Theme 6: Corrigés des exercices Page 1 sur 15

THEME 6 : Corrigés des exercices

Création : février / mars 2005

Derniere modification :

EXERCICE T6_01: Groupe d’espace P2/m . Positions équivalentes .

Réflexions équivalentes

1 - Table de multiplication du groupe :
On choisit les axes binaires direct 2y et inverse my orientés suivant I’ axe b de la maille ;
I'origine de la maille est prise sur le centre C ( le miroir est dans le plan ( b,c) de la maille )

Pour les différentes combinaisons entre ces axes binaires , voir le chapitre 8 du cours ou
utiliser la représentation matricielle .

En rouge, les éléments générateurs

S 1E 12, |m|C

EJE 12 Im|C

2y 2y E C my
C |E

y y y

my 2)’ E

Représentation matricielle rapportée a la base monoclinique

-1 0 0 1 0 0 -1 0 0
(2,)=| 0 1 0 (m)=l0 -1 0] (C)={0 -1 0
0 0 -1 0 0 1 0 0 -1

(E) représente la matrice unité.

2 — Espace direct : multiplicité des positions équivalentes :

On recherche les coordonnées des positions équivalentes a la position générale de
coordonnées réduites X, Y, Z en faisant agir toutes les opérations de symétrie du groupe

P2/m:

La maille est centro - symétrique :

X X
(2) v |=| ¥ (m)|y|=|-Y
z z
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soit: X, ¥,Z, —X,—Y,—Z;-X,¥,—Z,X,—Y,1Z
ouencore:i(xyz; x—yz)

La multiplicité est de 4 : c'est le nombre de positions équivalentes a la position générale
X, Y,Z.

3 -: Espace réciproque : Multiplicité des réflexions équivalentes :

On fait agir les opérations de symétrie du groupe de Laue P2/m

La transformation d’un vecteur ligne ( h k 1) par une opération de symétrie représentée par
la matrice (A), donne un nouveau vecteur (ligne) (h'k’ I'):

(h'k'l1Y=(h k 1)(A)
( A) étant successivement (ZV), (my)et (C)

On obtient ainsi 4 équivalentes aux plans (h k1) dans I'espace réciproque

hkl; —hk-I; —h-k-I; h -kl

4 — Facteur de structure pour les réflexions h k |

L'unité asymétrique du motif se compose d’'un seul atome d’amplitude de diffusion a situé en
X, Y,Z .

L e motif associé a cette maille primitive contient 2 paires d’atomes identiques situés en :
+(xyz; x-yz)

Le facteur de structure est réel, grace au choix de I'origine de la maille prise sur le centre
de symétrie.

F(hk 1) =2a] cos27 (hx+ky +1z)+cos 27 (hx —ky +1z) |
F(000)=4a
Soit encore sous la forme d’'un produit de cosinus :

F(hk 1) =4a| cos 27z (hx+lz)cos 2zky |
Application : on vérifie immédiatement que :

F(hkl)=F(-h—k —I)=F(-hk-1)=F(h—k1)
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EXERCICE T6_02 : Groupe d’espace P4 . Positions équivalentes .

Réflexions équivalentes .

1 - Table de multiplication du groupe :

En rouge, éléments générateurs

S VE 4, |48

A z z

E1E |4, 4|4

0 -1 0 -1 0 0 0 1
(4,)=[1 0 © (4)=(2,)=| 0 -1 0 (4))=-1 0
0 0 1 0 0 1 0 0

2 — Espace direct : multiplicité des positions équivalentes :

On recherche les coordonnées des positions équivalentes a la position générale de
coordonnées réduites X, Y,Z en appliqguant successivement toutes les opérations de

symétrie du groupe P4 :

X\ (-y X —X X y
(4)]v|=| (4) v |=|-v (4)] v|=| —x
Z YA YA YA YA Z

soit: X,V,Z; =Y, %,Z;=X-Y,Z; Y,—XZ

La multiplicité est de 4 : c'est le nombre de positions équivalentes a la position générale.

3 -: Espace réciproque : Multiplicité des réflexions équivalentesa (hkl):

On fait agir les opérations de symétrie du groupe de Laue P4/m qui est le groupe ponctuel
de la figure de diffraction produit par un cristal ayant pour groupe de symétrie P4 .

Le groupe P4/m comporte un miroir M, de normale parallele a ¢ et donc un centre C a
I'origine de la maille réciproque.

Il suffit d’ajouter un centre aux éléments de symétrie du groupe P4
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Les éléments de symétrie & considérersont: E,4 ,47=2 4°C

Remarque : on vérifiera que I'action du miroir M, ne génére pas de nouveau triplet h k |
Une opération de symétrie représentée par la matrice ( A ) transforme un vecteur ligne
(h k1) en un autre vecteur ligne (h’k' ') :(h'k'l"y=(h k )(A).

On détermine la multiplicité d’une forme en cherchant le nombre de plans que I'on peut
faire correspondre a un plan (h kl) donné en faisant agir successivement tous les

éléments de symétrie du groupe de Laue .

Forme {h, k,l} : multiplicité = 8

hkl | E hkl C | -h-k-I
hkl |4 | k=hl | C | -kh-I
hkl |2 |-h-kl| C | hk-I
hkl| 4 | -khl | C| k-h-I
Forme {k,h,l} : multiplicité = 8
khl | E | khl C | -k—h-lI
khl {4 |h=-kl |C |-hk-I
khl |2 |-k-hl|C |kh-I
khl |4 |-hkl | C |h-k-I

Soit en tout 2x8 =16 réflexions de méme D, , ,réparties en 2 formes.
Exemple : Composition des formes {1,2,1} et {2,1,1}.
1,21} =(1,21)+(-211)+(-1-2,1)+(2,-11)+
1,2,-1)+(-21-1)+(-1-2,-1)+(2,-1,-1)
{211} =(2,11)+(-121)+(-2,-11)+(L-2,1)+
(24, -1)+(~1,.2, 1)+ (-2, -1 1)+ (L -2,-1)
multiplicité = 8

Formes {2,1, 0} et {1,2,0}. multiplicité = 4
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4 — Facteur de structure pour les réflexions h k |

L’unité asymétrique du motif se compose d’'un seul atome d’amplitude de diffusion a situé en
X, Y,Z .

L e motif associé a cette maille primitive contient 4 atomes identiques situés en :
X,y,Z; _y,X,Z,_X,_y,Z, yy_xaz

F(h,k,1) =2ae*™ {cos 2z (hx+ky) +cos 2z (—hy + kx)}
F(0,0,0) = 4a

Soit encore sous la forme d’un produit de cosinus :

F(h,k,1)=4ae”™ {cosz[(h+k)x+(k —h)y]cos z[(h—k)x+ (k +h)y]}
F(h,k,1) = A(h,k,1)+iB(h,k,1) avec:
A(h,k,1) = 4acos 2zlz{cos z[(h+k)x + (k —h)y]cos z[ (h—k)x + (k + h) y]}

B(h,k,1) = 4asin 271z {cos z[(h+k)x+ (k —h) y]cos z [ (h— k) x+ (k + h) y ]}

4 —1: Application : réflexions équivalentes ( h, k, 1) et (k,—h ) appartenant ala forme
(hk!}

Ces réflexions étant équivalentes , vérifions que leur facteur de structure est identique en
remplacant h par k et k par —h :

A(k,—h,1) = 4acos2zlz{cos z[(k —h)x+ (~h—k)y]cos z[(k + h)x+ (-h+ k) y]}
soit :
A(k,—h,1) = 4acos 271z {cos z[(h—k)x+ (h+ k) y]cos [ (k +h)x+ (~h+k)y]}

Finalement :

A(h,k,1) = A(k,—h,1) et de méme B(h,k,I) = B(k,~h,1)
IF(h,k,1)|=|F (k,~h,1)|

4 —2: Application : réflexions non équivalentes (h, k,I) et (k, h,l) appartenant
respectivement aux formes {h, k,l} et {k, h,l}

Pour obtenir I'expression de A(k,h,l) on remplace h park etk par h dans I'expression de

A(h,k,1).
A(k,h,1) = 4acos 2zlz{cos z[ (k + h)x + (h—k) y]cos z[ (k — h)x+ (h+ k) y]}
Ak, h,1) = 4acos 27zlz{cos z[ (h+k)x — (k —h)y]cos z[-(h—k)x+ (h+ k) y ]}

Et de méme pour B(k,h,l).
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Finalement, on vérifie que : A(h,k,1) = A(k,h,I) B(h,k,1) = B(k,h,I)
‘F(h,k,l)‘;ﬁ‘F(k,h,l)‘

Les intensités diffractées par les plans constituant les formes {h, k,l } et {k, h, |} sont
différentes, tout en contribuant ala méme réflexion du diagramme de poudre .

4 - 3 : Réflexions (h,h,0)
On trouve facilement que :

A(h,h,0) =4acos2zhxcos2zky B(h,h,0)=0
F(h,h,0) estdonc réel, et de plus:

F(h,h,0) = F(=h,h,0) = F (h,—h,0) = F (=h,—h,0)
La réflexion ( h,h,0) a 4 équivalentes qui sont :

(h,h,0); (=h,h,0); (h,=h,0); (=h,-h,0)

En remplacant k par h et en faisant | = 0 dans les indices h k | de la forme {h, k,l} , on
retrouve une multiplicité de 4

En conclusion la forme {h, h,O} posséde une multiplicité de 4 .

5 —: POUDRIX : Réflexions non - équivalentes relevées dans le fichier de sortie du
programme.

Ces 2 formes composent la raie de poudre a I'angle 2 Théta, avec un poids correspondant
a leur multiplicité.

2 Théta < 50° {h,k,l} {k,h,l} Intensité
31,130 120 210 | 41(120)+41(210)
33,675 121 211 | 81(121)+81(211)
40,466 122 212 | 81(122)+81(212)
44,602 130 310 | 41(130)+41(310)
46,512 131 311 | 81(131)+8I1(311)




Théme 6 : Corrigés des exercices Page 7 sur 15

EXERCICE T6_03 : Groupe d’espace P3 . Positions , Réflexions équivalentes .

On a effectué , exercice T2-07 , le dénombrement des plans ( h k1) ayant le méme
espacement.

Pour mémoire, les plans équivalents appartenant a la forme {h, k,l} ont le méme

espacement et le méme module du facteur de structure ‘F (hkl)‘ :

1-: Table de multiplication du groupe :

En rouge, éléments générateurs

JIE |3 |32 |C

z z

EJ1E| 313 |C

3 |3, | &|E |3

3 13| E|3, |3cC

Représentation matricielle rapportée a la base de réseau hexagonal :

0 -1 0 -1 1 100

3,={1 -1 0 3¥={-100 F¥=E={0 1 0

0 0 1 0 0 00 1
01 0
3,=C3,=3C={-11 0
0 0 -1

2 —: Espace direct : positions équivalentes :
Recherche des positions équivalentes a la position générale en faisant agir successivement
les opérations de symétrie du groupe P3 sur la position (XY 2):

X —y X X—y
@) v |=|x=y| (&) vy]|=| —x
Z Z Z Z

Le groupe P3 est un groupe de Laue ; le centre C génére 3 nouvelles positions.
Finalement la multiplicité est de 6 :
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X, ¥,Z; -V, X—=YV,Z, Y—=X,—X,Z
=-X,—VY,—Z, Y,—X+YVY,—-Z;, —Y+XX—-ZL

3 —: Espace réciproque : réflexions équivalentes :

Le vecteur ligne réciproque d'indices (h' k' I') est équivalent au vecteur ( h, k, | ) si :
(h'k'l") = (h k )(A)

(A) étant une opération de symétrie du groupe de Laue.

2

4
Les formes {h, k, |} ayant la méme distance inter réticulaire D, = F(h2 +hk+k?)+ =
a c

sont au nombre de 4 ;

{h 1} {hk,—1b {kh1l; {kh-1}

3 — A : La multiplicité de chacune de ces formes est le nombre de familles de plans obtenu

en faisant agir successivement toutes les opérations de symétrie du groupe de Laue 3 sur
le vecteur réciproque hkl .

Forme {h, k,l} : multiplicité = 6

hkl | E h, Kk, | cl| -h-k-I
hkl |3, | k,—(h+k),I | C | =k, (h+k), I

z

hki| 3 | —(h+k),h1|C| (h+k),~h, -]

z

Forme {h, k,—l} - multiplicité = 6 obtenue en remplacant | par —|I
Forme {k, h,l} : multiplicité = 6, obtenue en permutant het k

Forme {k,h,—l}: multiplicité = 6 obtenue en remplagant | par —| dans la forme
précédente.

4 formes contenant chacune 6 familles de plans soit en tout 4 x 6 = 24 réflexions de méme

D,,, , mais ayant des modules du facteur de structure différents.

3-B: Formes {0,k,|}et {k,O,I}
La forme {O,k,l} est obtenue en remplacant h par 0 dans la forme {h,k,l}

La forme {k,O,I} est obtenue en replacant h par k etk par 0 dans la forme {h,k,l}
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On pourra vérifier que les plans de la forme {O, K, —I} sont compris dans la forme {k,O, I}

et que les plans de la forme {k,O, —|} apparaissent aussi dans la forme {0, K, |}

Soit finalement 2 formes {O,k,l} et {k,O,I} contenant chacune 6 plans équivalents . La
multiplicité est de 2x6 =12

3-C: Formes {h,k,O} et {k,h,O}

En faisant | = 0 dans les formes {h,k,l}; {h,k,—l}; {k,h,l}; {k,h,—l} il reste les 2
formes {h, k,O} et {k, h,O} contenant chacune 6 plans équivalents . D’ot une multiplicité
de 2x6=12 pour laréflexion hk 0

3—-D: Formes {h,h,l} et {h,h,O}

En faisant k = h dans les formes {h,k,l}; {h,k,—l}; {k,h,l}; {k,h,—l} il reste les
2 formes {h,h,l} et {h, h,—l} contenant chacune 6 plans équivalents : d’ ol une

multiplicité de 2x6 =12 pour la réflexion hh |
En faisant k =h etl=0 dans les formes {h,k,l}; {h,k,—l}; {k,h,l}; {k,h,—l} il

reste la forme {h, h,O} contenant 6 plans équivalents , d’ot une multiplicité de 1x6 =6
pour les réflexions du typehh O

3—E: Forme {0,k,0} et {k,0,0}
En faisant h=0 et|=0 dans les formes {h,k,l}; {h,k,—l}; {k,h,l}; {k,h,—l} il

reste les formes {O,k,O} et {k,0,0} qui contiennent en fait les 6 mémes plans

équivalents , d’ot une multiplicité de 1x6 =6 pour les réflexions du type Ok O

3—F: Formes {O, 0, |} : la multiplicité est égale a 2
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4 —: Tableau des intensités

2Théta<75° | hk | | multiplicité Intensité
24,45 010 6 61(010)
24,71 001 2 21(001)
35,04 101 2x6 61(101)+61(011)
43,04 110 6 61(110)
50,12 020 6 61(020)
50,26 111 2x6 61(111) +61(11-1)
50,67 002 2 21(00 2)
56,66 201 2x6 61(201) +61(021)
57,04 012 2x6 61(102)+61(012)
68,15 210 2x6 61(210)+61(120)
68,62 112 2x6 61(112)+61(11—-2)
73,71 211 4x6 | 61(211)+61(21-1)+61(121)+61(12-1)
74,04 202 2x6 61(202)+61(022)
78,89 030 6 61(030)
79,87 003 2 21(003)

Tableau T6_03 : Composition des réflexions (h k| .

L’ intensité de la réflexion (10 1) se compose de I intensité diffractée par les 6 familles de
plans de la forme {1 0 1} et par les 6 autres familles de plans de la forme {01 1}. Etc ...

5 —: Facteur de structure pour les réflexions h k |
On suppose que l'unité asymétrigue du motif se compose d'un seul atome d’amplitude de
diffusion a situé en X,Y,Z .
L e motif associé a cette maille primitive ( groupe P3 )contient 6 atomes identiques situés
en:

vaaz; _y,x_y,Z, y_X,_X,Z

=X,=Y,—Z, VY,—X+YVY,—Z;, —Y+XX—-Z
L’ origine de la maille étant prise sur un centre de symétrie, le facteur de structure est réel :

F(hk,1)=A(h,k,I)  B(hk,1)=0

En regroupant les atomes par paires ayant des coordonnées de signe opposeé , il vient :



Théme 6: Corrigés des exercices Page 11 sur 15

A(hKI) = 2a[ cos 277 (hx + ky +1z) + cos 2z (~hy + Kk (X — y ) + 12) + cos 277 (h(y — X) + kx + 12) ]
i=—(h+k)

A(hKl) = 2a[cos 27z (hx + ky +12) + cos 27z (kx + iy +1z) + cos 27z (ix + hy +1z) ]

F (000) = 6a

5 - A : Facteur de structure des plans h k1 ; hk—l; k h|; k h -l appartenant respectivement

aux formes {h,k,l}; {h,k,—l}; {k,h,l}; {k,h,—l}

On vérifie immédiatement sur I'expression du facteur de structure que ces 4 formes ont des
facteurs de structure différents :

F(h,k,1) = F(hk,—I)= F(k,hI)=F(k,h,-I)
5 - B : Facteur de structure des formes {h,k,O}; {k, h,O}
A(hk0) = 2a[cos 27z (hx + ky) + cos 27z (kx + iy) + cos 27z (ix + hy) |
Changement dehenk,dekenh,deien i:

A(kh0) = 2a[cos 27z (kx + hy) +cos 27z (hx + iy) + cos 27 (ix + ky) ]

Les formes {h, k,O} et {k, h,O} ont une multiplicité de 6 , elles ont le méme espacement

D

,mais des facteurs de structures différents.

F(h,k,0) # F(k,h,0)

hk0

5 - C : Facteur de structure des formes {h, h,l} et{h, h,—l}
i ——(h+h)=—2h
A(h,h,1) =2a[cos 27z (hx + hy +1z) + cos 27z (hx + iy + 12) + cos 27z (ix + hy + 1) ]

On vérifie facilement que :

F(h,h,1) = F(h,h,—I)

5-D: Application : Forme {1,1,0}

Elle est composée de 6 familles de plans qui sont :
(110);(1-20);(-210); (-1-10);(-120);(2-10)

F(110) = 2a[cos 27z (X + y) +C0S 27 (X — 2y) + €0S 27 (—2X + ) |
F(1-20) = 2a[cos27(x—2y) +Ccos27r(—2X + y) +C0s 27z (X + Y)]

F(—210) = 2a[cos 277 (-2 + y) + €027z (X + y) + €0S 27 (X — 2Y)]

De méme pour les 3 autres familles de plans (-1-10);(-120);(2-10)

Les 6 familles de plans ont bien le méme facteur de structure : ce sont des plans
équivalents
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T6_04 : Groupe d’espace P23

1 - : Représentation matricielle rapportée a la base de réseau cubique :

Axes ternaires : rotation de 277/3, dans le sens direct , autour des diagonales de la maille :

0 01 0 -1 0 0 -1 0 0 1 0
(3111) =100 (3—111) =/ 0 0 1 (31—11) =0 0 -1 (311—1) = 0 0 -1
010 -1 0 0 1 0 O -1 0 O

Axes binaires : rotation de 7 autour des arétes de la maille :

1 0 0 -1 0 0 -1 0 0
(2)=|0 -1 0] (2,)=|0 1 0] (2,)=|0 -1 0
0 0 -1 0 0 -1 0 0 1

2 - . Positions équivalentes & la position générale X, VY, Z

En appliquant sur la position générale X, Y, Z, les opérations de symétrie de matrice

(3.) (3.)" (3,)°=E,onobtient2 positions supplémentaires transformées :
XY,z Z,X,Y VY,Z,X

On remarque que ces positions se déduisent les unes des autres par une permutation
circulaire directe.

On applique ensuite les opérations binaires du groupe P23 :

XY, 2 X-Y,-Z —-XY,—-z —-X%-Yy,z (1)
Y, 2,X Y,~Z,-X —Y,z,-X —-Yy,-z,x (2)

%Y Z,-X-Yy —Z2,%-Y -Z,-%Yy (3)

Par le jeu des opérations de symétrie du groupe, il y a donc , dans la maille ; 12 positions
strictement analogues.

On vérifiera que le choix d’une autre opération ternaire parmi les 4 possibles :
(B4) (B.) (B.) (3,.,) . suivie des opérations binaires, n’entraine pasen

définitive de nouvelle position.

3 - : Réflexions équivalentes & la réflexion générale hkl

Le groupe de diffraction Pm3 (ou de Laue ) contient les opérations de symétrie du groupe
P23 avec en plus un centre C
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Les opérations , E, 2,,2 ,2, etle centre C agissant sur le vecteur hk| génerent les
équivalentes :

hkl h-k-I -hk-1 —-h-klI -h-k-I —hkl h-kl hk-I
Ensuite opération 3, , suivie des opérations 2,2 ,2, C :

klh k-1-h —-kl-h —-k-hl —-k-I-h -kl h k-lIh kh-I
Ensuite opération (3,,)° ,2,,2,,2, C :

Ihk I-h-k —-lh-k -lI-hk -I-h-k —lhk I-hk Ih-k

Soit une multiplicité de 3x8 = 24 pour la forme {h k I}

4 - : Facteur de structure F (hkl)
La maille n’est pas centro symétrique : F (hkl) = A(hkl) +iB(hkl)

On suppose que l'unité asymétrique se compose d’un seul atome situé en X, Y,Z avec une

amplitude de diffusion a . Le motif se compose donc de 12 atomes ( ayant cette amplitude
de diffusion ) .

Pour la commaodité du calcul, on introduit 3 facteurs de structure partiels correspondant aux
positions équivalentes regroupées dans les lignes (1),(2),(3).

Facteur de structure partiel correspondant a la ligne 1 :

F1(hkl) =a{exp2z(hx +ky +1z) + exp 2z (hx —ky —1z) + exp 27z (—hx + ky — 1z) + exp 2z (~hx — ky +1z)}

Partie réelle de la ligne 1 : AL(hkl)

ALK _ s 27e(hx+Ky +12) +cos2z (hx —ky ~1z)
a

+c0s 27z (—hx + ky —1z) + cos 2z (—hx —ky + 1z)

La transformation de cette somme en produit donne :
AL(KT) =2c0s 27z (hx)cos2z(ky +1z) + cos 2z (—hx) cos 27z (ky — 1z)
Aprés la mise en facteur de €0Ss27(hx) :

@ =4cos2xz(hx)[cos2z(ky +12) + cos 2z (ky —12)]

et une nouvelle transformation, on obtient : A1(hkl) = 4acos2zhxcos2zky cos 271z

Partie imaginaire de la ligne 1 : B1(hkl)
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B1(hkI)
a

=sin 2z (hx +ky +12) +sin 2z (hx — ky —1z2)
+sin 2z (=hx+ky —1z) +sin 2z (-hx — ky + 12)

La transformation de cette somme en produit donne :

B1(hkI)

= 2sin 27z(hx) cos 27z (ky +1z) +sin 2z (—hx) cos 2z (ky — 1)

Aprés la mise en facteur de Sin2z(hx) ,

B1(hkI)
a

=4sin 2z (hx)[cos 2z (ky +1z) —cos 2z (ky —12)]

et une nouvelle transformation , on obtient : B1(hkl) = —4asin 2zhxsin 2zkysin 2zlz

Facteurs de structure partiels correspondant aux ligne 2 et 3 :

Les lignes (2) et (3) se déduisant de la ligne (1) par une permutation circulaire , le facteur de
structure partiel F 2(hkl) se déduit de F1(hkl) enremplacant: x pary; yparz; z par x

F 3(hkl) se déduit de F1(hkl) enremplagant: x parz; yparx; zpary

Facteur de structure F (hkl) = F1(hkl)+ F2(hkl)+ F3(hkl)
Partie réelle A (hkl) :
cos 2zhx cos 27zky cos 27lz
A (hkl) =4a<+ cos2zhycos2zkzcos2xzlIx
+ cos2rzhzcos2zkxcos2zly
A(000) =12a
Partie imaginaire B (hkl) :
sin 2zzhxsin 27zkysin 2zlz
B (hkl) =—4a<+ sin2zhysin27zkzsin 2zlx
+ sin2zhzsin 2zkxsin 2zly
B(000) =-12a
Cette partie imaginaire estnulle si h=0,ousik=00usil=0

F (hkl) est le facteur de structure associé aux plans réflecteurs de la forme {h k I}

5-: Réflexionk h | . Forme { khl} :

Les indices k h | proviennent d'un échange des indices h et k de la réflexion hk |
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Les opérations , (3,,)° =E, 2,,2,,2, etle centre agissant sur le vecteur khl générent
les équivalentes :

khl k-h-lI —-kh-I —-k-hl -k-h-I —khl k-hl kh-I
hlk h-I-k -hl-k —-h-Ik -h-I-k -hlk h-Ik hl-k
Ikh I-k-h —-Ik-h —-1-klI —-lI-k-h I-k h I-kh Tk-h

la forme {k h I} a une multiplicité de 3x8 =24

Ces 24 familles de plans réflecteurs ont la méme distance inter réticulaire D,,, que les

plans composant la forme {h k I} mais ils ont un facteur de structure différent .
Ecrivons A(hkl) de la maniére suivante :

cos 2zhxcos 27zky cos 27lz
A (hkl) =4a<+ cos2zlIx cos2rzhycos2zkz
+ cos2xkxcos2xzlycos2rzhz

Remarque :

Les réflexionsh k1 ,k 1 h,lhk ontle méme facteur de structure , elles se déduisent les
unes des autres par les opérations de symétrie ternaire (ou par permutation circulaire
suivant le sens de rotation des axes ternaires )

Concernant le facteur de structure de la réflexion k h | , on remplace h par k et k par h dans
Iexpression de A(hkl) (oude B(hkl)) pour obtenir :

cos 2zkxcos2zzhy cos 21z
A (khl) =4a<+ cos2zlx cos2zky cos2zhz
+ cos2rzhxcos2xzlycos2zkz

Les réflexions khl hlk,Ikh ontle méme facteur de structure ( ce sont des réflexions
équivalentes appartenant a la forme {k h I} ), mais il est différent du celui qui est
associé aux plans de la forme {h k I} .

Remarque :

Lesindicesk h| hlk,lkh se déduisent desindicesh k| en permutant?2 indices, le
3™ demeurant fixe .

Finalement , lorsque le groupe d’espace est P23, une réflexion du type h k | (3 indices
différents ) est multiple. Elle est composée des 2 formes {h k |} et {k h |} , ayant méme

: : . . . o 2
angle de diffraction ( méme espacement D, ), mais des intensités ‘F(hkl)‘ différentes .

Si I'échantillon est une poudre ( polycristallin ), 'intensité de la réflexion h k| a deux
composantes de méme poids :

241 (hkl) + 241 (khl)



