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on the axis (4, i, 0). The remark in Table 1 shows that 
the symmetry operation belongs to a 43-axis through 
(4 , i ,0) .  

Appendix* 

For settings other than those listed in I.T., matrices 
M = ( A , r )  can occur with (A)'s not belonging to one 
of the types (i) to (iv). In this case one can proceed 
as follows. (The formulae are valid for arbitrary unit 
cells; the Procedure given above is obtained as a special 
case for certain unit cells and settings.) 

First F is determined from tr(A) and det(A) as 
described above under Procedure. Two cases are 
then distinguished. 

(1) det(A)= + 1: n-fold rotation or screw axis. For 
n>  1 the direction of the axis is given by the 
solutions q of the system of equations 

( A - E ) q =  0 where E is the unit matrix. (5) 
The translation component t (always parallel to q) is 

t = __1 B r with (6) 
n 

B = A  n-1 + A n - 2 + . . .  +E.  (7) 

The points x on the axis are the solutions of the 
system of equations 
A x + r = x + t ,  i.e. (8a) 

( A - E ) x  = ( 1 B - E ) r .  (8b) 

For n = 2, x = ½r is a special solution of (8b) and hence 
is a point on the axis. 

The intersections of the axis with the planes (100), 
(010), and (001), if they exist (at least one does) are 
obtained by putting x I =0 ,  X 2 : 0  , and x3=0 respec- 
tively in (8a) or (Sb). 

* This section requires a basic knowledge of linear algebra. 

(2) det(A) = - 1 ;  inversion axis ~. There are three dif- 
ferent cases. 

n = 1 ; see (i), F =  i. 
n = 2 :  F = ? . = m .  

The vectors q normal to the mirror or glide plane 
are obtained by solving 

(A + E)q = 0. (9) 

The translation component t is given by 

t=½(A + E)r. (10) 

The points x of the plane are the solutions of 

A x + r = x + t ,  i.e. ( l la)  
( A -  E)x = ½(A- E)r. (1 l b) 

Special solution: x = ½r. 

Intersections with coordinate axes [100], [010], and 
[001], if existing (at least one does) are obtained 
by putting x = (Xl, 0, 0), (0, x2, 0), and (0, 0, x3) re- 
spectively in (1 la) or (1 lb). 

n > 2 :  The inversion axes are at the same time 
rotation axes (4:2, ~ and ~:3). The direction of 
such a rotation axis is given by the solutions q 
of (9). 
There are no translation components: t=0 .  
The inversion point x (centre of symmetry for ] ;  
intersection of 3 and m for ~) is the (unique) 
solution of 

A x + r = x ,  i.e. (12a) 
( A - E ) x =  - r .  (12b) 

We should like to thank Mr V.Gramlich and Dr 
W. E. Klee, Karlsruhe for their valuable help in finding 
a simple and understandable presentation. 
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The method allows observations of disorientations and parametral variations in barium titanate plates 
in connexion with the texture of domains. The effect of an applied electric field changed according 
to the texture of the region observed in the crystal, and it was possible to determine the piezoelectric 
behaviour on the microscopic scale. 

Introduction 

Diverses m6thodes permettent l'~tude de Ferturbations 
locales dans les cristaux par diffraction des rayons X. 

Le degr6 de perfection du cristal et la nature de l'im- 
perfection &udi6e conditionnent le choix de la m6thode. 
Pour les cristaux de BaTiO3, suffisamment imparfaits, 
on peut appliquer la th6orie cin6matique et le pouvoir 
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r6flecteur est le m~me sur toute la surface du cristal. 
Par contre les d6sorientations et les variations de dis- 
tances r6ticulaires d6terminent en chaque point les di- 
rections des rayons incidents tombant sous l'incidence 
de Bragg et des rayons r6fl6chis correspondants. La 
m6thode de Lambot-Vassamillet, sensible aux varia- 
tions angulaires des directions des rayons r6fl6chis, con- 
vient particuli6rement bien 5. l'6tude de ces deux types 
d'imperfections. 

Nous avons d6velopp6 l'emploi de cette m6thode 
pour des mesures quantitatives en distinguant les deux 
effets. On a 6tudi6 ainsi la texture des domaines du 
titanate de baryum et l'influence d'un champ 61ectrique 
sur la structure. Toutes les mesures ont 6t6 faites 5. la 
temp6rature ambiante. 

Dispositif experimental 

Description g~n~rale 

Un monochromateur ~t quartz courb6 du type Jo- 
hansson fait converger les rayons issus d'un tube ~t 
foyer lin6aire (0,08 × 6 mm) suivant deux lignes verti- 
cales correspondant aux radiations Kax et Kaz du 
cuivre (Fig. 1). L'61imination de Ka2 n'est pas n6ces- 
saire; cette raie permet le plus souvent de confirmer 
les r6sultats obtenus avec Kcq. Des fentes d61imitent 
l'ouverture angulaire du faisceau et permettent d'ob- 
tenir apr~s le monochromateur un faisceau homog6ne. 
Le monocristal 6tudi6 est plac6 au 'foyer' F d&ermin6 
par photographie, son axe de rotation coincidant avec 
la ligne de focalisation. I1 peut ~tre amen6 en position 
de r6flexion par rotation autour de cet axe. Les rayons 
r6fl~chis impressionnent un film dispos6 h la p6riph6rie 
d'une chambre cylindrique dont l'axe est l'axe de rota- 
tion du cristal. Le rayon de la chambre 6tant bien con- 
nu, les variations angulaires sont d6termin6es avec 
pr6cision; l'utilisation d'une radiation caract6ristique 
conduit ~t des temps de pose tr6s courts (de 30 secondes 
~t quelques minutes). 

Distinction entre d~sorientation et variation de para- 
mktre 

L'enregistrement d'une seule image ne permet pas 
de d&erminer directement la nature de la perturbation; 

mais le montage a 6t6 conqu de fa9on que l 'on puisse 
enregistrer les r6flexions de la famille de plans verticaux 
consid6r6s pour deux positions sym6triques de ces 
plans par rapport aux rayons incidents. On peut ainsi 
distinguer et mesurer directement les deux perturba- 
tions; une position donne leur somme, l'autre leur dif- 
f6rence. 

Pouvoir de r~solution 
La partie irradi6e du cristal se compose de deux 

bandes Kcq et Kc~z de 50/z de largeur et quelques milli- 
m6tres de hauteur. Dans le plan d'incidence horizontal, 
un point du cristal re~oit des rayons de toutes les di- 
rections contenues dans l'angle d'ouverture 09 du fais- 
ceau (1 °30' environ). Dans un plan vertical l'angle 
d'ouverture co' du faisceau est d6termin6 par la hauteur 
de la source et la distance cristal-monochromateurm 
source (on avait SIF= 277 mm et o9'= 1 ° 30'). 

Le pouvoir de r6solution correspond aux dimensions 
sur le film de la tache associ~e ~ un point g6om~trique 
de la surface du cristal. Suivant la verticale, la dimen- 
sion est le produit de l'angle co' par la distance 6chan- 
tillon-film, soit 1,65 mm. Suivant l'horizontale, en l'ab- 
sence de d6sorientation, la largeur de la tache est celle 
des grains de l'6mulsion photographique; elle augmente 
si le cristal est perturb& 

Le pouvoir de r6solution vertical peut 6tre am61ior6 
en interposant sur le trajet des rayons, 5. la sortie du 
monochromateur, des fentes de Soller ou une fente 
horizontale; on peut par exemple le rendre inf6rieur 
b. 0,1 mm, mais on n'explore en une seule fois qu'une 
faible partie du cristal (Fig. 2). 

Largeur instrumentale d'une tache de rdflexion 
Lambot, Vassamillet & Dejace (1953) ont donn6 

l'expression de cette largeur. La contribution due b. 
l'ouverture spectrale de la radiation n'intervient qu'aux 
grands angles. L'influence de la p6n6tration du fais- 
ceau est n6gligeable, l'6paisseur diffractante 6tait de 
quelques microns pour BaTiO3. L'influence de la diver- 
gence verticale peut 8tre rendue tr~s faible en introdui- 
sant la fente horizontale. En d6finitive la largeur de la 
tache est limit6e essentiellement par la largeur du foyer; 
le calcul montre qu'elle lui est inf6rieure dans certaines 
conditions. Nous avons effectivement obtenu des images 

IK~z 

film 

Fig. 1. Trajet des rayons issus d'un point S de la source. Section par un plan horizontal. 
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de largeur inf6rieure b. 50/z (par exemple, image de la 
r6flexion 204). 

Sensibilit~ du dispositif 
Le dispositif est tr~s sensible aux d6sorientations et 

aux variations de distances r6ticulaires des plans r6- 
flecteurs verticaux. La lecture des clich6s s'effectuant 
b. l'agrandisseur, on appr~cie ais6ment un d6calage de 
25/ t  en un point quelconque de la verticale et marne, 
dans certains cas, de 10/z. 

On en d6duit la sensibilit6 pour une d6sorientation 
d'axe normal au plan d'incidence; pour notre dispositif 
le plus petit angle fi appr6ciable 6tait de l 'ordre de 30". 

La sensibilit6 aux variations de distance r6ticulaire 
&ait de 2,5 • 10 -5 A pour le plan (105) souvent utilis6, 
et 3,5 • 10 -5 A pour le plan (005). 

L'image d'un point g6om6trique de la surface 6tant 
une portion de courbe verticale (intersection du c6ne 
de r6flexion avec le film), les images se recouvrent ver- 
ticalement et le dispositif ne permet pas d'appr6cier les 
d6sorientations d'axe parall6le au plan d'incidence, h 
moins d'introduire la fente horizontale limitant la di- 
vergence co'. Des fentes fines de Soller donneraient un 
meilleur r6sultat, mais pour des raisons d'encombre- 
ment nous ne les avons pas utilis6es. 

l~tude de cristaux de BaTi03 $ domaines lamellaires 

Contr6le de la mdthode 

Les cristaux choisis, obtenus par la m6thode de 
Remeika (1954), se pr6sentent sous la forme de minces 
lamelles b. structure t6tragonale comportant des do- 
maines 'c' dont l'axe polaire est normal h la surface, 
et des domaines 'a '  dont l'axe polaire forme un angle 
(90 ° -2r / )  avec l'axe polaire des domaines 'c'. La di- 
rection autour de laquelle a lieu la d6sorientation dfie 
b. l'angle de macle 2r/est dans le plan du cristal, paral- 
l~le b. la fronti6re de deux domaines. Observ6s au micro- 
scope polarisant ces cristaux manifestent une texture 
simple avec peu de domaines. 

Nous les avons d 'abord utilis6s pour contrbler la 
m6thode, en mesurant directement l'angle de macle 2r/ 
et la diff6rence ( c - a ) ,  c 6tant pris dans un domaine 
'c' et a dans un domaine 'a'. Nous avons amen6 en 
coincidence la ligne de focalisation et la ligne fronti6re 
de deux domaines; la distance angulaire de deux raies 
donnait la somme de l'angle de macle 2r/et de l'angle 

AO correspondant b. la variation de param&re e - a .  
En faisant subir au cristal une rotation de 90 ° d a n s  
son plan la d6sorientation 2r/n'intervient plus (son axe 
de rotation est dans le plan d'incidence) et on mesure 
directement AO. 

On a trouv6 2r/=31'5,  c - a = 0 , 0 4 3 6 A ,  &off 
(c -  a)/a,.~ 1%. 

Ce sont bien approximativement les r6sultats pr6vus. 
Cependant l'angle de macle est inf6rieur ~. la valeur 
pr6vue par le calcul ~t partir de c et a. Ce r6sultat est 
a rapprocher de celui obtenu par Bousquet, qui op6rait 
avec des m6thodes d'investigation semblables (Bous- 
quet, Lambert, Quittet & Guinier, 1963). 

Cristal ~tudi~ 

Les cristaux polydomaines pr6sentent diverses ano- 
malies de structure que nous avons pu d6celer par la 
m6thode d6velopp6e plus haut. Celle-ci permet d'ob- 
tenir une topographie d6taill6e de chaque cristal. Pour 
pr6senter les r6sultats, nous allons consid6rer un cristal 
particulier qui comporte des r6gions de textures vari6es. 
La Fig.3 repr6sente la disposition des domaines telle 
qu'on l 'obtient h l'aide du microscope polarisant. On 
y trouve notamment:  

une structure fine et dense de domaines (r6gion 1); 
une r6gion comportant des domaines 'a '  bien s6par6s 

et avec deux orientations diff6rentes de l'axe c (r6gion 
2); 

une 6tendue assez grande de cristal 'c' monodomaine 
(r6gion 3). 

Exploration du cristal parallklement gt sa grande dimen- 
sion 

Les bandes formant les domaines 'a '  sont alors ~t 
45 ° du plan d'incidence. Dans la r6gion 3 monodomaine 
le param&re c est rigoureusement constant sur les 
bandes d'exploration ~ la pr6cision de 1,7 • 10 -4/~k, soit 
4 • 10 -5 en valeur relative. 

Dans la r6gion 1 le param&re est diff6rent et une 
distorsion de la maille qui se traduit par un flou de 
l'image, se manifeste, surtout aux grands angles off la 
sensibilit6 aux variations de param&re est plus grande; 
la Fig.4 l'indique pour la r6flexion d'ordre 5 des plans 
(001). Le param6tre cest  plus voisin de a (les variations 
angulaires enregistr6es pour les 2 positions sym6triques 
sont dans le sens des 0 croissants); l'effet est ~. peine 

,;il 
Fig.2. Hauteur verticale de la r6gion explor6e sur le cristal apr6s introduction de la fente. 
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Cl, 

Fig.3. Cristal 'c' 6tudi6 renfermant des domaines 'a '  ( x  10). 

Fig.4. Images K0q et K0t2 donn6es par la r6flexion 005 pr6sen- 
tant une distorsion dans la r6gion 1 (partie inf6rieure du 
clich6) ( x 5). 

I! * It i " 
Fig. 5. R6flexions 005 de la r6gion 3 et des r6gions limitrophes 

respectivement avec champ, sans champ et avec et sans 
champ ( x 3). 

Fig.6. R6flexions 005 pour les r6gions 1-2, avec champ et 
sans champ ( x 3). 

, o 

f 

Fig.7. R6flexions 005 pour les r6gions 1-3-5, avec champ et 
sans champ ( x 3). 

[To face p. 354 
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d6celable pour la r6flexion 002; il est ais6ment observ6 
pour la r6flexion 005. On trouve: Ac=2,1 • 10 -3 ~. 

On peut dire, en accord avec Anliker, que la con- 
figuration en domaines g6ne la d6formation t6tragonale 
(Anliker, Brugger & Kanzig, 1954), mais ses observa- 
tions concernaient des cristaux de tr~s petite taille. 
Plus r6cemment Lambert a mesur6 des t6tragonalit6s 
faibles sur des cristaux 5. quadrillage r6gulier (Lambert, 
Quittet, Taupin & Guinier, 1964). 

Dans ce mode d'exploration nous n'avons pas d6cel6 
de d6sorientation susceptible d'atre introduite par le 
maclage, les conditions n'6tant pas tr6s favorables 5. la 
mesure. 

Exploration avec les frontikres de domaines parallkles et 
perpendiculaires au plan d'ineidence 

On a fait subir au cristal une rotation de 45 ° dans 
son plan. Pour la zone 4 du cristal 'e' voisine d'un 
domaine 'a '  qui traverse une partie de cette r6gion 'e', 
nous observons, lorsque la fronti~re des deux domaines 
est perpendiculaire au plan d'incidence, une torsion 
autour d'un axe parall~le 5. cette fronti6re, limit6e 5. la 
hauteur du domaine 'a'. Les images sym6triques des 
diff6rents plans verticaux pour les r6flexions 004, 005, 
204, 105, 104 prouvent qu'il y a rctation (de 1' par 
exemple) sans variation de param~tre. Cot effet peut 
~tre attribu6 au maclage qui se ferait sentir 5. distance, 
avec att6nuation de la rotation au fur et 5. mesure que 
l 'on s'61oigne de la fronti~re des domaines. 

Le param~tre e de la r6gion 5 est tr~s 16g~rement 
inf6rieur 5. celui de la r6gion 3 : c 3 - c 5 = 3 , 3  • 10 -4/~t. 

Dans la position off le domaine 'a '  isol6 s6parant 
les r6gions 3 et 5 est horizontal, la d6sorientation dfie 
au maclage n'intervient pas et l'6cart angulaire des 
rayons r6fl6chis par le cristal 'c' et ce domaine donne 
directement la diff6rence des param&res a du domaine 
'a '  et c du cristal 'c'. 

La diff6rence des param&res est: 

c - a = 0 , 0 1 7  A .  

Pour les poudres on obtient couramment c - a =  
0,044/k et, pour les cristaux normaux, c - a  = 0,0399 A; 
on se trouve donc en pr6sence d'un domaine ayant un 
parambtre a anormal relativement voisin de c. 

On a d'ailleurs mesur6 les param&res a et c du cristal 
'c'  avec la mame chambre par la m6thode du cristal 
tournant en limitant le faisceau incident. 

On a trouv6: 
a=4,0088/k ,  en utilisant la r6flexion sur les plans (105) 
et c=4,0334 A, 5. partir des r6flexions 004 et 005. 

On en d6duit: 
c - a = 0 , 0 2 4  It. Le cristal 'c' pr6sente donc lui-mame 
une tfitragonalit6 relativement faible: ( c -  a)/a ~_ 0,6 o/~. 

Le param&re a des domaines 'a '  de la r6gion 2 est 
normal. 

On voit en d6finitive que la texture cristalline poly- 
domaine s'6carte beaucoup de la texture id6ale off 
chaque domaine serait un morceau d'un cristal parfait. 

Toutefois la mise en 6vidence de ces 6carts a exig6 une 
technique d'investigation trbs fine. 

D'autre part, la t6tragonalit6 serait susceptible de 
varier entre d'assez larges limites; on tend 5. se rap- 
procher de la forme cubique, comparativement aux 
r6sultats signal6s dans les travaux anciens. Pour les 
cristaux ferro61ectriques qui ne sont pas pi6zo61eztri- 
ques dans la phase non polaire, tels que BaTiO3, la 
d6formation de la maille (spontan6e + induite) par 
rapport 5. la structure cubique est proportionnelle au 
carr6 de la polarisation. La polarisation spontan6e va- 
rierait donc d'un point 5. l 'autre du cristal. 

Comportement 61ectrom6canique 
Observations gdndrales 

I1 est int6ressant d'6tudier point par point le com- 
portement des cristaux de titanate de baryum sous 
l'action d'un champ 61ectrique (d6formation de la 
maille, effet pi6zo61ectrique inverse, 6volution des do- 
maines, etc.). Nous raisonnerons sur le m~me cristal 
que pr6c6demment afin de montrer les anomalies li6es 
5. la pr6sence de multiples domaines. Une couche d'alu- 
minium ~tait d6pos6e par 6vaporation s3us vide sur 
les deux faces planes de la plaquette cristalline: on a 
pu ainsi appliquer un champ statique E intense (envi- 
ron 4 x 104 volts.cm-1). La diff6rence de potentiel n6- 
cessaire (460 volts) 6tait fournie par une batterie de 
piles. Les rayons X ne sont pas sensiblement absorb6s 
par les 61ectrodes et les temps de pose restent tr~s 
courts. Le champ est donc appliqu6 suivant l'axe po- 
laire du cristal 'e', et perpendiculairement 5. cet axe 
pour les domaines 'a'. 

La premiere observation imp3rtante concerne l ap  ~r- 
tion monodomaine 3; elle subit une dSformation tr~s 
nette, associ6e 5. l'effet pi6zo~lectrique, et, au voisinage 
d'une fronti~re de ce domaiae, une rotation d'axe pa- 
rall~le 5. la fronti~re, ais6ment mesurable lorsque cet 
axe est vertical. La Fig. 5 repr6sente ce comportemer.t, 
ainsi que celui que l'on obtient dans les r6gions limi- 
trophes 1 et 5, les bandes de domaines de ces r6gions 
6tant horizontales. Nous avons enregistr6 sur le m~me 
film, de gauche 5. droite, le doublet Kcq et Kc~2 succes- 
sivement (en le d6calant) sous champ, sans champ, et 
les deux cas superpos6s. 

Le clich6 montre en outre que l'image du domaine 
'c' de la r6gion 5 (partie sup6rieure du clich6) subit un 
d6calage vertical dans un plan m6ridien, sans d6calage 
azimutal. II n'y a donc pas de variation de param&re 
pour ce domaine; le d6calage ne doit pas atre attribu6 
5. une migration de domaine (nous n'avons d'ailleurs 
pas observ6 de d6placement de paroi au microscope); 
l'image de la r6gion 3 diminue de longueur. Ce com- 
portement se retrouve en de nombreux points du cristal. 
II serait dfi aux rotations d'axes parall~.les aux fron- 
ti6res des domaines horizontaux. Les rotations ont une 
amplitude variable d'un point 5. un autre et le sens peut 
~tre diff6rent d'une zone 5. une autre (il est li6 5. la 
direction de la polarisation spontande). La r6gion 3 

A C 2 3 - 2  
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serait devenue concave, d'ofi la diminution de longueur 
de son image. Certains domaines pourraient faire char- 
ni tre;  l'image de la r6gion 5 se rabat en partie sur 
l 'image de la r6gion 3 par suite d'une rotation diff6- 
rente. On le voit grfice/~ la variation diff6rente du para- 
m~tre. Le ph6nombne est plus spectaculaire encore sur 
le clich6 6 concernant les r6gions 1 et 2 off les fronti6res 
de domaines sont inclin6es de 45 o sur la verticale: on 
voit bien les rotations diff6rentes des plans de part et 
d'autre d 'un  domaine charni~re. 

On retrouve une diminution de longueur sur la Fig. 7 
pour lequel le cristal est encore explor6 suivant sa 
grande dimension ~ travers les r6gions 1, 3 et 5; l'inter- 
ruption de la raie due au domaine 'a' s6parant les r6- 
gions 3 et 5 met bien en 6vidence le raccourcissement 
de l 'image de la r6gion 3. Ces diverses rotations ont 
6t6 confirm6es par les diagrammes de Laue en retour. 

Le m~me clich6 (partie inf6rieure) et son sym6trique 
montrent que dans la r6gion 1 le champ n'introduit 
qu'une tr~s faible variation de param~tre. Cependant 
l 'image devient plus sinueuse. 

Les bandes des domaines 6tant b. 45 ° du plan d'inci- 
dence, le montage est sensible aux rotations d'axe pa- 
rall~le aux fronti~res des domaines et les clich6s mon- 
trent l'existence de rotations des domaines. 

Le domaine 'a '  s6parant les r6gions 3 et 5 s'incline 
aussi autour d'un axe parall~le b. ses fronti~res sans 
variation appr6ciable de param~tre; il subit en outre 
un effet d'entrainement dfi ~ la rotation des domaines 
'c' voisins. 

Dans la r6gion 4, en pla~ant la fronti~re de domaine 
verticalement, on voit que le champ provoque un ac- 
croissement consid6rable de la torsion des plans, une 
rotation g6n6rale d'axe parall~le ~t la fronti~re et une 
d6formation tr~s importante de la maille. 

En r6sum6 le comportement varie beaucoup d'une 
zone ~t l 'autre en ce qui concerne le param&re. D'autre 
part des rotations correspondant h des variations de 
l'angle de macle ont 6t6 mises en 6vidence; il semble 
que certains domaines jouent le r61e de charnibre. 

Quelques rdsultats quantitatifs 

Dans la r6gion monodomaine, pour diff6rentes posi- 
tions du cristal, nous avons obtenu la m~me dilatation 
Ac du param6tre c de la maille, en utilisant les r6flexions 
004,005, mais les rotations 6taient variables, en relation 
avec la direction de la frontibre la plus voisine. 

Ainsi pour une r6flexion 005, on a trouv6 

AO+e= 18'45 
A O - s =  -4½' 

d'ofi t = 11½' et zlO = 7 ' ,  
ce qui conduit b. Ae=25 • 10 -4/~ 
et Ac/e = 6 ,2 .10  -4 . 

Pour une r6flexion 004 au m~me point, on a trouv6 

e=  11½' et AO=2½', 

d'ofl Ac= 25 • 10 -4 A.. 

Dans une autre position plus 61oign6e des domaines 
'a '  pour une r6flexion 005, on a obtenu: 

s = l ' 8 0  e t / 1 0 = 7 ' 2 0 ,  
ce qui conduit ~t Ac=26  • 10 -4 A .  

Dans la r6gion 4, deux zones se manifestent, avec 
les deux valeurs suivantes, relativement 61ev6es, de Ac: 

48 • 10 - 4 / ~  et 40.  10 -4 2~k . 

Un diagramme de cristal tournant r6alis6 dans cette 
r6gion en utilisant la marne chambre mais un colli- 
mateur lin6aire redonne ces deux r6sultats pour les 
parties inf6rieures et sup6rieures de la tache de dif- 
fraction (axe de rotation du cristal parall~le/t la fron- 
ti~re). Pour le plan (105), il y a mame rupture et on 
obtient deux taches d6cal6es. Pour le plan (T05) la 
tache est plus floue et plus courte en pr6sence du champ, 
ce qui traduit la distorsion de la maille. 

Discussion des r~sultats. D~formation pi6zo~lectrique 

Pour un cristal pi6zo61ectrique non ferro~lectrique la 
relation entre la d6formation, la contrainte et le champ 
61ectrique est donn6e par les ~quations 

3 
xn(E,X)= ~r &~E~ 

i=l 6 
- Z s i n X i + . . . ,  ( h = l  . . .  6) ,  (1) 

i=1 

XI,X2, X 3 6tant les composantes d'allongement respec- 
tivement suivant les axes x ,y , z  (paraU61es aux axes 
a,b,c du cristal), 

x4, xs, x6 les composantes de cisaillement 
Ei, les composantes du champ 
d,h, les coefficients pi6zo61ectriques 
s,h, les co6fficients d'61asticit6 
Xi, les composantes de la contrainte.  

Le premier groupe de termes repr6sente l'6ffet pi6zo- 
61ectrique inverse. Nous n'avons pas introduit l'effet 
de second ordre (quadratique), c'est-~t-dire que nous 
avons n6glig6 l'61ectrostriction devant l'effet pi~zo- 
61ectrique. Nous n'avons pas appliqu6 de contraintes 
ext6rieures. 

La ferro61ectricit6 complique la situation. La struc- 
ture en domaines 6volue sous l'action du champ ap- 
pliqu6 et introduit des 616ments additionnels dans les 
composantes de la d6formation. Puisque nous effec- 
tuons des mesures microscopiques point par point ces 
616ments sont mis en 6vidence, ainsi que les influences 
mutuelles des domaines. 

Les cristaux de BaTiO3 entre 5 et 120 ° pr6sentent les 
symdtries de la classe 4 mm; d'autre part le champ ap- 
pliqu6 est normal aux faces de la lame. Lh off les con- 
traintes sont n6gligeables, les ~quations (1) se r6duisent, 
pour les domaines 'c',/~ 

Xl=X2=d31E3=d31E (d31 < 0) (2) 

x3=d33E (d33 > 0) 
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(ces domaines ne prdsentent que des d6formations d'al- 
longement) et, pour les domaines 'a '  off 

d14 = dls, 5. 
X 4  = d15E2 = dlsE (3) 

(ces domaines ne prdsentent que des d6formations de 
cisaillement). 

Les observations faites s'expliquent par les relations 
(1), (2) et (3). Exceptd au voisinage des domaines 'a', 
les ddformations du cristal 'c' consistent essentielle- 
ment en un allongement de la maille conformdment 
aux 6quations (2). 

Par contre les domaines 'a '  sont soumis 5. un cisaille- 
ment mais l '6quation (3) n'est pas applicable, ces do- 
maines petits n'dtant pas libres de contraintes. Les 
mouvements de rotation observ6s sont en relation avec 
cet effet dont l'influence s'6tend aux domaines 'c' con- 
tigus. 

Compte tenu des difficult6s d'analyse des d6forma- 
tions d'une structure polydomaine, le seul r6sultat 
quantitatif rigoureux concerne le coefficient d33. C'est 
ainsi que les rotations observ6es pour les domaines 'a '  
sont supdrieures 5. la rotation qui serait dfie 5. un simple 
cisaillement, compte tenu de la valeur de dx5 (11,76.10 .6 
C.G.S.) donnde par Berlincourt & Jaffe (1958). 

La d6formation pi6zo61ectrique d'allongement enre- 
gistr6e pour le domaine 'c' loin des parois est constante 
quelque soit la rotation subie par les plans au point 
consid6r6. La valeur num6rique du co&ficient pi6zo- 
61ectrique d33 obtenu est 4,6 • 10 -6 C.G.S. 

La valeur donn6e par Berlincourt & Jaffe est 
2,57 • 10 -6 C.G.S., tandis que la valeur de Caspari & 
Merz (1950) est 3,96 • 10 -6 C.G.S., mais il s'agissait de 

mesures macroscopiques qui sont moins significatives 
si l 'on a pas affaire 5. un cristal parfaitement mono- 
domaine. 

Pour la rdgion 4, les dquations (2) donneraient les 
valeurs plus 61evdes 7 , 5 . 1 0  .6 et 9 . 1 0  .6 C.G.S. En 
fait ces 6quations ne sont plus valables en raison des 
contraintes. 

Conclusion 

On a voulu montrer le caract~re complexe du com- 
portement structural des cristaux de titanate de baryum 
avec et sans champ dlectrique appliqud; on a pu mettre 
en dvidence des rotations d'axes parall~les aux fron- 
ti~res des domaines sous Faction du champ, des dd- 
formations de la maille variable d 'un point 5. l'autre. 
Avec les modifications apportdes 5. la mdthode de 
Lambot-Vassamillet la carte des variations spaciales 
des distances rdticulaires et des ddsorientations peut 
~tre obtenue sans ambiguit6 et avec une bonne prdci- 
sion, en utilisant des temps de pose tr~s courts et avec 
des rdglages aisds. 
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The Resolution Function in Neutron Diffraetometry 

I. The Resolution Function of a Neutron Diffractometer and its Application 
to Phonon Measurements* 

BY M. J. COOPERt AND R. NATHANS 
Brookhaven National Laboratory, Upton, New York, U.S.A. 

(Received 31 October 1966) 

The general features of the resolution function of a crystal diffractometer and its experimental deter- 
mination are considered. An analytic expression is derived for its form for a three-crystal diffractometer 
assuming Gaussian mosaic and collimation functions. Under these conditions the loci of constant 
probability are shown to be ellipsoids and the application of the resolution function to neutron measure- 
ments is discussed with particular reference to inelastic phonon measurements. Experimental evidence 
is presented in support of these considerations. 

Introduction 

The resolution of neutron diffractometers has been 
considered by a number of authors because of two 

* Work performed under the auspices of the U.S. Atomic 
Energy Commission. 

t Present address: Atomic Energy Research Establishment, 
Harwell, Berks, England. 

substantially different effects which it may have on the 
results of neutron scattering experiments. 

On the one hand focusing effects may result in in- 
creasing both the maximum intensity and the sharpness 
of diffraction peaks, as has been discussed by Caglioti 
and his coworkers (Caglioti, Paoletti & Ricci, 1958, 
1960; Caglioti & Ricci, 1962; Caglioti, 1964; Caglioti 
& Tocchetti, 1964, 1965), Shull (1960) and Willis (1960) 
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