate values of 
the cell constants. 

For the zero-layers, instead of the approximation 
proposed by Main & Woolfson, we use the correspond- 
ing exact expression: 

sin20= {1 + [(fi2/2 sin ~0) +tan(fiO/2)]2} -1 (1) 

where cSO=t/2r, r is the camera radius, 2 is the 0q 
wavelength and c~2 the difference in ex and e2 wave- 
lengths. 

For the upper layers it is necessary to know the value 
of the real unit-cell length a appropriate to the oscilla- 
tion axis in order to calculate sin20. In practice we 
begin with the approximation c~0= t cos lt/2r where - / t  
is the camera inclination angle (see below); this effec- 
tively assumes equi-inclination for both el and e2, and 
that sin20 approaches unity. Hence, via (1) and the 
route outlined in the following section, an approximate 
value of a is found and substituted in the exact expres- 
sion (below) for sin20. This leads to a better approx- 
imation for a, which is resubstituted in the exact ex- 
pression for sin20, etc. This procedure is found to 
converge in three or four cycles. 

Consider the stereographic projection shown in Fig. 
1. The symbols (and signs thereof) are the same as in 
International Tables for X-ray Crystallography (1959), 
which is also the source for (7) below. Note that some 
authors give the opposite sign for/z. 1 is the incident 


