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Avertissement au lecteur

Pour assurer une lecture plus ajsée, nous avons adopté 1la
mise en page suivante : le texte est imprimé a droite - pages impaires -
alors que les fiaures et certains tableaux sont 3 cauche - pages paires,

Compte tenu du nombre important de fiaures, nous avons pensé que
cette disposition &tait 1a plus claire. Dans toute la mesure du possible
les figures se trouvent en face du texte correspondant. Cela entraine
1'existence de quelques pages hlanches, que le lecteur voudra bien excuser.



- INTRODUCTION -

-~

Ce travail fait suite @ celui de D. RUER exposé dans sa thése
d'Etat soutenue le 21 Octobre 1976 & 1'Université de METZ, intitulée
"Méthode Vectorielle d'Analyse de 1a Texture". D. RUER décrivait une
méthode d'analyse de la texture des matériaux polycristallins de réseau
cubique m3m & 1'aide d'une seule fiqgure de péles incompléte, choisie
parmi les figures {111} , {110} ou {100}.

Le but de notre travail est :

- de généraliser la méthode & toutes les classes de
symétrie cristalline;

- d'optimiser les procédures de calcul.

La méthode vectorielle, telle que 1'a décrite D. RUER, paraissait
en effet difficile & mettre en oeuvre de fagon pratique, compte tenu de

-----

et de Ta durée du calcul itératif du vecteur texture.

L'idée fondamentale de la méthode vectorielle est l1a linéarisation
des relations entre densité de ‘poles d'une figure de pdles et densité
d'orientations dans 1'espace des orientations. Cette linéarisation impose
la discrétisation selon chaque variable, aussi bd%n de 1'espace des pdles
que de 1'espace des orientations. Par rapport aux autres méthodes la
Tin8arisation est un avantage considérable, malgré le handicap d'un traitement
de matrices de rang élevé, si 1'on veut une résolution élevée.

Le premier chapitre de cette &tude concerne donc la détermination de
1'espace de définition des orientations cristallographiquement équivalentes
pour les 11 classes centrosymétriques de LAUE, seules classes pour lesquelles
1'analyse par diffraction a un sens.



La recherche du domaine de définition des axes de fibre sur la
sphére des pdles et leur discrétisation nous conduira & séparer les 11
classes centrosymétriques de LAUE en 2 familles :

% Ja famille cubique, pour laquelle le domaine des axes de fibre
est un multiple du triangle unitaire cubique m3m

x la famille hexagonale, pour laquelle ce domaine est un multiple
du triangle unitaire hexagonal 6/m mm.

La discrétisation de ces domaines, pour les classes m3m, 6/m mm
et 3 2/m doit nous permettre de définir des tailles de matrices valables
quelle que soit la classe et correspondant & une résolution donnée pour
1'0.D.F. La structure du programme d'analyse doit étre telle que ces

programmes soient valables quelle que soit la classe cristalline.

L'intérét capital de la méthode vectorielle est le petit nombre
de figures théoriquement nécessaire pour 1'analyse. I1 est donc important
de trouver les critéres rigoureux de sélection du domaine minimal des
pdles permettant d'effectuer une analyse. Nous avons appelé ce domaine
- constituant un échantillon statistique - M.P.D.S. ou "Minimal Pole Density
Set". Nous essaierons - pour 1'ensemble des 11 classes de LAUE - de déterminer
rigoureusement ce M.P.D.S. Nous verrons qu'il varie d'une figure incompléte
pour les classes de forte géométrie & 3 figures complétes pour la classe 1.

Cette recherche du M.P.D.S. pour les 11 classes centrosymétriques de
LAUE fait 1'objet du second chapitre.

Le probléme suivant est de généraliser la méthode de calcul des termes
des matrices densité de probabilité o{hk1}. Cette généralisation doit
s'appliquer :

x 3 toute figure de la classe cubique m3m

* puis 4 toute figure de n'importe quelle classe cristalline

x et cela quelle que soit la partition de 1'espace des orientations
ou de 1'espace des pdles.



Le troisiéme chapitre présente la méthode de calcul des matrices
o{hk1} que nous avons mise au point.

IT nous restera alors & appliquer les programmes d'analyse réalisés
a quelques matériaux cubiques, hexagonaux ou trigonaux. En recalculant les
figures de pdles & partir de la fonction de distribution des orientations
trouvées par 1'analyse, nous pourrons constater le bon accord avec la
figure expérimentale analysée. Nous recalculerons également d'autres figures,
qui seront également en bon accord avec les figures expérimentales.

Cependant, & ce stade de 1'@tude, i1 nous manquait un test d'exactitude
de toute notre chaine d'analyse. Ce test nous a &té fourni par le Professeur .
H.R. WENK® sous forme d'un &chantillon de marbre déformé - calcite Ca CO3 R
groupe spatial R 3 C - dont i1 a pu mesurer optiquement les 161 orientations
individuelles correspondant & une section oblique. Ces 161 orientations nous
ont alors servi d'échantillon témoin. I1 est en effet possible, & partir de
ces 161 orientations, de calculer n'importe qué11é figure de p6les X{hkl}
selon 1a relation fondamentale de la méthode vectorielle :

X Thk1} = [‘c{hkn] Y,

La figure X{hk1} ainsi obtenue est alors analysée comme une figure de
pdles expérimentale ordinaire. Le résultat de 1'analyse - soit Y - doit étre
aussi voisin que possible de la valeur Y0 initiale. Cette vérification est
extrémement importante puisqu'elle compare non plus les figures expérimentales
aux figures recalculées - ce qui est une condition nécessaire mais non suffisante
d'exactitude - mais directement les 2 0.D.F. Elle teste toute la chaine de
1'analyse, mais montre &galement qu'une figure de pdles compléte - constituant
le M.P.D.S. en systéme trigonal 3 2/m - permet de trouver la texture d'un
échantillon polycristallin.

I1 nous restait alors & résoudre un probléme important : toute méthode,
aussi satisfaisante soit-elle pour 1'esprit, ne peut étre utilisée couramment
en laboratoire et surtout dans 1'industrie que si elle est économiquement
justifiee.

* H.R. WENK, Département de GEologie et de Géophysique, Université de BERKELEY,
. Californie (U.S.A.)



La réduction du nombre de figures nécessaires d 1'analyse est déj& un
facteur important d'économie. De plus, dans la mise au point de tous nos
programmes, nous nous sommes toujours préoccupés de 1'aspect économique du
traitement. I1 nous fallait assurer une utilisation aisée de la méthode
vectorielle - aussi bien sur mini-ordinateur que sur gros ordinateur - tout
en optimisant les temps de calcul. Cet aspect du probléme ne nous semble pas
secondaire. Nous espérons qu'ainsi nos programmes seront exploitables par
tous les scientifiques qui le souhaiteront.
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I.1. INTRODUCTION

Pour trouver la correspondance biunivoque orientation «— figure
de poles &1émentaire qui est 3 la base de la méthode vectorielle, celle-ci
utilise 1'ensemble cristallographique des orientations, c'est-ad-dire
1'ensemble des orientations physiquement discernables. I1 nous faut donc
trouver 1'ensemble minimal de ces orientations - constituant leur domaine
de définition - et cela pour chaque classe cristalline. Quels sont alors
les é1éments qui permettent de définir ce domaine ?

ITs sont de deux types :

- ceux liés aux moyens d'investigation, c'est-d-dire a la
di ffraction. Celle-ci ne distingue pas les 2 faces d'un plan, que Te
cristal soit centrosymétrique ou non. Cela réduit 1'information
contenue sur une figure de pdles et limite 1'étude aux 11 classes

centrosymétriques;

- ceux 1iés aux symétries du cristal. Les éléments de symétrie du
cristal sont les symétries géométriques et les rotations. Injecter ces
éléments de symétrie dans 1'0.D.F., c'est,en méthode vectorielle, réduire
le domaine de définition des orientations.

La question est donc de savoir comment chacun de ces 2 types
d'éléments contribue & réduire le domaine des orientations. La réponse a
cette question nous permet alors de réduire, en partant du plus grand des
domaines, celui de la classe (i) ayant la symétrie la plus faible, de proche
en proche ce domaine jusqu'ad celui de la classe m3m ol la symétrie est la

plus forte.

Connaissant alors des domaines de définition des orientations pour
les 11 classes centrosymétriques de LAUE nous pouvons les regrouper en 2
types seulement : le type cubique et le type hexagonal. Nous discrétisons
alors ces 2 types de domaines de la fagon qui nous semble la plus adaptée
au calcul des matrices densités de probabilité o(hkl). '
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Figure 1.1. : Repére macroscopique KE et repére cristallographique KC

dans le cas d'une tdle laminde, pour un cristal cubique.



1.2. DEFINITION ET REPERAGE D'UNE ORIENTATION

1.2.1. Définition

Dans 1'étude des matériaux polycristallins, la notion d'orientation
d'un cristallite est fondamentale. L'orientation d'un cristallite est sa
position angulaire, c'est-a-dire sa position définie & une translation pres.

Pour positionner un solide dans un repére, i1 faut connaitre la
position de 3 de ses points, c'est-a-dire connaitre 9 coordonnées
indépendantes. Si le solide est rigide, i1 ne faut plus que 6 coordonnées, la
conservation des distances entre points fournissant 3 relations supplémentaires.
Si de plus on immobilise un point de ce solide rigide, 3 des coordonnées sont
imposées et le nombre de degrés de Jiberté du systéme est réduit a 3.

Une orientation - ou position angulaire - d'un cristallite est donc
une grandeur & 3 degrés de liberté que 1'on connaitra par 3 coordonnées

indépendantes, dans un repére choisi d'avance.

[.2.2. Choix des repéres

I1 est naturel de choisir un repére 1ié & 1'échantillon et de chercher
3 définir 1'orientation d'un cristallite dans ce repére. Ce repére - dit
rep&re macroscopique KE - est choisi de préférence

- orthonormé direct

- en tenant compte des symétries
£ soit des contraintes lors de la mise en forme du matériau
% soit des déformations qui en résultent.

Pour repérer facilement la position du cristallite, i1 faut choisir
un second repére 1ié au cristallite. Ce repére cristallographique KC est
défini par 3 axes paralléles & des rangées cristallographiques de bas indice.
Ce repére est le méme pour tous les cristallites. Ce repére n'est pas obli-
gatoirement &gal au repére KE.

Les deux repéres KE et KC ont méme origine Q.

La figure 1.1. montre les choix que 1'on effectue généralement, dans

le cas d'une tdle laminée, pour un cristal cubique.
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Figure 1.2, :

La centrosymétrie du cristal implique que la distribution des pdles

+ L
sur ZE est la méme que sur ZE .

est vue de dessus

t1 1 =+

est vue de dessous

I1 n'y a qu'une orientation et qu'une figure de pdles.
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1.2.3. Moyens d'investigation et figures de pdles

Le moyen d'investigation priviléqié en analyse des textures est la
diffraction des R.X. ou des neutrons par le matériau lui-méme. Or la diffraction
ne connait que des plans cristallins. Chaque famille de plans cristallins
paralléles a, en ce qui concerne son orientation, un représentant unique : le
plan passant par 1'origine des coordonnées choisies. Sur la sphére des pdles
Zps liée & 1'échantillon, ce plan a 2 représentants : les pdles (hkl)
et (hkT). La diffraction ne distinaue pas (hk1) de (hkT) : 1'intensité
diffractée est 1a méme , que les rayons incidents tombent sur une
face ou sur 1'autre du plan. Ce résultat est évident par symétrie
pour un cristal centrosymétrique. I1 ne 1'est pas du tout dans le cas d'un
cristal non centrosymétrique et constitue la loi de FRIEDEL. On peut dire
d'une autre fagon que si la relation de BRAGG permet de trouver 1'orientation
d'une famille de plans, elle ne permet pas de distinguer les faces de ces
plans. Les pdles des plans visés sont aussi bien (hkl) que (hkT), ce qui
revient & limiter, dans le repére de 1'échantillon, le domaine des pdles a
1 hémisphére, 1'hémisph&re nord. La sphére des pdles est donc "vue de dessus".
Chaque famille de plans cristallins a alors un représentant unique : un des

poles (hk1) ou (RKT).

Une orientation cristalline est parfaitement définie par 1'orientation
de 3 plans cristallins, c'est-a-dire par la position de 3 pdles sur 1'hémis-
phére nord ZE.

En raison de la loi de FRIEDEL, seules les 11 classes centrosymétriques
de LAUE peuvent étre étudiées par diffraction. Toute classe non centrosymé-
trique est nécessairement centrosymétrisée.

3 pdles (hiki]i) sur EE et leurs centrosymétriques (H%EiTi) sur Ip
définissent la_méme orientation.

Sur ZE , cette orientation est "vue de dessus".

Sur EE , cette orientation est Yvue de dessous"
mais i1 s'agit de la méme orientation, le cristal &tant dans la méme position,
corme le montre la figure 1.2.
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> X

Figure 1.3. : Les 2 repéres associés aux 2 formes droite et gauche du cristal
gont centrosymétriques. L'un est droit, l'autre est gauche.

Cependant il s'agit du méme réseau. Pour la diffraction

il s'agit du méme cristal.
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On peut encore dire que 1'orientation est décrite dans 1 repére droit
pour (hk1), dans un repére gauche pour (hkT). Pour passer d'un repére

& 1'autre, i1 faudrait retourner le repére en "doigt de gant". Cette
opération est impossible a réaliser pour le cristal. Cependant il peut
exister 2 formes cristallines centrosymétriques du méme réseau (figure
1.3.). Une forme est droite, 1'autre gauche, mais Tes figures de péles

de ces 2 formes sont les mémes, ce qui veut dire que les 2 formes sont
indiscernables aux R.X., car les R.X. ne distinguent que le réseau. I
est alors plus simple et plus naturel d'associer 1'orientation au réseau.
La forme droite et 1a forme gauche correspondent alors toutes deux a la
méme orientation. I1 est alors inutile de vouloir distinguer 2 distribu-
tions d'orientations, 1'une droite, 1'autre gauche, et de vouloir chercher
leurs poids respectifs. Cette information n'est pas contenue dans Ta

figure de pdles.

La centrosymétrie du cristal ne modifie donc pas le domaine de
définition des orientations.

Si le cristal est symétrique par rapport & 1 plan, les 3 pbles

(hiki]i) d'une orientation et leurs symétriques (h%k%]%) par rapport a ce

plan sur ZE définissent 1a méme orientation.

Or, pour les pdoles situés sur ZE , toute symétrie par rapport & un
plan est réductible & une rotation. En effet, 0 &tant 1'origine

sym / plan = rot (A,) . sym/ O

A étant un axe perpendiculaire au plan de symétrie, passant par 0.
La centrosymétrie étant pour ces pdles une opération identique
sym / plan = rot (&,1)

Remarquons que 1'on peut choisir 1'un ou 1'autre des axes A perpendi-
culaires en 0 au plan, et 1'un ou 1'autre des angles de rotation -T ou +I.



v SYSTEME CUBIQUE M3M SYSTEME CUB IQUE M3M
ORIENTATION 1. ORIENTATION 2.

ROTATIONS SUCCESSIVES ROTATIONS SUCCESS!VES
® 1 % 90.00 % 25.00 % 35.00 % % 1 % 90.00% 25.00% 35.00 %
* 2 % 90.00 # .00 * 130.00 *
Figure 1.4. : L'orientation 1 (25° , X = =35° , 0°) et l'orientation 2, déduite de 1 par la

— - .
rotation autour de DL d'un angle I , sont symétriques par rapport au plan transverse.

_b'[..
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Remarquons également que cette propriété reste vraie pour un plan de
symétrie 1ié au repére macroscopique, en particulier

.
sym / plan transverse = rot (DL,n)

comme 1'illustre 1a figure 1.4. .

La symétrie du cristal par rapport 3 un plan donnant 2 figures de
poles distinctes, déduites 1'une de 1'autre par une rotation :

- on peut réduire de moitié le domaine de définition des orientations

=

- une telle réduction est équivalente 3 celle due & un axe d'ordre 2.

[.2.4. Modéle géométrique utilisé

Géométriquement, on peut définir une orientation comme la transformation
qui améne le cristallite de sa position de référence a sa position actuelle.
Sur zE,]a centrosymétrie du cristal étant équivalente a une opération identique
et Ta symétrie par rapport a un plan se réduisant & une rotation d'ordre 2,
on peut représenter tout élément de symétrie du cristal sur une figure de

péles uniquement par des rotations.

Toute orientation physiquement discernable d'un cristallite est donc
connue dans le cas général par la seule rotation g qui améne le cristallite
de sa position de référence & sa position actuelle.

9

La description mathématique de la texture fait alors appel au formalisme et
propriétés du groupe des rotations.

1.2.5. Le point de vue de la méthode de développement en série

Dans la méthode de développement en série sur la base des harmoniques
sphériques, BUNGE, ESLING et MULLER /1.1/ ont adopté un autre point de vue.
Ce point de vue est géométrique : il consiste & associer & chaque forme
cristalline un repére et & étudier la distribution de ces repéres. Alors

toute symétrie transforme le repére droit en repére gauche. L'0.D.F. représente
alors la distribution des cristallites en tenant compte des formes cristallines

possibles. Mais le probléme physique reste le méme : cette 0.D.F. est
inaccessible par diffraction.



SYSTEME CUBIQUE M3M
POLES 100

N

~

#* 15.00 = 37.00 = .00 *

OR!ENTATION SELON RUER

POLES 100.

»*

OR

SYSTEME CUBIQUE M3M

15.00 = 37.00 » 52.00 =

IENTATION SELON RUER

Figure 1.5.a. : Qrientation (15,37,0)

Attention w = 37° correspond & A = 37°96

Figure 1.5.b. : Orientation (15,37,52)

-9'[_
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I1.2.6. Fonction de distribution des orientations ou 0.D.F.

Etudier la texture, c'est &tudier l1a distribution des orientations

dans 1'espace des orientations. Une orientation &tant une grandeur & 3
variables, 1'0.D.F. est donc une grandeur a 4 variables.

La fonction de texture est par nature discontinue. Le nombre de
cristallites étudié est 1limité

- soit par 1'échantillon
- soit par le procédé d'investigation.

L'0.D.F. est donc une fonction &chantillonnée ou "& batons". Entre
2 batons, il n'y a rien. Cependant le nombre de cristallites étant suffisam-

ment grand, on peut représenter cette 0.D.F. par une fonction

- soit continue (méthode de développement en série)
- soit constante par intervalle (méthode vectorielle).

1.2.7. Paramétres d'une orientation

Rappelons briévement les paramétres d'une orientation, en méthode
vectorielle, tels que les a définis RUER /1.2/ pour le systéme cubique.

La rotation g est caractérisée par le vecteur ON d'un axe fixe de KE
- celui de la normale & 1'échantillon - et 1'angle de la rotation autour de
ce vecteur qui améne 1'orientation en coincidence avec sa position de référence.

Les figures 1.5.a et 1.5.b montrent, dans le repére macroscopique, les
rotations définissant le triplet g = {¥,uw,z}.

En position de référence, ﬁfo coincide avec [100]

ot - - [oi0]

N, - - [oo1]
On passe de {OL_,0T ,ON} . position de référence, a {[100] , [0i0] , [001]},
position actuelle par le produit de 2 rotations

% une rotation autour de 1'axe 0D (v,n/2)sd'angle -x.
Cette rotation améne la direction orientée [hk1] qui en position de référence
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—_—
Figure 1.6. : -A est l'angle de la rotation autour de OD qui améne N en NO

w est 1'angle diédre entre :
% le plan du grand cercle de diamétre ([100],[700]) passant par N
% le plan du grand cercle de diamétre ([100] ,UOO]) passant par N,

C'est donc l'angle entre les 2 pdles de ces plams, soit [010] et [Q].
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était en ON.en 6N: . ¥ et A sont les coordonnées polaires de la direction ON
dans le repére cristallographique, comme le montre 1a figure 1.5.a.

% une rotation autour de GNZ, d'angle ¢ (0 < ¢ < 2m).

Nous pouvons schématiser ce déplacement par :

Ry (0D, -1) R, (0N 5 %)
(0,0,0) >(¥,1,0) >(¥5257)
Alors g =R (EN;,C) 0 Ry (00, -2)

~ Cette définition de g établie pour le systéme cubique m3m se généralise
sans restriction a toutes les autres classes cristallines.

Cependant, dans le cas du systéme cubique m3m, A max valeur limite de
A , correspondant aux directions ﬁ; dans Te plan [011], dépend de 1a valeur
de ¥. Lorsque ¥ varie de 0 a 45 degrés, Amax,varie de 45 a 54,74 degrés. Il est
alors préférable de remplacer le paramétre A par le paramétre w, angle diédre
entre le plan [010] et le plan d&fini par le grand cercle de diamétre [100] ,

[100] , passant par FZ , comme le montre la figure 1.6.
w et A sont 1iés par la relation w = Arc tg (tg A . cos ¥).

Alors w varie de 0 & 45 degrés quel que soit v.
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Figure 1.7. : Chaque axe OPi (i =1, 6) est un axe d'ordre 4. I1 y a 24 orientations

physiquement indiscernables, donc cristallographiquement &quivalentes.
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1.3. ORIENTATION ET ORIENTATIONS CRISTALLOGRAPHIQUEMENT EQUIVALENTES

Le choix d'un triplet [Erip]et g {W,e,qﬂ de ROE /1.3/; triplet
g = {#,0,§,} de BUNGE /1.4/; triplet g = {d,u} de LUCKE /1.5./ ou POSPIECH
/1.6/] n'est pas arbitraire. 11 correspond & une méthodologie différente

utilisée lors de 1'analyse de la texture.

Si un cristallite ne posséde aucune autre symétrie que la centro-
symétrie, toutes ses orientations sont crista]]ographiquement distinctes,
donc physiquement discernables. C'est le cas d'un cristallite triclinique
de ja classe 1 . Si le cristallite a des éléments de symétrie autres, les
opérations de symétrie du cristal réduisent le nombre de ces orientations
cristallographiquement distinctes, comme le montre la figure 1.7. dans
le cas d'un cristal cubique m3m, ol la symétrie est maximale.

Méthodologiquement, i1 y a deux facons de tenir compte des symétries
du cristal :

correspondant & un cristallite sans symétrie. Puis on injecte dans 1'0.D.F.
les conditions d'invariance dues & 1a symétrie pour lui donner la structure
voulue (Méthode de BUNGE-ROE /1.3/,/1.4/);

c'est-d-dire sur 1'ensemble des orientations cristallographiquement distinctes
(Méthode de RUER-BARO /1.2/). Injecter les conditions de symétrie du cristal
dans 1'0.D.F. se borne alors @ réduire 1'espace des orientations & son strict
minimum. C'est une condition nécessaire pour mettre en évidence, aprés
discrétisation, les correspondances entre classes d'orientations et classes

de pdles.

1.4. CHANGEMENT DE REPERE OU CORRESPONDANCE ENTRE LES TRIPLETS

On peut calculer les formules de transformation des paramétres d'une
orientation choisis par un auteur en paramétres choisis par un autre. Certaines
de ces formules sont faciles a &tablir, d'autres beaucoup moins. Certaines
tables - en particulier celle de HANSEN,POSPIECH,LUCKE /1.7/ - donnent certaines
correspondances dans le cas du systéme cubique.
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SYSTEME CUB!IQUE M3M
TRIANGLES T1+T2

ETAT STANDARD

Figure 1.8. : Le repére cristallographique oblique K découpe sur

la sphére des pdles Z les 2 triangles un1ta1res Tl et T2
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Nous avons calculé les formules de transformation d'un triplet de
BUNGE {4&,@ ‘Fz} en un triplet de RUER {¥,u,%} pour n '"importe quelle classe
de symétrie cristalline. Ces formules etab11ssent une correspondance géomé-
trique entre une orientation {?1,¢,Vé} et 1'orientation cristallographiquement

équivalente {¥,w,t}.

e

On trouve : [ A= @ : \g
‘*’=“"f’2:
C=qj+“)62

! |i'6tablissement de éa@,re1a§ions fait 1'abjet de 1'annexe Al.

Rappelons que w et A sont Y1es par 1a ?ﬁatjon :

g b = Arc tg (tq X“gﬁgos w )g

I.g, RAPPEL DU CAS DE LA CLASSE CUQIQUE M3M]

i

Rappe]ons br1evement que]qués resu]tat§ se rapportant au systéme
cub1§Ue mam,” te1¢ 'que les a. montres RUER /1. 2/

{
1

o

Le repére Kc 1ié a 1'échantﬁlldh“éétiébnétitpé:par']es 3 vecteurs
orthonormés habituels {ﬁfg, ﬁT;, 6&;}. S f

Le repére KC 1ié au cristal estmhn repere oh11que direct défini par
les trois rangées [oo1] , M111] , et [I11]. I1 est constitué par les deux
repares obliques voisins - . o o e

RT tfoo]] , (017 , QI et f—‘;‘WRT2 {foo1] , [oi1] , [111]}

découpant sur la sphére des: po1es les deux tr1aﬂg]es unitaires Tl’ T2 comme

Sy o e

le montre la figure 1.8. L RO P

Chaque normale ON & 1'échantillon est repékée dans le repére K. par
le doublet (¥,w). I1 suffit de connaitre 1a'position de cette normale dans
1'ensemble des deux triang]esWUnftafreé {Tin+~T2} car les 23 autres positions,
dans les 23 ensemhles, sont cristallographiquement &quivalentes. Chaque position
cristallographique (¥,0) est la classe d'équivalence des 24 positions géomé-
triques correspondantes déduites les unes des autres par les opérations de
symétrie du cristal cubique.

Chaque orientation g est caractérisée par un triplet unique {¥,w,%}.
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LY

T4

Figure 1.9. : Espace G des orientations, en coordonnées cylindriques,
pour un cristal triclinique

vue de la section de base G*
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Pour chaque systéme cristallin, 1'ensemble G = {g} des orientations a
un domaine de définition différent.
Ainsi en systéme cubique

ve [-1/4, +1/4] , we [0, /4] , (¢ € [0,21] si v>0
| (¢ e [0,-21] si ¥<0

Les points appartenant aux limites sont des points multiples, mais ne
représentant qu'une seule orientation physique.

Nous verrons au § 1.6.4.1'intérét du choix de 2 sens de rotation pour
¥ et L.

I.6. GENERALISATION : ESPACE D'ORIENTATIONS POUR CHAQUE CLASSE DE

SYMETRIE CRISTALLINE

Le domaine de définition des péles d'unvp1an cristallin est 1a sphére
des pdles rp lige & 1'échantillon. Les 2 poles [hk1] et [hkT] d'un plan
cristallin - soit centro-symétriques sur la sphére - étant physiquement
indiscernabies, ce domaine se réduit a 1a demi-sphére positive ZE.

Le domaine de définition des normales ON & 1'échantillon, est la
sphére g entiére. Un systéme cristalliin ne possédant aucun é&lément de symétrie
voit donc ses axes de fibre GX couvrir toute 1a sphére I qui constitue donc
Te domaine de définition de ses axes de fibre. La rotation autour de ON
génére toutes les orientations possibles, lorsque son amplitude varie de 0
a 2m.

Dans le cas général odt il n'y a aucune symétrie, ni cristalline, ni
macroscopique, 1'espace des orientations cristallographiques G est un double
cylindre de hauteur 21 , 1'un ayant pour base la projection stéréographique
de 1'hémisphére ZE » 1'autre ayant pour base la projection stéréographique
de 1'hémisphére ZE . La figure 1.9. représehte ce double cylindre.

La double base du cylindre représente 1'espace G* ='{G§ + G;}

Le double cylindre représente 1'espace G = {G1 + 62} des orientations.

Remarquons qu'en cas de symétrie axiale, les deux espaces GT et G§

sont indiscernables.



Le cristal en position de référence
est posé sur une face du prisme.

Tout en conservant les &léments de symétrie du cristal hexagonal, le
domaine hachuré est moins intéressant pour la discrétisation que le domaine
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SYSTEME HEXAGONAL

ZIND .
A = 2.064 C = 4.943 CsA = 1.856
oL

//_L\\

ROTAT IONS SUCCESSIVES
. 1w 00 w .00 ®  90.00 w
% 2 % 80.00% 90.00 % -80.00 %

Le domaine de définition des axes de fibre
correspondant, en projection stéréographique,

est le domaine hachuré.

correspondant au prisme sur sa base.

To&

SYSTEME HEXAGONAL
ZINC .
A= 2.664 C = 4.345 C/A = 1.856

ETAT STANDARD

Figure 1.10. : Toute rotation du cristal conduit & un domaine &gal au

précédent, mais ayant une position différente.
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I.6.1. Réduction de 1'espace des orientations

De méme que 1'on définit une fonction génératrice d'une fonction
périodique en série de FOURIER par exemple, 1'0.D.F. qu'utilise la méthode
orientations physiquement distinctes, que 1'on peut également qualifier
d'espace d'orientations cristallographiquement équivalentes. Comme nous
1'avons vu en 1.2.3., cette recherche dépend des symétries du cristal.

1._Influence_de_la_centrosymétrie du_cristal

E1le entraine nécessairement que seules les 11 classes centrosymétriques
de LAUE puissent étre analysées.

Tout &lément de symétrie du cristal qui est axe de rotation d'ordre n
engendre n orientations géométriquement distinctes, mais cristallographiquement
gquivalentes. I1 réduit donc le domaine de définition Gt a 1/n de sa valeur
initiale.

Le cristal &tant centrosymétrique, les symétries du cristal par rapport
a des plans sont comptées comme des axes de rotation d'ordre 2.

L'étude se limite donc & la réduction du domaine 6* des axes de fibres
des 11 classes centrosymétriques de LAUE, soit

1,2/m,mm,3,3m,4m, 4mm , 6/mmm , m3 , m3m.

1.6.2. Choix de 1a position de référence du cristal dans le repére macroscopigue

La position du domaine G* sur la sphére des pdles dépend de 1'orientation
de référence. 11 y a plusieurs positions équivalentes, déduites les unes des
autres par les opérations de symétrie du cristal.

La figure 1.10. illustre cette remarque.
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SYSTEME CUB!QUE M3M

FIGURE 1.11.
o

A
15'\):;?. ),
»’\f
\

DL

/ .

/

AN

\\\i‘\r
Dz h
* 15.00 = 37.00 5200 #

ORIENTATION SELON RUER

. . — 0 =
Figure !.11, : La rotation (OD] , —A) transforme P] (111) en P

. —
La rotation (ONo , ) transforme P; en P] .
Les 3 autres pdles {11 ,(T11),(111)} - notés
subissent les mémes rotations. _

. ——> ' 0 ,—
La rotation (0D2, =)) transforme P2 (111) en P
La rotation (ONO,C) transforme Pé en P, .
Les 3 autres pdles {(111),(111),(1T1)} - notés
subissent les mémes rotations.
P] et P2
ainsi que les 6 autres pdoles, 2 i 2.

2

1

avec des + -

avec des ¢ -

sont symétriques par rapport au plan transverse
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Le choix de la position de référence n'est pas arbitraire. Un bon choix
fait apparaitre des relations simples entre paramétres d'orientations symétriques.
Nous verrons plus tard que cela est fort utile pour bitir la matrice lo(hk1)],
densité de probabilité.

Nous choisissons une seule position de référence par systéme
cristallin. Celle-ci est telle que le plan transverse (ﬁﬁg s GT;) du
repére macroscopique soit un plan de symétrie de la classe de plus
haute symétrie appartenant au systéme.

Les 2 domaines:Gi et G; sont alors :

- soit symétriques par rapport au plan transverse
- soit symétfiques par rapport au plan équatorial

comme nous le verrons en 1.6.3.

11 découle de ce choix les 3 propriétés suivantes :

1. Si deux orientations ont leur axe de fibre symétrique par
rapport au plan transverse, ces 2 orientations sont également symétriques par
rapport & ce méme plan si leur troisiéme coordonnée prend des valeurs opposées.

Soit 2 poles Pg et Pg symétrigues par rapport au plan transverse.
Le schéma des 2 transformations est le suivant :

—
P » Pq > P
1 1 1
S avec S = sym/(plan transverse)
Rl (O—D—z)’ ‘)\) Rz (W(;’ 'c)
0 N 1 N
P2 -~ P2 > P2

Or Ry (00, -A) = Ry(-00;,3)

55; et -5ﬁ; gtant 2 axes symétriques par rapport au plan transverse, Pi et P2
sont également centrosymétriques par rapport & ce méme plan. Les rotations R2



SYSTEME CUBIQUE M3M o SYSTEME CUBIQUE M3M
FIGURE 1.12. : FIGURE 1.12.

S _15.06 » .3i.oo *  52.00 ' o v :  \ ' 15.00 x  37.00 % 232.00 .
ORIENTAT10ON SELON RUER . B R S - ORTENTAT!ON3SELON RUER - -

: 2

-]

' Figure 1.12. : Les 2 ofientations (15° , 37° , 52°) et (15° , 37!

, 232°) sont symétriques

par rapport 3 1'axe normal de 1'&chantillon.

-08-
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conservent les mémes symétnes,P1 et P2 sont donc symétr1ques par rapport au
plan transverse. Les poles de 1' or1entat1on &tant 2 & 2 symétriques, 1'orientas:
tion est symétrique par rapport au’ p]an transverse.

La figure 1.11. montre cette propriété pour les 4 poles {111} de
la classe cubique m3m. ‘ S

Le schéma précédent peut donc se compléter

—_ —
Ry (0Dy, -3) R, (ono,c)‘
Po » P! : >
1 Py > Py
| I
| l
S S '
| &
| R I
Y Rl (ﬁﬁ;’ '3) + Ry (ﬁﬁg’ -t +
P2 v . P! Ny
2 2 2

On peut écrire :

5(5“3,5TZ) (Yswsz) = (~¥sws-7)

2. Si 2 orientations ont méme axe de fibre, ces 2 orientations

sont symétriques par rapport & 1'axe normal de 1ﬁéchanti110n si leur
troisiéme coordonnée différe de .

Justification

Elle est immédiate. P2 est symétrique de Pg par rapport a I'axe ﬁﬁg
si ¢ est transformé en ¢z + I . La figure 1.12. montre un exemple d'une
telle symétrie. | ‘

S(GN;) (Y,0,0) = ‘ ¥,w,E41)
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._.I —

Figure 1.13. : Demi-axe ON et ON sur EE . :
(3 + + . . ) -—

La rotation (ON , Z) donne PO, la rotation (ON , z) donne P

o

Figure 1.14 : Les 2 textures a et b ne font qu'un.
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3. Si 2 orientations appartiennent & 2 fibres symétriques par rapport
au plan transverse, ces 2 orientations sont symétriques par rapport au plan

—

(ONov, ﬁfg) si leurs troisiémes coordonnées sont supplémentaires.

Justification -

A

Elle est immédiate,en faisant le produit des 2 fransformations
précédentes. T ‘ E

1.6.3. Recherche des espaces d'orientations crista]]ograbhiguement équivalentes

1. Nous utilisons maintenant le repére cristallin auquel nous associons
la sphére Ze- Une orientation est définie par g = (5ﬁ,c), ON &tant 1a normale
4 1'échantillon de coordonnées polaires (¥,) dans le repére {[0I0] [100] [001]}.

Le domaine de variation de ON est 1a sphére e entiére. L'angle ¢
varie, pour chaque position de ON, de 0 a 21 (0 ¢ & < 2n).

2. Les axes OR sont 2 & 2 symétriques par rapport & 1'origine. Les 2
demi-axes ON' et ON_ sont axes de rotations distinctes, donnant 2 orientations
distinctes, comme le montre la figure 1.13. . I1 faut donc choisir deux
domzines de définition pour les axes de fibres, sur Ic o 1'un G? pour on’ s
1'autre G; pour ON~ . Ces 2 domaines sont centrosymétriques.

x® _ * *

3. lLes 2 demi-axes oN'T et OR” engendrent 2 fibres complétes physiquement
indiscernables. Ces 2 fibres ne seraient discernables que si les cristallites
voulaient bien se regrouper en "aréte de poisson" comme 1'indique la figure
1.14. | cette disposition pourrait résulter d'une centrifugation des cristal-
lites, ou mieux, d'un filage avec glissement vers 1a périphérieé ,les orienta-
tions restant les mémes. Les propriétés physiques de ces 2 fibres seraient
cependant trés différentes. I1 faut en outre remarquer que pour séparer les
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Figure 1.15.a Figure 1.15.b

L'axe ON, d'ordre 2 réduit Ip L'axe 0T, d'ordre 2 réduit,ZE‘

+

.} a EE
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2 configurations 14a et 14b, §1 fayt faire intervenir non seulement 1'orientation
des cristallites, mais leur position.

. En cas de fibres compliétes, on a donc :

gt e g* gt

. 4. Pour recherciier Te domaine G~ de chaque classe cristalline, nous
redu1sons Te domaine G* de la classe I - soit Ze puisqu 11 n'y a aucun axe

de symétrie - en tenant compte des axes,de leur position et de leur multipli-
cité d'une classe & Ta suivante, par ordre croissant d'éléments de symétrie.

Ainsi, 1'axe 5NI d'ordre 2 de 1a classe 2/m réduit le domaine GX de
la classe 1 (soit zc) en sa moitié, c'est-d-dire un hémisphére. Si 1'on
rajoute un second axe ﬁﬁ; » perpendiculaire au précédent et &galement d'ordre
2, cet hémisphére est réduit & 1/4 de sphére Zee

Ainsi, de proche en proche, on réduit G* 3 son minimum. On peut
remarquer qu'i1 existe sur e m/2 domaines équivalents, m étant 1a multiplicité
d'un pdle {hk1} avec h # k # 1. '

5. Influence de 1a position de référence du cristal.

La position de référence choisie pour le cristal dans le repére
macroscopique fixe la position de Lo par rapport & g- Ainsi 1'hémisphére g*
de 1a classe 2/m peut avoir 2 positions différentes selon la position de 1'axe
dans le repére macroscopique:

- si 1'axe est vertical, le domaine réduit est une moitié d'hémisphére
nord et une moitié d'hémisphére sud, comme le montre la figure 1.15.a;

- si 1'axe est horizontal, le domaine réduit est 1'hémisphére nord
entier, comme le montre 1a figure 1.15.b.

~-Comme nous l'avons expliqué en 1.6.2., nous choisissons la position de
référence du cristal de telle sorte que le pian transverse (5“:, ﬁT;) soit un
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(1] ,///‘ - p | ~. Y G :

Les 4 axes [111] d'ordre 3 réduisent le domaine de - E

définition des axes de fibre cristallographiquement :,“: D

L'axe [001] d'ordre 4 réduit ce domaine de moiti& . .

Figure 1.16. : Exemple de réduction du domaine ZC pour la classe cubique m3m. 3
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plan de symétrie du cristal. Dans ce cas, le plan transverse ne peut étre
plan de symétrie. Le choix n'a alors pas beaucoup d'importance. Cependant
nous préférons la position n° 2 ol le domaine 6* est tout entier sur ZE
car nous verrons plus tard que pour déterminer les termes de la matrice
[c(hk1)] par balayage nous remplagons tous les domaines Gg situés sur zg
par leur correspondant sur ZE . .

6. La figure 1.16. montre un exemple de réduction directe dans le
cas de la classe cubique m3m.

7. Le tableau (T.1.1.) donne pour Tes 11 classes de LAUE les domaines
¢X et leur position sur Zp- '

Ce tableau (T.1.1.) montre d'une part que les espaces X peuvent se
regrouper en 2 familles :

x 1a famille cubique, comprenant les 7 premiéres classes de LAUE
pour lesquelles le domaine G* est un multiple du triangle unitaire cubique
(T.U.C.);

x 1a famille hexagonale, comprenant les 4 autres classes pour
lesquelles le domaine 6X est un multiple du triangle unitaire hexagonal (T.U.H.).

Remarquons que les 4 premiéres classes de LAUE soit 1, 2/m, mmm
et 4/m, appartiennent également & 1a famille hexagonale puisque leur
domaine T1 est multiple de T.U.H. On peut dire que ces classes sont mixtes.

Le tableau (T.1.1.) montre d'autre part que G* se compose parfois des
2 domaines GT situé sur ZE et G; situé sur zE, G? et G; étant symétriques
par rapport au plan &quatorial. Plutdét que de conserver toute la sphére I
pour domaine de variation de on (v,0) axe de fibre, (0 g ¥ <201 , 0 < w < W)
en tournant dans un seul sens (0 < ¢ < 21m), on peut limiter la variation de oN
d la sphére supérieure ZE (0sv¥<2n) , 0< w< N/2) en tournant dans les
2 sens (-2 < ¢ < 2m).

Soit alors 2 orientations 9 et 9, de G1 et 62 symétriques par rapport
au plan équatorial. Cette symétrie se décompose en un produit de 2 symétries:

Symétrie / plan équatorial = symétrie / origine o symétrie / plan transverse
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Systeme Groupe ponctuel Domaine G* m
Triclinique T = V17 + ZE% 9
1
[e] o)
Monoclinigue <> o@o I 4
2/m
Orthorhombi T 0/ 1\0 1 Tk
rthorhombique —_—— "Eg 8
Sl \\l/ 2
mmm ’
@
1 1 -
® | = © %Z ZE + Z zE% 8
®
Tetragonal 4/m
A0 ’/9\\
® ® ./\’/\. 1 Z+€
© %\ / g “E 16
ole o
4/mmm
7S .
G e TETR P
RN ¢
Cubique m3 -
TINA
' 1 o+
; 12 zE% 48

mim
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Systeme Groupe ponctuel Domaine G* m
- . A = 1 o+ 1
VA % L
Rhomboedrique 3 |
ou
Trigonal T
g m &\ ) g g
W (/l\\/ = 3k 12
A
- 1ot 1 -
%- 362E+6ZE€ 12
Hexagonal
= y1ly+
6/mmm
TABLEAU T.1.1. : Ce tableau montre, pour les 11 classes centrosymétriques de LAUE,

. b .,
les domaines G~ et leur position sur ZE

maximale d'un plan, lorsque h # k # 1.

. mest la multiplicité
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o B
mw o~
o >
B
= _ __ J B
4 _ ?
! |
! o |
S | O
-ozlil-llalo. !
- __ 4
]
1)
R
[ ]
1
n
N L A
» ™~
L)
PN B N
o- S l----lty

4
A

27T

: Les 2 volumes figuratifs sont &quivalents

Figure 1.17.

g, et g, sont 2 orientations symétriques par rapport

au plan équatorial.
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La symétrie par rapport & 1'origine é&tant une opération identique
sym / plan équatorial = sym / plan transverse.
Cette relation montre que :

% i1 est équivalent de choisir pour G; Te domaine qui se déduit de G?
par une symétrie par rapport au plan transverse (GT;, 5Ng) de £p. Ce domaine
est alors situé sur ZE ;

x et qu'alors la troisiéme coordonnée &z est changée en -z .
C'est ce que montre la figure 1.17.

Cette relation nous sera utile pour la construction des matrices
o{hk1}. E1le permet de réduire le balayage de moitié en déduisant les termes

(

opznz) de G, des termes correspondants (oplnl) de G,.

1.6.4. Influence des symétries macroscopiques de 1'échantillon.

Toute symétrie macroscopique de 1'@chantillon se traduit par une
distribution de pdles possédant la méme symétrie. Les relations entre les
paramétres d'orientations montrent alors que 1'on peut réduire 1'espace
d'étude des orientations.

On peut alors réduire le domaine G* des axes de fibre 3 sa moitié GT.
On réduit corrélativement 1'espace G & sa moitié.

L'orientation symétrique est générée par transformation de :

g(¥sw,z) en g(-Y,ws-7)
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A
2n
T
’a
f »
211
- 2
(/}Iim :‘"' ‘bllm
.
Je
-2

Figure 1.18. : L'orientation 1 (¥,w,) génére 2(-¥Y,w,-g) et 3(-¥,w,-z-M)

3 se déduit de 2 par une translation.
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Symétrie macroscopique par rapport au plan (5N;, ﬁfg)

On peut réduire le domaine 6* 3 sa moitie GT et générer 1'orientation

symétrique par rapport au plan (GN;, 5f3) par transformation :

g(‘l’,w, C) en g(“l’,w,'n";) S.i 0 L C$ I

en g(-Y,w,-z) si T < rg 2N
L'espace G est, 1a aussi, réduit & sa moitié.

Symétrie_macroscopigue_orthorhombique

C'est la combinaison des 2 cas précédents.

G peut alors étre réduit au quart de sa valeur. Le domaine 6* est
réduit & sa moitié GT. L'orientation (¥,w,Z) génére:
3 la fois 1'orientation (-¥,w,-z) (symétrie par rapport au plan transverse)
et 1'orientation (-¥,w,-z-N) (symétrie par rapport au plan (6NZ,5EZ) }.

Or, ces deux orientations sont identiques car déduites 1'une de 1'autre

-~

par la rotation (GN;,H), c'est-a-dire symétriques par rapport a 1'axe 5N;.

La coordonnée r a un domaine d'étude réduit a sa moitié (0 < ¢ < M)
et le domaine G est réduit au quart de sa valeur initiale, comme le montre la
figure 1.18.
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I.7. PARTITION DE L'ESPACE DES ORIENTATIONS

Comme nous 1'avons noté en 1.6.3.7., les domaines d'axes de fibres
G* se regroupent en 2 familles :

* La famille cubique pour laquelle le domaine X est un multiple du

triangle unitaire cubique;

* la famille hexagonale pour Taquelle le domaine G* est un multiple

du triangle unitaire hexagonal.

Le probléme revient alors a choisir un découpage pour chacun des
triangles unitaires cubique et hexagonal. Le découpage du domaine G* s'en
déduit alors facilement par les opérations de symétrie de la classe cristal-
line considérée.

I. .1. Conditions d'une bonne partition

Une bonne partition du domaine des orientations doit satisfaire aux
conditions suivantes :

1. Avoir un nombre suffisant d'@léments, pour obtenir une bonne
résolution.

v 2. Cependant, ne pas dépasser une valeur 1imite, compatible avec le
rang de la matrice & traiter et la résolution expérimentale.
Le rang de la matrice est Timité :

- par la capacité mémoire de 1'ordinateur

- par le temps de calcul, c'est-a-dire le prix du traitement.
La résolution expérimentale choisie pour la collecte des données impose
également une limite 3 la résolution du calcul discret que nous effectuons.

3. .Avoir des éléments de méme norme. Les matrices intensité d'orien-
tation que'nous calculons pour chaque figure . {hk1} et pour chaque classe
cristalline, doivent alors avoir une somme des termés de chaque colonne
constante, ce qui constitue un hon test d'exactitude du calcul.
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PARTAGE DU T.5 CUBIQUE EN
2% CASES D AIRE EGALE

Figure 1.19. : Partition du triangle unitaire cubique en taille I.

Les limites angulaires sur Y et w sont calculé@es par

la subroutine PTSCU2.
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4. Avoir une forme et une répartition aussi réguliére que possible.
L'image d'une classe d'orientations sur la figure de p6les - ou figure de
poles élémentaire - est un ensemble de taches généralement distinctes. Si
1'on veut que chaque tache représente une distribution de probabilité
bidimensionnelle isotrope, il faut que chaque tache ait &gale ouverture
angulaire selon 1a longitude et Ta latitude.

5. De plus, nous avons pensé choisir la méme base quel que soit le
systéme cristallin. Cela parait intéressant pour traiter les problémes de
transformations de texture 1iées au changement de classe cristalline pour
faire correspondre facilement les orientations initiales avec les orientations
finales et trouver le mécanisme.

Mais :

- d'une part, i1 n'existe pas de triangle sphérique plus grand commun
diviseur du triangle unitaire cubique et du triangle unitaire hexagonal;

- d'autre part, dans de telles transformations, il y a discontinuité
avec changement brutal d'orientation et le raisonnement non statistique ne
‘peut se faire que sur une orientation géométrique, indexée.

1.7.2. Partition choisie pour la classe cubique

Examinons d'abord le cas du systéme cubique. Nous avons conservé la
partition de RUER /1.2/ selon les lignes de coordonnées en MUMAX cases
d'aire égale sur le triangle unitaire. Pour pouvoir faire varier facilement la
résolution, nous avons écrit une subroutine générale - appelée PTUCU2 -
qui permet de choisir MUMAX quelconque, mais appartenant & la progression
1 T . .
7 I (I + 1), correspondant & une classe de plus par fuseau supplémentaire
(figure 1.19.).

Pour les autres systémes de cette classe, nous générons le découpage
a partir de celui du triangle unitaire, par les opérations de symétrie du
cristal.

Le domaine G? est 1'hémisphére ZE . 11 est constitué de 24 triangles
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- [1o]

(Ees

Figure 1.20. : N

1 correspond, par rotation et symétrie, & N5 gitué i l'intérieur
du triangle unitaire de ré&férence.

LZ

Figure 1.21.

: Découpage du domaine des axes de fibre, en systéme triclinique.
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unitaires. Chaque classe d'équivalence d'axes de fibre correspond & une

classe d'équivalence du triangle unitaire de référence par le produit des
onérations de symétrie qui fait correspondre le triangle ol se trouve la classe
au triangle unitaire de référence. Tout axe de fibre ON a donc un correspondant,
et un seul, dans Te triangle unitaire de référence. Ce correspondant se

trouve immédiatement par les opérations de symétrie du cristal.

Ainsi, selon 1'exemple de Ta figure 1.20

Rot (DN, ,11/2) Sym | (110) sym |(101) Sym | (011)

L'opération inverse permet de générer tous les axes de fibre a partir

de ceux du triangle unitaire de référence.
On obtient alors le découpage de la figure 1.21.

La numérotation des classes ob&it aux mémes régles de symétrie.

Si NUMTS est le numéro du triangle
MU le numéro du correspondant dans le triangle unitaire de
référence
MUMAX le nombre de classe par triangle

on a 1'égalité suivante, écrite en FORTRAN :

MU = MU + (NUMTS - 1) x MUMAX

Le découpage de toutes les autres classes de 1a famille cubique est
une partie du découpage de ZE ainsi obtenu.
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[.7.3. Partition choisie pour la classe hexagonale

Pour les systémes hexagonaux et trigonaux, le paramétre A, angle de
la rotation autour de OD (¥,n/2), a un domaine de variation qui s'étend de
0 a n/2,bornes comprises, quel que soit ¥. On peut donc caractériser une
orientation :

soit par 99 {Y,w,z}

{¥,x,2}

soit par 9o

A ces deux triplets correspondent deux découpages du triangle unitaire. Le
découpage selon w correspond & un découpage en fuseaux alors que le découpage
selon A correspond & un découpage en zénes. ‘ '

Pour conserver une résolution identique & celle choisie pour les
systémes de la premiére famille, il faut découper le triangle unitaire
hexagonal en un nombhre de cases double de celui du découpage du triangle
unitaire cubique, puisque 1'aire du triangle unitaire hexagonal est double.

Le progression du nombre de cases pour le triangle unitaire cubique
a pour terme général %-I (I + 1), I étant le nombre de fuseaux. Si 1'on
double ce nombre, on doit avoir 1'égalité :

I(I+1)==4J(J+1)

1
2
Les solutions (I=0 et I=-1) n'ont aucun intérét. I1 est donc impossible

de conserver les mémes limites sur w: IT est alors inutile de conserver ce
découpage et i1 vaut mieux choisir le second découpage, plus simple.

La figure 1.22. montre le découpage choisi. . I1 y a IMAX couronnes
découpées selon la méme progression que celle choisie pour le triangle unitaire
cubique. Pour doubler le nombre de cases sans avoir une case centrale ayant
une limite en colatitude trop importante, chaque couronne est redivisée en 2.
Pour pouvoir facilement faire varier la résolution, nous avons bati un
programme général qui permet de choisir MUMAX quelconque, mais appartenant
d Ta progression I (I + 1).
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ANNEXE A.1.1. : CORRESPONDANCES ENTRE LES PARAMETRES DEFINISSANT UNE

ORIENTATION SELON ROE, BUNGE ET RUER.

Pour comparer les résultats obtenus par les différentes méthodes
d'analyse, i1 est intéressant de pouvoir convertir les paramétres d'une orien-
tation choisis par un auteur en paramétres choisis par un autre.

A.1.1.1. Correspondances ROE «—— BUNGE

Elles sont évidentes :

(Pl =¥ + 1/2
® =0
Y, = ¥ -1/2

A.1.1.2. Correspondances BUNGE «— RUER

On peut atteindre ces correspondances soit analytiquement, soit géométriguement.

Méthode analytique

Nous identifions les 9 termes de la matrice de rotation selon BUNGE
aux 9 termes de la matrice de rotation selon RUER.

Les 9 termes de la matrice de rotation selon BUNGE sont classiques
en mécanique du solide. Une méthode simple d'obtention est de rechercher la
correspondance entre vecteurs unitaires du triédre orthonormé de référence
aprés et avant rotation :

7 1
SRl B I
k' K
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9 termes de 1a matrice selon RUER sont les 9 termes de la

matrice produit

avec

et

[fe]
1t

Rot

Rot

_—

Rot (Wo’,;) 0 Rot (0D, -1)

cos ¢z =-sin &t 0

(5ﬁg,£) ={sin % cos T O
0 0 1
cos X + (1l-cos 1) C% (1-cos ;\)CIC2 -sin A C,
(53,-A) = | (1- cos A)CIC2 cos A + (1l-cos 1) Cg sin A C1
C2 sin A -sin A C1 CoS A

dans laquelle

C
€2

On trouve

1.1

1.2

1.3

2.1

2.2

2.3

cos

sin
-sih
cos
sin

sin

cos v
sin ¥ sont les cosinus directeurs de 0D.

alors les 9 relations suivantes :

¥ cos(¥+z) + cos A sin ¥ sin(y+o) = cosf& cosYE - sin?& sin?é cos &

¥ cos{¥+r) - cos A cos ¥ sin(¥+7%) _-(sinVE cos?) + sinf; cosf, cos o)

A sin(v+ 2 z sin Vl sin ¢

¥ sin(v+9 - cos A sin v cos(¥+g) = sin¥) sinf, + cos o cosf; sin?,
v sin(¥+7) + cos ) cos ¥ cos(¥+%) z-(sinY} sinf; - cos o cos‘f’1 cosf,)

A cos(y+ 1Y) v =- cosY& sin ¢
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selon BUNGE

|.‘| |.1,|.2

selon RUER ‘

Figure 1.23.: Le transformé dans les 3 rotations de BUNGE (Ql = 40° , & = 65° , PZ = 3
—

3
dans les 2 rotations de RUER.

—_—> —_— . “ - N -
de ON0 (0, 0, 1) donne ON, qui doit coincider avec le transforme de ONO
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3.1 sin ¥ sin a = sinY; sin ¢
3.2  -sin A cos ¥ = cos?% sin @
3.3 coS A z cos ¢

L'identification conduit aux résultats suivants :

A= ¢ A= -0
w=11-% et ‘¥=-%
v+g =f) +1 Yo=Y,

Ces deux résultats sont identiques, car la rotation (53,@) et 1a
rotation (-53,-@) sont identiques.

Le résultat final est donc :

A =0
Yy =1 - ?2
=9+ ¥

Démonstration géométrique

Considérons le transformé dans les 3 rotations de BUNGE d'une part,
et dans les 2 rotations de RUER d'autre part, du vecteur 5ﬁg (0,0,1).

ON est 1nvar1ant dans la premiére rotation de BUNGE (ON1 ON. ), puis
—

tourne autour de OL1 (n/2, ‘?1) de ' ang]e % pour donner 0N2 qui reste 1nvar1ant
dans la troisiéme rotation (5ﬁ; 0N3)

Aprés les 3 rotations, les coordonnées polaires de ﬁﬁg sont donc
¢, ¥, - 1/2), comme le montre la figure 1.23.
1



selon BUNGE

L1

L3
To
T
L —— R —— I
l.nvl-"‘
LT |
A+
selon RUER

—_—

. . ' . . ' =
Figure 1.24. : L'orientation (‘Pl’o’,%) de BUNGE montre que OL3 = (]'[/2,% +Y12).
Selon RUER, cette orientation est (¥,0,r) et puisque la premiére

rotation de RUER est inopérante (A = 0),C = (fl + Lf)Z'
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Selon le schéma de RUER :

Rot (0D, -1)
5N: > ﬁﬁl de coordonnées polaires (A,y+ 1/2)
Rot (ON,2)
5W1 > OR, - - - - (A,¥+ /2 +)
Puisque
—_  =!

A=0
[wl-n/2=\y+n/2+;<=> 1;=‘F1"I’+H

Pour trouver ¥ , considérons 1'orientation de BUNGE (?&,O,YE). La fiqgure 1.24.
montre que 5E§ a pour coordonnées polaires (H/Z,Ya + Pz). Dans les rotations
de RUER, la premiére rotation est inopérante, puisque A = 0. Seule subsiste la
seconde. I1 faut donc que :

C=LP1+902 <=> 301""Y+H=501+$02 <=> \P=H-$02

On retrouve bien les mémes résultats que par le calcul.
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i CALCITE .- CALCITE. 1
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»  304.10 = 63.50 % 78.50 % \ * =-48.90 * SZ.04 # -100.40 # 3
: ORIENTATION SELON ROE ; ORIENTATION SELON RUER i
1 E
Figure 1.25.a. : Figure de pdles {01.2} de 1la calcite Figure 1.25.b. : L'application des formules de transfor-

pour l'orientation (301.10, 63.5, 78.5)
selon ROE.

mation 1 conduit & 1l'orientation (191.5,
63.5, 19.6) selon RUER.

Pour amener 1'axe de fibre dans le domaine de
définition, on ajoute 120° & ¥ et corrélati-

vement on retranche 120° & £ ce qui donne la
-~ . . ifom s 10 & _3=A & =100.4).
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"A.1.1.3. Limitation des valeurs des paramétres angulaires selon le

systéme cristallin.

N,point ol la normale ON & 1'échantillon coupe g doit étre situé dans
1'ensemble G ='{G§ + Gg} de définition des axes de fibre. Si N n'est pas
dans cet ensemble, les opérations de symétrie du cristal permettent de 1'y
ramener. Mais alors, le troisiéme paramétre d'orientation z ne conserve plus
1a méme valeur : c'est celui d'une autre oriéntation‘crista1lographiquement

équivalente.

Exemple : Soit 1'orientation (3p1.1, 63.5, 78.5) de la calcite, du systéme
trigonal,selon ROE. La méme orientation se note, selon BUNGE, (31.1, 63.5, -11.5).
En appliquant les relations 1. on trbuve pour valeur du triplet de RUER, (191.5,

» =63.5, 19.6 ) . Ce trip]et"eét mal choisi, puisque ¥ est en dehors du

domaine de definition (-2H/3 < ¥ < 21/3). I1 faut donc changer la valeur de ¥

par une opération de symétrie du.crista1'donnaﬁt 1'orientation équivalente du
domaine de" définition; mais alors ¢ va varier corrélativement.

L 'exemple précédent nous montre que ¥ peut &tre en dehors des limites
(ici -« = -21/3 , o = 21/3) du domajne {T1 + Tz}. Remarquons que 2a = 21/n,
n étant 1'ordre de 1'axe 5N; , et qu'il y a alors, partant du centre, n
secteurs cristallographiquement gquivalents, chaque secteur contenant au moins
un ensemble {T1 + Tz}. Pour amener ¥ dans le secteur {T1 + Tz}, i1 faut effectuer
une rotation d'angle -k 2m/n (1 < k < n-1). Pour conserver la méme orientation
i1 faut compenser cette rotation par une rotation égale, mais de sens opposé,
comme le montre la figure 1.25.

I1 n'y a aucune transformation & effectuer si le domaine de définition de
» s'étend de 0 & 1/2 (0 < » < 1/2). Le tableau T.1.1. montre que c'est le cas
de tous les systémes, & 1'exception du cubique.
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Figure 1.26. : Selon la valeur de A, N se trouve dans Tl1, T3 ou T5.

Si N est dans T3, une rotation de =21I/3 autour de (lTl)
le raméne dans T4, puis une rotation de -1I/2 le raméne
dans T2.

Si N est dans T5, la rotation de -21/3 autour de (ITI)
le raméne dans Tl. :
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-

Alors 0 < w < T/4 et X varie de 0 & AMim? Mim variant de 45 3 54,73
degrés selon ¥. Pour ramener N dans un triangle T1 ou T2 ayant un sommet en N0
sur Ip on effectue une rotation autour de [111] ou [II1], selon que v est
respectivement positif ou négatif, rotation d'un angle -211/3 puisque 3 est la mul-
tiplicité d'un axe {111}. Si N est dans le triangle T3, 1a rotation autour
de [1II] 1'amenera dans T,. Une rotation de -90 degrés autour de GN; Te
raménera dans T2, mais alors i1 faudra augmenter ¢ de 90 degrés. Si N est
dans Ty, Ta rotation autour de [1I1] 1'ameéne dans T,.

La figure 1.26. montre ces transformations.

IT faut :
0<c gl Si >
-2T< g0 si ¥y> 0

Cette condition est remplie en ajoutant ou retranchant 2.
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Figure 1.27.

SYSTEME HE XAGONAL
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SYSTEME HEXAGONAL |

A = 2.664 C = 4.945 C/A = 1.856

Figure 1.29.

J ETAT STANDARD

F
L

Figure 1. 28.

SYSTEME HEXAGGNAL 41
QUARTZITE GAA. TRIGONALE .
A= 4.914 C = 5.40% C/A = 1.100
DL

* 208.60 « 60.80 s 20.00 »

LA; ORIENTATION SELON ROE

Figure 1.30.
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ANNEXE A.1.2. : TRACAGE AUTOMATIQUE D'UN ENSEMBLE DE POLES DANS UNE ORIENTATION

DONNEE, QUEL QUE SOIT LE SYSTEME CRISTALLIN.

Beaucoup d'auteurs ont réalisé des programmes d'ordinateurs pour tracer
des pdles ou des directions cristallographiques, ou les deux, et cela pour
différents systémes cristallins. Tous ces programmes utilisent les relations
entre réseau direct et réseau réciprogue pour calculer rapidement les
coordonnées des pdles ou les cosinus directeurs des directions & tracer.

Ainsi JOHARI et THOMAS /1;8/ ont concu un programme pour tracer des
plans et des directions, en systéme cubique et hexagonal. Dans le cas de
1'hexagonal, DE ANGELIS /1.9/ a présenté un programme pour tracer les zdnes
du réseau réciproque des cristaux miclés. PLOC et BARNET /1.10/ ont réalisé
un programme général pour tracer les pdles et/ou les directions cristal]gf;
graphiques pour tous les systémes cristallins. STOCKES, KEOWN et DYSON /1.11/
ont proposé un programme applicable aux tragages des plans, quel qué soit le
réseau cristallin, alors que LAVELL, PIERAGGIE et DABOSI /1.12/ ont fait de
méme, pour les directions. Tous ces programmes utilisent la projection
stéréographique, mais il est facile de les adapter @ la projection de LAMBERT.

Ces programmes sont d'un grand secours dans 1'analyse des textures.
Cependant, a mon avis, il manquait un programme pour tracer une figure de
poles discréte, c'est-a-dire un programme capable de tracer une liste de
poles, soit en position de référence, soit dans une orientation quelconque.
J'ai donc bati un programme qui réponde au probléme suivant : une orientation
étant donnée de fagon quelconque, tracer la position des pdles d'une liste,

en projection stéréographique, chaque péle étant correctement indicé.
L'orientation choisie peut étre définie de six fagons différentes :

soit ¢'est 1'orientation de référence;

soit elle est définie par le triplet de ROE (v¥,0,Y)

- " e " " " " de BUNGE (<P1,<I>, <P2)
- " e " oo " de RUER (¥,w,t)
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SYSTEME HEXAGONAL

A= 3.232 € = 5.147  C/A = 1.997
D L
| %
’ ///- T -
| - - )
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o e
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+

ETAT STANDARD

Figure 1.31. : PSles {10.1} du zirconium & 1'état standard et triangle ABC.
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- soit elle est définie par la normale au plan (hkl) coTncidant avec
la direction Gﬁg, 1a direction <uvw> étant dans le plan (Gﬁg, GE;).
C'est la définition utilisée par les métallurgistes.

- soit elle est définie par un produit de n rotations successives,
pour une étude "cinématique" des changements d'orientations.

Ce programme est prévu pour fonctionner avec tous les systémes
cristallins. L'entrée doit &videmment inclure les paramétres de 1la maille,

de méme que la liste des pdles & tracer.

Le principe de calcul est le suivant :

1.- Pour chaque systéme cristallin, le repére macroscopique
choisi est celui que nous avons utilisé dans la recherche des domaines G.

- e > .
On calcule alors les coordonnées des 3 vecteurs (a,E,c) de 1a maille
dans le repére macroscopique.

Un calcul classique nous permet de trouver :

la distance dhk] entre les plans (hk1)

le volume V de 1a maille

les cosinus directeurs Cy, Cy» Cqy du pdle (h; k, 15)

les 3 distances angulaires entre tout pdle (hi ki 11) et les

. o= : > > >
3 extrémités des 3 vecteurs a,b,c.

Dans le cas des systémes hexagonaux, ou rhomboédriques, nous avons
ajouté la possibilité d'exprimer les indices d'entrée et de sortie soit en
indices hexagonaux, soit en indices rhomboédriques. La matrice de changement
d'indexation directe et inverse est donc incluse dans le programme et il
est alors possible, par exemple, de lire des indices rhomboédriques et
d'écrire sur les graphes Jes indices hexagonaux correspondants.
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{ SYSTEME RHCMBOEDRIQUE ]

1 SYSTEME RHOMBOEDR IGUE
HEMATITE . : i

A = 5.420 ALPHA = 55.283
DL

HEMATITE .

A = 5.420 ALPHA = 55.283

2 u.tq 01’!1 np u’h

INDICES HEXAGONALX ‘ ’ .
ETAT STANDARD ; AJ

ETAT STANDARD

Figure 1.32. : Passage des indices rhomboedriques aux indices hexagonaux.

SYSTEME TRICL INIQUE
TEREPHTALATE DE POLYETHYLENE .

A = 4.54 B = 5.94 C= 10.75
AL= 98.50 BE= 118.00 GA= 112.00

DL

ETAT STANDARD

Figure 1.33. : Les 17 poles des figures axiales utilisées par
W.R. KRIGBAUM /I.13/ dans son &tude sur le
téréohtalate de nolvéthvléne. .
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2.- Pour chaque pdle de 1a liste,le programme effectue le produit
des rotations qui améne le pole dans 1'orientation choisie.

3.- Reste alors & tracer la projection stéréographique du péle et a
écrire son indice.

Trois options sont possibles :

- on ne trace que les pdles situés sur 1'hémisphére nord
- U 1] " 1] n u n 1] n Sud

- on trace tous les pdles.

4.- Pour chaque p61g/92 imgrime ses cosinus directeurs et ses 3
distances angulaires PiA s PiB s PiC , distances dont nous aurons besoin
Tors du calcul du M.P.D.S. (Voir chapitre 2).

Les figures 1.27. & 1.33. montrent quelques exemples de tracés
obtenus avec ce programme.
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CHAPITRE II

- MINIMAL POLE DENSITY SET -

(M.P.D.S.)
I1.1. INTRODUCTION

I1.2. DEFINITION ET REPERAGE D'UN POLE

I1.3. MINIMAL POLE DENSITY SET (M.P.D.S.)

I1.3.1.Définition
11.3.2.Méthode de recherche

- Solution informatique

- Solution géométrique
I1.3.3.Application au systéme cubique m3m
11.3.4.M.P.D.S. et analyse de la texture
11.3.5.Influence des symétries macroscopiques

I1.4. PARTITION DE L'HEMISPHERE DES POLES ZE

17.5. REPRESENTATION D'UNE FIGURE DE POLES
I1.5.1.Représentation plane
I1.5.2.Représentation en perspective

I1.6. ESPACE TRIDIMENSIONNEL DES POLES

* Nous avons employé cette expressioh pour la premiére fois lors de la “28th Conference
of X-Ray Analysis" & DENVER (U.S.A.) en 1979. L'ayant utilisée plusieurs fois depuis
dans des communications en langue anglaise, nous avons préféré conserver le sigle
M.P.D.S. '
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_.-—+—v_
d " ou h

» To

Figure 2.1. : La position d'un plan cristallin est repérée par 1l'intersection

de sa normale avec 1'h&misphére nord Z; de la sphére des péles.

Figure 2.2. : Image et coordonnées d'un pdle, en projection stéréographique.
g 3 g
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I1.1. INTRODUCTION

Le but de ce chapitre est de préciser la notion de M.P.D.S. que
nous avons introduite en 1979 et de la généraliser aux figures de pdles
d'un polycristal appartenant & n'importe quelle classe cristalline. I
est en effet important de Timiter au minimum 1'espace d'étude des
pbles sur lequel on fait porter 1'ana1yse. Cet espace doit permettre
de calculer 1'0.D.F. compléte. De plus, il doit toujours étre considéré
comme un "échantillon" au sens de la statistique, de méme que toute
mesure physique. Si les mesures Btaient exactes et si 1'analyse 1'était
également, 1'0.D.F. devrait nécessairement 1'étre. Si 1‘échant111on
est simplement bon, cet &chantillon est suffisant pour effectuer une
analyse correcte. Mais avant toutes choses, i1 faut connaitre ce M.P.D.S.

Nous avons montré que 1'on peut calculer, soit & 1'aide d'un

programme d'ordinateur, soit géométriquement, le M.P.D.S. de chaque classe
cristalline, en fonction de ou des figures de péles choisies.

11.2. DEFINITION ET REPERAGE D'UN POLE

L'intensité diffractée par un plan {hk1} est affectée, dans 1la
méthode vectorielle, au pdle de ce plan situé sur ZE .

Ce pdle unique est repéré sans ambiguité par ses deux coordonnées
polaires {n;&} colatitude et longitude dans le repére macroscopique.
(Figures 2.1 et 2.2).

Une figure de poles représente, en projection stéréographique sur
le plan équatorial, la distributjon angulaire des di:gctions normales a
une famille de plans cristallographiques {hk1} sur Ic.

11.3. MINIMAL POLE DENSITY SET (M.P.D.S.)

11 est fondamental de remarquer qu'une figure de pdles ne représente
pas une distribution de plans indépendants mais une distribution de plans -
ou pdles - 1iés par 1a géométrie du cristal. En ce sens, une figure de pbles
est aussi une représentation d'orientations. Une figure de poles dépend
donc de la symétrie cristalline et de la symétrie de 1'échantillon.
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SYSTEME CUBIQUE
POLES 221

% 28.00 * 40.00 * 62.00 *
ORIENTATION SELON RUER

Figure 2.3. : Figure de poles {221} de 1'orientation (28° , 40° , 62°).
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Etudions d'abord 1'influence de la symétrie cristalline.

11.3.1. Définition du M.P.D.S.

Sur une figure de pdles, une orientation a pour image m/2 péles. Ces
m/2 péles sont cristallographiquement équivalents. Or 3 seulement de ces
m/2 pbles suffisent & définir une orientation. En effet la fixation du
premier pdle P1 laisse au cristal un degré de liberté. La fixation d'un
deuxiéme pdle P2 bloque le cristal en deux positions possibles, symétriques
par rapport au plan (P1 0 PZ)' L'orientation n'est unique que si le cristal
est symétrique par rapport & ce méme plan (P1 0 P2).

Donc, si 1'on se donne deux pdles appartenant & un méme plan de
symétrie du cristal, deux pdles suffisent pour définir une orientation.
Par contre, si les deux pdles n'appartiennent pas au méme plan de symétrie,

i1 faut se donner trois pdles.

Soit 1'orientation (28°, 40°, 62°) du systéme cubique représenté
sur ZE par les pdles {221}. La figure de pdles de cette orientation est
représentée sur la figure 2.3.

Si 1'on se donne les 2 pdles {212, 212} 4 38,94° 1'un de 1'autre,
ce seul couple suffit & déterminer 1'orientation car :

- i1 est dans un plan de symétrie du cristallite

- tout autre couple de 2 pdles {221} & 38,94° 1'un de 1'autre
(h1 h2 + k1 k2 + 11 12 = + 7) se déduit de celui-ci par les
opérations de symétrie du cristal cubique.

L'orientation (28°, 40°, 62°) peut donc se représenter par 2 poles
de ce type. Par contre, si 1'on choisit des pdles satisfaisant a la relation:
h1 h2 + k1 k2 + 11 12 =+ 8
par exemple {212, 221, 122}, i1 faut 3 pdles pour représenter 1'orientation,
comme le montre la figure 2.3.

On peut remarquer que dans le cas général oil on utilise une figure
de pdles {hk1} telle que h # k # 1, i1 faut toujours 3 pdles pour définir
une orientation, puisque aucun des pdles de cette famille ne se trouve dans
un plan de symétrie du cristal. _
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DT ¢

— .
Figure 2.4. : La rotation (OD,-A) transforme N en N

et PQ en P..
1 i

o
On a donc 1'égalité des angles :

—_— — — 0, _
(ON0 s OPi) = (ON , OPi) = ni
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L'espace des orientations a pour image dans 1'espace des p61es'de
toutes les familles de plans cristallins {(hk1} 1'ensemble de toutes les
figures de péles {hk1}. Si nous limitons alors cet espace des pdles a
celui balayé par les 2 ou 3 pdles {hk1} strictement nécessaires a définir
toute orientation de 1'espace des orientations, nous obtenons en prOJect1on
stéréographique, sur la figure de pdles, un domaine que nous avons appelé
"Minimum Pole Density Set" /11.1/ ou M.P.D.S. {hk1}. Nous verrons que le
M.P.D.S. peut &tre une figure incompléte, une figure compléte, ou plusieurs
figures de pdles complétes ou incomplétes.

I1.3.2.Méthode de recherche du M.P.D.S.

Le lieu géométrique des m/2 pdles {hk1} lorsque le point figuratif
des orientations balaye tout 1'espace des orientations, est 1'hémis-
phére ZE complet . Si 2 ou 3 de ces pdles, nécessaires a définir 1'orien-

-

tation du cristal, restent toujours & une distance angulaire

—_—

0P, (= 1,3) < < 90°

im
du centre 0 de la figure de pdles lorsque 1'axe de fibre ON balaye tout le
triangle Tl’ le cercle de centre 0, de rayon "im’ contient tous les
triplets de pdles nécessaires & définir toutes les orientations du cristal.
Les relations géométriques entre pdles et orientations que nous
utilisons au chapitre 3 et indiquées sur la figure 2.4. montrent que :

.(W:,G?’;)=(6ﬁ,09‘1?)

P étant la position du pdle P correspondant & 1'orientation (¥,w,0)
c est d-dire 1'image de P0 dans 1a rotation autour de O 0D qui fait passer

N en No'
La condition ( GN; , 55: 1im s'écrit donc aussi
——p » .
(ﬁﬂ s OP?) $ Mim ce qui permet de transposer le

probléme dans le repére cristallographique.

La méthode de recherche est alors la suivante :
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- les positions de référence dans le repére cristallographique des m/2
péles P? (i =1... m/2) étant connues peour chaque axe de fibre oN (Y,w) de
T1 on cherche Tes distances angulaires de N & P?. On classe alors ces
distances angulaires par valeurs croissantes

— —_— -

(0N , oP) < (ON , OPD) < (DN , oPp) < (0N, opg)

- Puisque 3 pdles suffisent pour connaitre une orientation, on
garde pour caractériser cette orientation Tles 3 pdles les plus proches de
+
N , sur ZE.

On obtient donc 1'ensemble ordonné :

— —_ —_—
>

—> 0 [
(0N , 0PS) < (0N , 0P) <« (ON , OPD) = ny

et 1'on appelle W la plus grénde de ces 3 valeurs angulaires.

- On peut alors affirmer que toute orientation appartenant a la
fibre ON a toujours sur ZE 3 de ses pdles a 1'intérieur ou sur le cercle
> .
d'axe ONO, de rayon angulaire WYE

- I1 reste alors & faire varier N de fagon a balayer tout le triangle
Tl' Le plus grand des N trouvés est alors 1'angle limité Mim du M.P.D.S.

I1 y a 2 possibilités pour effectuer ce balayage : une possibilité
géométrique et une possibilité informatique.

Nous 1'examinons en premier car c'est la plus simple et la plus
générale. Elle s'applique aux 11 classes crista]]ines,qde nous étudions.

Elle consiste & :

1 - Calculer les coordonnées des i (1, 2, ... m/2) pbles dans 1'état
standard. Ces coordonnées varient
- selon 1a classe de symétrie.du cristal
- selon les paramétres de la maille.

2 - Faire balayer par 1'axe de fibfe oN 1le triangle Tl.
Ce balayage est effectué & y constant et ) variable, c'est-a-dire rayon

par rayon, avec un pas que 1'on peut choisir.
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POLES 123

SYSTEME CUB IQUE ™M3M
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Figure 2.5.

: Les 4 poles les plus proches de N sont :

P? dans TI

P; symétrique de P? par rapport au plan (110)

Pg symétrique de P? par rapport au plan (011)
' Pz symétrique de P? par rapport au plan (100)
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sy = e .
Pour une position donnée ON. (¥,1) de 1'axe de fibre .

- on calcule les distances angulaires (ﬁﬁ: s OP?)

- on classe les valeurs angulaires trouvées par ordre
croissant et 1'on garde la plus grande des 3 premiéres
valeurs, c'est-a-dire la troisiéme, soit nN(i).

On passe alors @ la position suivante ON i+1 de 1'axe de fibre et
1'on recommence le méme calcul. On trouve ny (i+1).

On compare nN(i) & ny (i+1) et 1'on garde l1a plus grande des valeurs.

On passe alors & la position suivante .....

Quand le balayage est terminé on obtient la plus grande valeur des N
qui est Mim définissant le M.P.D.S.

Elle nécessite une étude particuliére pour chaque classe cristalline.
Chaque étude reste cependant analogue dans son principe.

Etudions le cas de la classe cubique m3m.

+

Tout p6le d'une famille {hk1} (h # k # 1) a m/2 représentants sur g -

11 nous faut donc trouver, selon 1a position de N dans ABC, les 3 péles
P? les plus proches de N, pdles qui nous permettent de définir 1'orientation.

Quel que soit N € Tl, les 4 poles les plus proches de N sont :

P dans Ty d'indice [hk]
PO se deduisant de Py par la symétrie/plan (110), d'indice [hk1]

Pl - i} - - - - (o11), - [nRY]
pg - - - - - - (100), - [hk1]

comme le montre la figure 2.5.

Recherchons, selon 1a position de ON dans Ty» 1'ordre croissant des
distances (ON , OPg).
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médiatrice de P3°, Iﬂ'
~

o~
Py

~

N

Figure 2.6. : I est le point d'intersection des 3 bissectrices intérieures de Tl

et J est l'intersection des symétriques de AP? , BP? , CP? par

rapport aux bissectrices de A , B, C respectivement.

w o

AJ , BJ , CJ sont les 3 médiatrices respectives de Pg Pg , Pg Pg . ﬁ Pg
J est donc 3 égale distance angulaire de Pg, Pg, Pg.
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Le plan médiateur des péles Pg Pz est le plan

- contenant 1'axe 5NZ
"- symétriqug du plan (5Ng R Pg) par rapport au plan bissecteur de
1'angle BAC.

L'intersection de ce plan avec T1 est la médiatrice de Pg Pz comme le
montre la figure 2.6.

Ce méme raisonnement vaut pour les 2 autres sommets B et C et les
3 médiatrices de Pg Pg Pg se coupent en J, a Egale distance angulaire

de ces 3 points.

Ces 3 médiatrices partagent T1 en 6 domaines dans lesquels il est
facile de classer les distances angulaires (ﬁﬁ s OP?). L'ordre croissant
des distances est indiqué sur la figure 2.7.

Pour chaque domaine ainsi défini i1 faut conserver la plus grande
des 3 premiéres valeurs angulaires NPO classées dans 1'ordre trouvé.
Pour trouver le maximum de cette troisiéme valeur lorsque N décrit tout
le domaine considéré, nous recherchons la plus grande distance angulaire
du pdle considérée P? au point N le plus éloigné de P? et appartenant
au domaine.

Pour cela nous dressons le tableau suijvant :

Domaine Distances angulaires (P? » sommet du domaine)
0o 0n 501
1 PSP P3B P3J
— —_— —_—
2 Sl PR 27
0n 0x e
3 PoQ PoA _J%fr
—_— —_— —_
4 250 P5C 257
pr o0 =
5 P4R PaC 4J
—_— —_— —_—
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0.0 0.0
'R 5 1)

e

Figure 2.7. : Ordre croissant des distances angulaires des poles Pg d N, selon

la position de N dans l'une des 6 zdnes du triangle ABC.

Dans la zdne 1, l'ordre croissant est P? Pg P; PZ

~ . o o
Dans la z6ne 2, l'ordre croissant est P

—

Dans la z6ne 3, l'ordre croissant est 134 PZ p° Pg

1 2
Dans la z6ne 4, 1l'ordre croissant est P? PZ Pg P;

Dans la zdne 5, l'ordre croissant est P? Pg PZ Pg

Dans la z6ne 6, l'ordre croissant est P? P, P, P,
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Dans chaque domaine nous devons garder la distance angulaire la
plus grande et,pour 1'ensemble des 6 domaines, la plus grande des 6 plus
grandes trouvées. Au total, i1 faut donc trouver la plus grande des 18 valeurs
du tableau.

On peut remarguer que_ggaucoup de ces 18 valeurs sont égales.
Ainsi toutes les distances P?J sont égales. En éliminant les valeurs
égales (barrées sur le tableau) reste donc @ comparer les 7 valeurs

> —_ —_— R— —

0 0 0 o 0 0
P3P P2Q » PR P3B o, PoR 5 Pyl s P3d

"im est la plus grande de ces 7 valeurs.

Le calcul 1ittéral est possible. I1 faut pour cela trouver les indices
de P, Q, R et J en fonction de (hkl).

Soit h' k' 1' les indices du pdle P

P est sur AB donc h' = -k'
P est dans le plan médiateur Pg PZ donc h'h + h'1 + 1'k =
-h'h + h'k + 1'1

d'od les indices de P [1-k , k-1 , 2h-k+1 ]
ce qui conduit & une distance angulaire

—_—

0

Ppg = Arc cos (1-k)h - (k-1)1 + (2h-k+1)E_ﬂw

(h2+k2+12) (2(1-K)2 + (2h-k+1)?)
De méme pour Q

Q est sur AB donc h' =0
Q est dans le plan médiateur de Pg Pg donc -k'h + 1'1 = 1k' + k1'

d'od les indices de Q [0, 1-k, h-T]

ce qui conduit 3 la distance angulaire
-h(1-k) + 1(h-1)
Vin24k2412) ((1-k)2 + (h-1)2)

—_—
QP% = Arc cos
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—3

Figure 2.8. : Lorsqu'il y a 2 pdles sur le cGté AC de TI, (N , OP3) est

maximale lorsque N est en A.
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De méme pour R

R est sur BC donc 1' = -k'
R est dans le plan médiateur de Pg Pg donc

k'k - k'h = 1'1 = =h'h - k'k - 1"
d'od les indices de R [k-h , -(h+k) , h+K]

ce qui conduit & la distance angulaire

he + k2 + 1(k+h)

—
'RPz = Arc cos

V(n2+k2+12) (3n2+3k2+2kh)

De méme pour J

J est sur la médiatrice de Pg Pg donc
h' (h=k)+k' (h=1)+1" (k-1) =0

}J est sur la médiatrice de Pg Pz donc

2h'h + k' (k-1)+1' (k-1) =0

La différence des 2 relations permet de trouver facilement h' et k'.
Finalement les indices J sont

3 [(k=h)(1-Kk) » =(k+h)(1-K) , (k=h)? + (k+h)(h-1)]

ce qui conduit & la distance angulaire .

—

P33 = Arc cos MOk + 1(kth)(1-h) + & [(k-h)2 + (k+h)(h-1)]
V (h2412412) (2 (k2+h2) (1-k)2 + [(k-h)2 + (keh)(h-1)]2)

—_r  — —

Les trois distances angulaires PgB s ch ’ PgA sont faciles & calculer

—— .'

PgA = Arc cos —mm8mM———
vV hui?

—_—

PgB = Arc cos h+k+1
v 3(h2+k2412)

—_—

P2Cf= Arc cos k + 1

v 2(h%+2n1?y

La comparaison des 7 expressions littérales trouvées permet donc le calcul
précis de Mim * dans le cas général (h # k # 1). -
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SYSTEME CUBIQUE M3M
POLES 112

ETAT STANDARD

Figure 2.9. : Recherche géométrique du M.P.D.S. dans le cas de la figure de pdles {211}.
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IT.3.3.Exemple : application au systéme m3m

Examinons d'abord les cas particuliers ol 1'on peut définir une
orientation par 2 péles dans le méme plan de symétrie du cristal.

2 pdles sur le coté AC de T1

—_

La figure 2.8. indique que la distance angulaire (ﬁﬁ', OP?) est
maximale lorsque N est en A.

—

= (0N , 0pP3 )

™Mim 0

C'est ainsi que la figure {100} Mim = 90°.

2 pdles sur le cdté AB de T

Etudions par exemple le cas de la figure de pdles {211}.
La figure 2.9. indique la disposition des pdles.

Si nous ne cons1d§rons que les 2 poles P1 et P7 , la d1stance
angulaire (5W OPo ) est maximale lorsque N est en B, car P7C < P?B , le
plan médiateur de BC coupant AB entre A et B.

Alors on obtient

10
Nyqg = 54:74° + APy

Si 1'on cherche maintenant les 3 pdles P? les plus proches de N € T1 s
5 poles P? (et non plus 4 comme dans le cas général) peuvent se trouver
classés dans les 3 premiers, selon la position de N. I1 s'agit des p6les

pg (hR1) , P§ (hTh) , Py (RR1) , P2 (1hh) , P (hh1)

Les médiatrices de

Pz Pg (passant par (112) , (123) et (0I1) )
PPy (- - (113) , (123) et (133) )

po po ( - - (113) , (013) )
3 6 R | o
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médiatrice de r; 95"

\
\
\ . .
AR —
o 0 A

médiatrice de P® PO

4
0 p0 p0 p0
["1"2"4"5]

[PP pe "5"] | I'e? [nde]

Figure 2.10. : Lorsqu'il y a 2 p8les sur le cdté BC de TI (P? et Pg), ily a

3 domaines sur TI.

AN
\ médiatrice de AB

Figure 2.11. : Lorsqu'il y a 2 pdles sur le cGté BC de Tl la distance

angulaire NP2 est maximale lorsque :

N est en B si Pg est dans la zone 2

Nest an A — — — — _— 1



- 91 -

partagent le triangle T1 en 5 domaines comme 1'indique ia figure 2.9.
Pour le classement des distances angulaires, on peut réduire ces domaines
d 4 puisque les domaines 1 et 5 donnent le méme classement.

On dresse alors le tableau suivant :

Domaine Distances angulaires (P? » sommet du domaine)| Distance maximale
1 PgB PR(133)  P2(123)  PR(112) 41,47°
2 PaC  PR(133)  PQ(123) 41,47°
3 P3C  P3(113)  P3(123) nggifl 49,80°
4 POA  PR(1I3)  Pg(013) 49,80°

La distance maximale correspond & la distance entre pdles soulignés.

2 poles sur le coté BC de T1

La figure 2.10. montre la disposition des pdles.

On peut choisir les 2 pdles P? (hT1) et Pz (hT1) dans le plan de
symétrie [011] du cristal. La distance angulaire maximale (ON , OPz )
est obtenue lorsque

N est en B si PZ est dans la zéne 2 de T1

N - - A -= - - - - 1- -

Comme Tle montre la figure 2.11. les 2 zbnes sont séparées par la
médiatrice de AB, qui coupe le prolongement de BC en S.
S est le pdle (1-v3 , 1 , 1), & la distance de 51,10° de B et de A.

Mais on peut également choisir 3 p6les. Considérons alors les 4 pdles
POlhT1] P [1A1] Py [AT1] et PY [1Th] de 1a figure 2.10. Le point J,
intersection des médiatrices du triangle (Pg Pg Pg) se trouve sur le c6té
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Figure 2.12. : Recherche du M.P.D.S. pour la figure {122} , en

systéme cubique m3m.
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BC. 11 a pour indices [1-h , -(h+1) , h+T] . Le point P, intersection de

la médiatrice de Pz Pg avec AB a pour indices [1-h , h-1 , h+1] . On a donc
3 domaines sur T1 et 1'on peut classer les pdles par ordre de distance
croissante & N, comme 1'indique la figure 2.10.

On dresse alors le tableau suivant :

Domaine. Distances angulaires (P? , sommets du domaine)
0 ) ]
1 Pgd PcP PcB

2 PR " PgA
Q ‘ On | 0
3o b P2t sal

Certaines valeurs sont égales si bien que "lim est 1a plus grande des
5 valeurs

0 0 0 0 O~
PRJ , PgP , PEB , PaA , PoC

5 5 2
mais PZA = P?A et ch = ch et 1'on remarque alors
0~ _ pO 04 0
que P2C = P5C > P5J > PSB

si bien qu'il reste alors 3 valeurs 3 comparer

0 ] 0
PgP . PgC , PIA

"im est la plus grande de ces 3 valeurs.

I1 faut encore, comme précédemment, comparer ce Mim obtenu avec 3
pbles 3 celui obtenu avec 2 péles et conserver le plus petit des 2.
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Figure 2.13. : Recherche du M.P.D.S. pour la figure {111} , en

systéme cubique m3m.
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La recherche du M.P.D.S. est illustrée sur la figure 2.12.

(k1Y | i 215€ 2| pote g |pote p| Mim 2veC 3 POles M.P.D.S.
pbles 0 0 0 Nq4
PeP | PgC PIA Tim
122 54,73 133 113 45,29 | 45,00 |48,19 48,19°

En choisissant les 2 pdles P? (111) et Pg (111), on trouve immédia-
tement  nyy, = 70,32°.

En ajoutant le troisiéme pdle Pg (111), comme le montre la figure
2.13.,1e classement des distances angulaires NP? est le suivant :

0 o 0 (0]
PL »Pg 2 P53 P

La distance NPg est donc maximale lorsque N est en C, ce qui conduit a

C'est donc 1a premiére solution qui est & retenir

"im = 70,52°

C'est encore un cas particulier, car P? est confondu avec P:. I1 faut
donc faire intervenir un pdle supplémentaire, soit Pg (101) , comme le montre
la figure 2.14.

La médiatrice de Pg Pg est P?n

- - - Pg Pg est AC

0 po
- - - Py Pg est BC
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SYSTEME CUBIQUE M3M
POLES 110

Figure 2.14. : Recherche du M.P.D.S. pour la figure {110} , en

systéme cubique m3m.
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T1 est alors partagé en 2 domaines dans lesguels les distances angulaire
NP? sont classées comme 1'indique la figure 2.14.

"im est alors la plus grande des 2 valeurs PPg s PPg . Or ces 2
valeurs sont &gales, car P est sur la médiatrice de Pg Pg. Donc
_ pp0
"im = "Ps

Le péle P, sur AB et sur la médiatrice de Pg Pg,est le pble (113).
La distance angulaire ( (113) , (110) ) vaut 64,76° et constitue le Mim

n-l im = 64,76°

Cas général - Les pdles sont quelconques

e (hg kgl e I

Prenons 1'exemple de la 'figure de pdles {123} représentée sur la
figure 2.15.Cherchons la position des points P, 0, R.

P est % sur AB. Ses indices sont donc de la forme [hh1]
% dans le plan médiateur de}[132] , [123]}} soit

h+3h+2 =-h+2h+ 3]
C'est donc le péle [113].

Q est % sur AC. Ses indices sont donc de la forme [0k1]
% dans le plan mediateur de{[213] , [132]}soit

-k + 31 = -3k + 2]
C'est donc le péle [01Z]

R est % sur BC. Ses indices sont donc de 1a forme [hkk]
% dans le plan médiateur de}[213] , [123]}  soit

2h - k - 3k = =h - 2k - 3k

C'est donc le péle [133].
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Figure 2.15. : Recherche du M.P.D.S. pour la figure {123} , en

systéme cubique m3m.
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D'od les 7 distances angulaires & considérer

B i It sty
I 36,31°I 33,21°| 30,86°l 22,21°l 36,70°| 19,10°| 25,38° |
R N T W

La plus grande de ces distances angulaires, soit 36,70° ,constitue
donc le Mim - On peut remarquer que Ce nyin est particuliérement faible.

~ Les valeurs ont été calculées par ordinateur avec un pas de balayage
de T1 par N de 0,5°. Les vérifications géométriques effectuées confirment
ces valeurs. Les "im’ sont classées par valeurs décroissantes.

Figure Mim (en degrés)
100 90,00
111 70,52
110 64,76
320 53,96
211 49,80
310 49,54
331 49,54
511 48,86
221 48,19
411 47,51
311 47,21
123 36,70
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11.3.4.M.P.D.S. et analyse de la texture

Connaissant
x la position des pbles appartenant aux différentes familles de plans {hk1]}
dans 1'état de référence '
% la position du triangle sphérique T1 correspondant au domaine G?

nous pouvons chercher le nombre minimal de figures complétes ou incomplétes,
appartenant a une famille ou d une autre, nécessaires a 1'analyse.

I1 faut distinguer les deux facteurs qui entrent en jeu.

AR h e ey bl

Toute figure de pdles est engendrée par m/2 péles, m étant la
multiplicité. Donc, si m/2 > 3 soit m > 6, i1 est toujours possible de
faire 1'analyse avec une_seule_figure. Sim< 6, i1 faut superposer une

deuxieme figure & la premiére, pour que m; + my > 6. Si cette condition n'est
pas remplie, i1 faut superposer une troisiéme figure.

Puisque m = 2 au minimum, 3 figures complétes permettent toujours
1'analyse.

Partant de 3 pdles P?, nous avons trouvé que nyio gétait 1'une des
distances angulaires de P? i 1'un des 7 points A, B, C, P, Q, R ou d.
P, Q, R et J ont 1'inconvénient de varier avec [hk1]. On peut alors,
pour s'affranchir de cette condition, effectuer une majoration de Nim
en considérant non plus les 6 domaines de Ty » mais T1 seul (considéré comme
1 seul domaine).

Cette majoration conduit & chercher 1a plus grande des distances

Op - 0 0
P;A PiB P5C

(%)
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m Nombre de pdles & Nombre de figures constituant
1'intérieur de M le M.P.D.S.
> 6 3 1 incompléte
2 oul 1 compléte
2 + (1) 2 incomplétes
1+ (1) + (1) 3 incomplétes
4 2 + (1) 2 incomplétes
1+ (2) 2 incomplétes
1+ (1) + (1) 3 incomplétes
20oul ' 2 complétes
2 1+ (2) 2 incomplétes
1+ (1) + (1) 3 incomplétes
-0+ (0) + (0) 3 complétes

N.B. Si 1'on ajoute 1 ou 2 pdles sur la frontiére ou extérieurs au

domaine M, la figure superposée doit étre compléte.

La parenthése indique les pdles provenant d'autres figures.

Tableau T.2.2. : Nombre de figures complétes ou incomplétes
constituant le M.P.D.S. selon la multiplicité
des pbles et leur position par rapport au

domaine M.
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pour les 3 pdles P? les plus voisins de T1 (ceux qui conduisent aux
- distances les plus faibles).

E1le nous permet alors de définir une régle_générale pour les

11 classes cristallines.

1.- Tragons les 3 grands cercles d'axes OR , OB , OC. A étant au centre
de la figure, le cercle d'axe OR est le cercle équatorial. I1 définit
avec les deux autres grands cercles un domaine M dans lequel tout péle P
est & une distance angulaire de A, B ou C inférieure 3 90°. Tout pdle
sur une frontiére est & 90° du sommet correspondant.

2 .- §'i] existe - ou 3 pdles quelconques
- ou 2 pdles appartenant au méme plan de symétrie du cristal

pour 1'analyse.

3.- S'i1 n'existe qu'un ou deux pdles & 1'intérieur du domaine M, les
autres &tant sur la frontiére ou & 1'extérieur, plusieurs choix sont
possibles : |
- ou traiter avec une figure compléte
- ou traiter avec deux figures incomplétes en superposant une
seconde figure ayant deux ou un pdle respectivement & 1'intérieur de V
- ou traiter avec trois figures incomplates en utilisant un péle
provenant de chaque figure et qui soit & 1'intérieur de M.

Le tableau T.2.2. résume les cas les plus courants.

‘La régle pratique est simple : i1 faut jouer sur la multiplicité et
la position des pdles par rapport au triang1e-T1 pour trouver la meilleure
solution compte tenu des- difficultés expérimentales & effectuer :

- soit des figures complétes
- soit plusieurs figures.
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Ces tableaux permettent de trouver toute combinaison de figures
complétes ou incomplétes nécessaires & l'analysé pour les 11 classes
centrosymétriques de LAUE. Il1s sont classés selon les symétries décrois-
santes. En face de chaque tableau, une figure montre le domaine M et
un exemple de recherche.
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TABLEAU T.2.3,

m ? M.PD.S.
hOO | 6 ‘ 1 figure complete
hhO | 12 ‘ 1 figure complete
hhh | 8 ‘ 1 figure incomplete
hkO | 24 . 1 figure incompléte
hhl | 24 ‘ 1 figure incompléte
hklL | 48 ‘ 1 figure incomplete
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Groupe cubique m3m

Tracons le domaine M majoré, c'est-a-dire construit & partir du
seul domaine ABC (et non & partir des 6 domaines 1imités par ABCPQRJ).

Ce domaine montre qu'une figure (incompl&te ou non) suffit toujours & faire
1'analyse. - '

Les 3 figures peuvent étre incomplétes.

Dans le tableau T.2.1. sélectionnons le pdle (hkl) de chaque figure située
dans T1 (c'est le plus voisin des 3 points ABC).

Les distances P? aux 3 sommets ABC sont :

Poles PiA P:B P{C Distance maximale
[123] 36,70 | 22,21 | 19,11 36,70
[113) 25,24 | 29,50 | 31,48 31,48
[112] 35,26 19,47 30 35,26

11 suffit donc d'avoir la partie centrale de chaque figure, limitée &
36,70° pour la figure {123}
31,48° - - - {113}
A 26° - - - {112}
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TABLEAU T.2.4,

m M.P D.S.
hoo | 6 1 figure compléte
hhO | 12 ‘ 1 figure compléte
hhh | 8 ‘ ' 1j figure incomplete
hkO | 12 ‘ 1 ﬂgurev compléte
hhl | 24 ‘ 1 figure incompléte
hkl 24 ‘ 1 figure incompléte
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Groupe cubique m3

-

Une figure compléte ou incompléte suffit toujours & effectuer 1'analyse.

Exemple : Reprenons Te méme exemple qu'en systéme m3m, c'est-d-dire 1'analyse

avec les 3 figures {123} , {311} , {211}.

Les distances des 3 pdles {hk1} aux 3 sommets ABC de T1 sont :

Pdles P A PB PC Distance maximale
132 57,69° 22,21° 36,70° 22,21°
113 25,24° 29,50° 72,45° 25,24°
112 '35,26° | 19,47° | 65,91° 19,47°

IT suffit donc d'avoir la partie centrale de chague figure limitée a
22,21° pour la figure {132}
25,24° - - - {113}
19,47° - - - {112}
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TABLEAU T.2.5,

m M.P D.S.

oooL | 2

hOEO 6 1 figure complete
OkkO

hh2h0| 6 1 figure compléte
hki0 | 12 1 figure complete
hOht | 12 1 figure compléte
hh2ht| 12 1 figure compléte
hkil | 12 1 figure incomplete




Groupe hexagonal 6/mmm

Seules les figures {0001} ne permettent pas 1'analyse. On peut les
utiliser pour vérification (une fois le vecteur texture Y connu).

Exemple : Pour déterminer la texture du zirconium, on peut utiliser par

exemple :

soit 1 figure {10.1} compléte

- 111 -

soit 1 figure {21.1} incompléte. Alors calculons "im®

Poles POA POB POC im
(1321) 78,39° | 15,88° | 22,25° 78,39°
(2311) 78,39° 15,88° | 42,23° 78,39°
(1231) 78,39° | 50,12° | 22,25° 78,39°

Une figure {21.1} incomb]éte, limitée & 78,39°, suffit donc pour

effectuer 1'analyse.
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TABLEAU T.2.6.

1 figure compléte

m M.PD.S.

000L | 2

hoRO| 6 1 figwre complate
hh2h0[ 6 1 figure compléte
hkiO [ 6 ‘ 1 figure compléte
hOht 12 ‘ 1 figure complate
hh2ht | 12 ‘ 1 figure complete
hkil | 12 ‘
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Groupe hexagonal 6/m

' &
o

On peut utiliser pour 1'analyse de multiples combinaisons de figures,
par exemple :

- 2 figures {hkil} incomplgtes

-3 - {hh2h1} incomplétes

-2 - {hOh1} incomplétes

1 figure de chaque type cité

1 figure {hkil} incompléte et une figure {0001} compiéte
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TABLEAU T.2.7,

m MP DS

O00L | 2

hOhO | 6 1 f‘igure compléte
hh2h0 6‘ 1 figure compléte
hki0 | 12 1 figure complete
hOhL ,6 1 figure compléte
hh2ht| 12 1 figure compléte
hkil | 12 1 figure complete
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Groupe trigonal 3m

/
7

<

De multiples combinaisons de figures sont 1a aussi possibles, si une

C

figure compléte est trop difficile 3 obtenir.
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TABLEAU T.2.8,

m | M.PDS.
000L| 2
hOhO| 6 1 figure compléte
hh2h0| 6 . 1 figure compléte
hkiO | 6 1 figure | clompléte
hoht | 6 1 figure compléte
hh2hl| 6 1 figure compléte
hkil | 6 1 figure compléte
|
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Groupe trigonal 3

D 1tipl bin t1 i possibl P pl peut
til les 3 figur plét ante
+ +
hunzhi| kil hofi|
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TABLFAIl T.2.9.

m M.PDS.

h00 |

| L 1 figure compléte
OkO |
O0L | 2
Ohl | 8 1 figure complete
hkO | 8 1 figure compléte
hhO | 4 -1 figure compléte
hhl | 8 1 figure compléte
hkl | 16 1 figure incomplete
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Groupe tetragonal 4/mmm

/ B

//

Une figure (incompléte ou compléte) est généralement suffisante. Si ce
n'est pas le cas, la superposition de 2 figures permet toujours 1'analyse.

C
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TABLEAU T.2.10,

m | 'MPDS.

h00 A 1 figure compléte
Okh

0oL | 2

Oht | 8 1 figure complete
hkl | 4 1 figure complete
hhO | 4 1 figure complete
hhi | 8 1 figure compléte
hkt | 8 1 figure compléte
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Groupe tetragonal 4/m

I1 faut donc toujours au moins une figure compléte pour effectuer 1'analyse.
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TABLEAU T.2.11,

m MPDS

h0O | 2

OkO | 2

0oL | 2 ’

OkL | 4 2 figures au moins
hOolL | 4 |2 .figures au moins
hkO | 4 1 figure compléte
hkl | 8 1 figure complete




Groupe orthorhombique mmm
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TABLFAU T.2.12,

m M.P D.S.

Analyse impossible avec

hoo | 2 deS‘: figures
de méme type

OkO | 2 O
OkL | & @ 2 figures complétes
hOL | 2 @ { 3 figures complétes
hkO | 4 ‘Q 1 figure complete
hkl | 4 Q 2 figures completes
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Monoclinique 2/m

Le domaine 6X couvre zE. T1 couvre 1la moitié de zE et le domaine M est

~un domaine vide.
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TABLEAU T.2.13,

m | - MPDS.
hOO | 2 Q
OkO | 2 @
0oL | 2 @
Okl | 2 Q 2 figures completes
hoL | 2 @ 3 figUres complétes
hkO | 2 Q 2 figures complétes
hkl | 2 @ 3 figures complétes
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Triclinique 1

Le domaine G* couvre ZE' T1 couvre alors ZE . Le domaine M est un
domaine vide.
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I1.3.5.Influence des symétries macroscopiaues

En raison du choix des axes du repére macroscopicue, la figure
de pdles présente souvent : '

- soit une symétrie par rapport a la direction de laminage Ufg
- - - - - - - - - transverse ﬁfg
- soit les deux, c'est-a-dire une symétrie orthorhombique.

Chaque symétrie de la figure de pdles par rapport a un plan
réduit de moitié le domaine d'étude. Nous verrons par la suite comment
batir les matrices réduites [o(hk1)] permettant de ne traiter que 1a
moitié ou le quart de la figure de pdles, en cas de symétrie macrosco-
pique.

I1.4. PARTITION DE L'HEMISPHERE DES POLES Z:__

L'exploration de la sphére des poles se fait généralement par
z6nes sphériques - ou couronnes - d'angle au centre constant (aAn = CSte).
Chaque couronne est a son tour partagée en cases correspondant & des

méridiens réguliérement espacés (Ag = CSte).
Les valeurs couramment utilisées sont an = 2° et Af = 5°.

Ce découpage de ZE délimite des cases d'aire différente d'une
couronne 3 1'autre. Or les correspondances géométriques que nous
établirons par la suite seraient plus simples si les aires des cases
étaient constantes. On peut penser modifier le balayage du goniométre
pour balayer la sphére des pbles par couronne de hauteur constante. Mais
ce balayage ne convient pas car :

- d'une part, 1'ouverture du faisceau diffracté reste constante
quelle que soit 1'inclinaison de 1'échantiilon

- d'autre part, le goniométre deviendrait alors plus compliqué
puisque sa commande de basculement ne serait plus linéaire.
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CANEVAS RADIAL
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Figure 2.16, : Canevas radial en projection sté&réographique

An = 2° - AE = 5° .
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I1 est toujours possible d'obtenir, & partir des données ordinaires
en couronnes d'égal angle au centre, les données correspondant au balayage
en couronne de hauteur constante par interpolation Tinéaire.Cette méthode de
calcul suppose que 1'interpolation Tinéaire n'introduise aucune erreur, ce
qui n'est généralement pas le cas.

Nous avons choisi un découpage
- en KMAX couronnes de méme angle au centre
- en LMAX cases de méme largeur angulaire
donnant IPMAX = LMAX . KMAX classes d'équivalence de pdles.

Ces IPMAX classes d'équivalence ne sont autres que les IPMAX mesures
brutes obtenues sur 1a baie de mesure du goniométre. La méthode expérimen-
tale de comptage de 1'intensité diffractée discrétise toute figure de p6les.

La figure 2.16 montre le découpage obtenu, en projection stéréogra-
phique avec un pas de 2° en latitude et 5° en longitude. C'est un simple
canevas radial, que nous obtenons avec notre programme de tragage de
n'importe quel canevas /II.2/. |

I1.5.REPRESENTATION D'UNE FIGURE DE POLES

Nous avons donné, dans le cadre de 1'Ecole d'Eté sur les Textures
de METZ (24-28 Septembre 1979) et du cours pratique sur les textures de
CLAUSTHAL (23-27 Février 1981), une vue d'ensemble sur les représentations
graphiques et leur utilisation en texture. Cette conférence fait 1'objet
du chapitre 9 dans le recueil qui a été publié /II.3/.De nombreuses
références sont données dans ce texte. Ce paragraphe n'est donc qu'un
trés bref rappel.

II.5.1.Représentation plane

Les cristallographés préférent la projection stéréographique qui
conserve les angles alors que les géologues préférent 1a projection de
LAMBERT qui conserve les a{res. Tout programme de tragage de courbes de
niveau devra donc permettre 1'un ou 1'autre choix. ‘

Nous avons mis au point un programme de tragage nouveau et général



FIGURE DE POLES

SPEHNER - MANIP 107.

NIVEAUC1) = 12 .600
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111 EXPER IMENTALE

(ENVAD4D .

D.L

Figure 2.17. : Figure de pdles {111} d'un oxyde de fer FeO.

Remarque :sur cette figure, les taches a 70° représentent

les pdles {311} de la magnétite Fe304, mal séparées des

taches {111} - plus centrales et beaucoup plus intenses -

de FeO.
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de tracage de courbes de niveaux /II.4/et 1'avons appliqué aux représentations
couramment utilisées en texture.

La figure 2.17 montre un exemple de tracé obtenu avec ce programme.

11.5.2. Représentation en perspective

Certains auteurs ont adapté le programme "HIDDEN-LINE" /II1.5/ au
cas des fiqures de pdles /II.6/.Un tel tracé, utilisant une perspective

centrale, donne une image trés satisfaisante pour 1'oeil, comme le montre
1'exemple de la figure 2.18.

Figure 2.18. : Représentation de relief avec une perspective centrale.
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SYSTEME CUB I QUE
POLES 221

N 28.00 % 40.00 ¥ 62.00 %

ORIENTATION SELON RUER

Figure 2.19. : Lorsque l'orientation (28° , 40° , 62°) tourne autour de ON_,

les 12 pdles {221} décrivent les 12 circonférences hachurées,
constituant la fibre (28° , 40°) ou (-28° , 40°).
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11.6. ESPACE TRIDIMENSIONNEL DES POLES

De méme que nous avons défini un volume figuratif des orientations,
nous pouvons définir un volume figuratif des poles qui permettra de définir
de fagon simple les correspondances orientations-pdles.

A une orientation g( ¥ ws0) située dans le plan de base du volume
figuratif des orientations correspondent m/2 pdles sur zE. Ces pdles se
projettent stéréographiquement sur le cercle de base. L'orientation
gd(v,y,0) appartient & 1a classe 9, Pour avoir toutes les orientations
de cette classe, i1 suffit de faire tourner le cristallite autour de ﬁﬁg.

Les positions correspondantes des pdles peuvent étre représentées
de deux fagons différentes :

tourne autour de UNO, les m/2 pbles décrivent m/2 circonférences, centrées
d 1'origine du diagramme polaire.

La figure 2.1%montre la figure de pdles {221} de 1'orientation
( 28° , 40° , 62°). Les 12 pOles situés sur tE décrivent 12 circonférences
centrées en 0 lorsque la troisiéme variable angulaire ¢ varie de 0 & 360
degrés.

Une fibre compléte (¥,w) se représente donc sur une figure {221} par
quatre circonférences concentriques.

Remarquons que la fibre compléte (-¥,u) est représentée sur toute
figure de pdles par les mémes circonférences que celles représentant la
fibre compléte (¥,w).

poles, on ajoute alors perpendiculairement au plan de base et au centre du
diagramme polaire la troisiéme dimension z. On obtient alors un cylindre
dans lequel la trajectoire de chaque pble est une hélice circulaire
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DN, Ny

Figure 2.20. : Partie positive du volume figuratif des pdles.

Le pole Py de Z; décrit 1'hélice circulaire (H),

inclinée # 45° sur le plan de base, lorsque P0
—

tourne autour de la normale ONO au plan de base

d'un angle O < T < 2. Le pdle s'éléve de T ,

tout en tournant de C.
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inclinée a 45° sur le plan de base. En effet, le passage de 1'orientation
g(w,¥,0) & 1'orientation (w,¥,z) se fait par la rotation d'axe 5N:,
d'angle ¢ . Les m/2 pdles s'élévent donc de % au-dessus du plan de base
tout en tournant de c.

Le volume figuratif des pdles est donc le volume engendré par le
découpage plan du canevas polaire en couronnes et secteurs, lorsqu'on le
fait tourner autour de 1'axe du canevas d'un angle T , tout en le
translatant selon 5N; de ce méme angle L.

C'est donc un cylindre droit découpé

- en couronnes concentriques, ayant pour base les couronnes du
canevas polaire ‘
- en tranches paralléles au plan de base, de hauteur AL

chaque él1ément de volume étant un prisme oblique, incliné & 45°
sur sa base qui est une case du canevas polaire.

Dans la rotation du cristallite

Rot Eﬁi; ,;]

9(w,¥,0) -~ g(w,¥, )

les m/2 pbles décrivent m/2 hélices circulaires inclinées & 45 degrés sur
le plan de base et toutes situées dans le cylindre. Ces m/2 hélices sont
distinctes, alors que leurs projections sur le plan de base sont les n
circonférences du diagramme plan, avec n < m/2.

Les deux fibres complétes (¥,w) et (-¥,w) engendrent deux hélices
symétriques par rapport au plan de base, 1'une droite et 1'autre gauche.

Chaque cylindre est ainsi découpé en IPMAX x MMAX classes

d'intensités de pdles.
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CHAPITRE III

- CORRESPONDANCES ORIENTATIONS <— POLES -

ITI.1. INTRODUCTION
111.2. PRINCIPE FONDAMENTAL DE LA METHODE VECTORIELLE
I11.3. CORRESPONDANCES GEOMETRIQUES ORIENTATIONS «— POLES

I11.4. NOUVELLE METHODE DE CALCUL DES MATRICES DENSITE DE PROBABILITES
Epn{hk'l}]

II1.4.1. Principe

I11.4.2. Algorithme de calcul

I11.4.3. Vérifications théoriques

II1I1.4.4. Avantages de cette nouvelle méthode

I11.5. INFLUENCE DES SYMETRIES DE L'ECHANTILLON
II1.5.1. Principe du calcul de la matrice réduite
111.5.2. Premier cas : symétrie par rapport au plan (ﬁﬂg R ﬁTg)
ou plan de laminage
I11.5.3. Deuxiéme cas : symétrie par rapport au plan (UNS R ﬁfg)
ou plan transverse
111.5.4. Troisiéme cas : symétrie orthorhombique

I11.6. APPLICATION AU SYSTEME CUBIQUE
II11.6.1. Calcul de n'importe quelle matrice o{hkl}
111.6.2. Résultats
I11.6.3. Résolution expérimentale et taille des matrices

ANNEXE III.1.
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't
| f(g) dg
, —p g
a gi b
]
.

dg

Figure 3.1. : Définition locale de v é f(g) de

\' b f(g) dg
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IT1.1. INTRODUCTION

Nous nous proposons dans ce chapitre, apres avoir rappelé le
principe fondamental de 1a méthode vectorielle, d'établir les correspon-
dances orientations - péles en termes de probabilités géométriques. Cette
facon de voir conduit & des résultats simples, facilement généralisables
a n'importe quelle famille de pdles {hk1} ou & n'importe quel systéme
cristallin. Elle est a la base de notre nouvelle méthode de calcul des
matrices [o{hk1}] par balayage conjoint de 1'espace des orientations et
de 1'espace des pdles. On peut de plus réduire au 1/4 la taille des matrices
en cas de symétrie macroscopique par rapport au plan de laminage ou au
plan transverse et au 1/16 en cas de symétrie macroscopique orthorhombique.

L'inversion gagne alors beaucoup en rapidité.

Nous avons appliqué nos programmes au cas des matériaux cubiques
déja traités par D. RUER avec ses propres programmes. La comparaison des
résultats montre que nos résultats sont meilleurs et obtenus avec un
temps de calcul plus court. Elle nous a permis &galement de mettre en
évidence quelques régles simples de traitement pour obtenir le meilleur

résultat.

I11.2. PRINCIPE FONDAMENTAL DE LA METHODE VECTORIELLE

Rappelons le principe fondamental de 1a méthode vectorielle.

1.- La définition classique de 1'0.D.F. comme fraction volumique de
1'échantillon ayant 1'orientation g entraine une définition locale de f(g)
au moyen de la relation différentielle (figure 3.1.)

d

v [ f(9) dg
G

ne
-+
(=N

dV é1ément de volume de 1'échantillon ayant 1'orientation g
V volume total de 1'échantillon

dg élément de volume de 1'espace des orientations

G volume total de 1'espace des orientations

f(g) 0.D.F. ou densité de probabilité de 1'orientation g
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fn
A >4
a 1ol b
R N
Gn
fc f(g) dg
. P . AV n
Figure 3.2. : Définition intégrale de — =
v J f(g) dg

soit encore — = T3
v ' f(g) dg
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Donc

1
— f(g) dg
v G

Remarque : Cette écriture, identique & L f(g) dg lorsque f est normée,

est plus correcte d'un point de vue physique, puisqu'elle respecte les
dimensions.

2.- La méthode vectorielle utilise cette méme définition, non plus sous
forme locale, mais sous forme intégrale (figure 3.2.)

1 f f(g) dg . Gn
AV _ Gn_ “Gn

) G

L J f(g) dg est Ta valeur moyenne de f(g) sur un intervalle Gn, ou
Gn “Gn classe d'équivalence d'orientations.
Sur chaque intervalle.Gn la densité d'orientation est donc remplacée

~par sa valeur moyenne fn'

Les classes ayant méme vo]ume,%ﬂ- = %—, N étant Te nombre de classes
d'équivalence d'orientations.
f
Au total AVn _n '
) N .
AVn

— est la fraction volumique de 1'échantillon ayant'une orientation G € Gn.
)

3.- Dans le cas particulier de 1'échantillon isotrope - que 1'on note avec
1'exposant zéro -

fo=f0=1 si ge6n

£ =0 si g £ Gn
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Figure 3.3. : La base du développement de f(g) est l'ensemble des N

fonctions créneaux — ou portes - u(g) - u(g + Gn).

La figure représente G6 .
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4.- Si 1'échantillon n'est pas isotrope, on peut donc écrire

o _+ oA
v "oy
)
yn = ?; est la composante du vecteur texture ? sur la base des vecteurs Axn s

dans un espace de dimension N.

La fonction f(g) est donc développée sur une base de N fonctions
créneaux unités (figure 3.3.)

u(g) - u(g + Gn)
Elle s'aécrit :

N
fo) = I v, [ulegy-uig) ]

n=1
gl étant la limite supérieure de g sur la classe Gn, valeur pour laquelle
f(g) présente une discontinuité de hauteur finie.

5.- Quelle que soit la dimension de 1'espace g, la fonction f(g) ainsi
discrétisée est bivariable. Elle est en effet connue par :

- le numéro de 1'intervalle

- la composante Ype OU valeur moyenne ?; , dans cet intervalle.

6.- De méme, la figure de p6les est discrétisée en un certain nombre de
classes d'équivalence de pdles, telles que

M
1=—1—J (] 1) ds
P g . 1

p S i=

S étant 1' aire de la case ZD du découpage ZE'
m  étant la multiplicité du pdle
gétant 1'intensité surfacique de péles i dans la case Zp

I
Si cette intensité est normée, —P— est la densité surfacique de pdles {hkl}
sur I . 1 Ip
E p

Dans le cas d'un é&chantillon isotrope, 1'intensité Ig est constante
et a méme valeur quel que soit p. La densité surfacique vaut 1 dans toutes
les cases.



Figure 3.4, :

Bijection {m/2 pdles P, (i=1, m/2)}

sur le cylindre figuratif des pdles.

~ s P 0 .
Les m/2 pdles en position de référence Pi tournent de 7 sur la figure de

poles et passent en Pi'

temps de

& et passent en

ol

'

Orientation g dans le

volume G.

Dans le volume figuratif, ils s'é@ldvent en méme

j——_-_.___._._.._h.—_._

- 91 -
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7.- 11 y a correspondance biunivoque entre chaque ensemble de points {Pi}’
position des m/2 pbles sur ZE » et 1'orientation g = (¥,w,0)

{Pi} g = (¥,w,0)
Cette correspondance est biunivoque, non seulement en position, mais en
intensité. Malheureusement 1'intensité de ces seules orientations n'est pas
mesurable.

8.- La rotation (ﬁﬁg,c)
- fait tourner de ¢ les m/2 péles
- change la position du plan qui les contient en 1'amenant a la cote z ,
comme le montre la figure 3.4.

La correspondance

g (Y,wsr) «—— {m/2 podles Pi dans le plan de cote <z}
est biunivoque.
9.- Chaque ensemble {Pi} a un projeté et un seul sur le plan de base ¢ = 0
puisque ¢ est limité & 2n (0 < z < 2n). Cet ensemble {Pi} constitue la
figure de pbles élémentaire de 1'orientation g(v,w,?).
10.- Influence de la discrétisation.

La figure de poles élémentaire n'est plus 1'ensemble discret des m/2
péles Ps mais 1'intégrale sur un volume (ou sur une surface) de ces m/2 pdles

lorsque g décrit la classe d'orientation Gn.

La correspondance entre cette figure de pdles élémentaire en volume
et Ta classe d'orientation Gn reste biunivoque.
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11.- Soit alors Dn Ta figure de pdles élémentaire ordinaire, c'est-i-dire
la projection sur le plan de base z =0 de la figure élémentaire en volume.

La correspondance D +— G reste biunivoque, puisque projeter sur
le plan de base est equ1va]ent a. effectuer une rotat1on(0N s L= Vv . AT),
v étant le numéro de la tranche découpée selon 1'axe P).

* Pour 1'échantillon isotrope - 0.D.F. constante, y = 1, quel que
soit n -

Gy < > D
ou '
yy - - (hk1)
p
Alors
Iy =N et I opy (K1) =1
n p

Cette vérification sera trés utile lors du calcul des termes °pn de

la matrice o pour juger de 1'exactitude du calcul.

* Toujours pour un échantillon isotrope, & deux classes d'orientations
quelconques ° n1 * an correspond une et une seule figure de péles {hkl},
image de Gn1 + 62 n2 Par les pdles {hkl}, telle que

0 0 , 0

Gn1 + Gn2 Dn1 * Dn2

0 +y° » | ¥ o .(hkD+] o (hkl) }
Yn1 ¥ Yn2 L Tpnl / pn2

P P
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¥ Pour un échantillon quelconque -~ 0.D.F. quelconque - 3 chaque classe
d'orientations Gn correspond une et une seule figure de pdles {hk1}, image de

G, par les poles {hk1}

Gn \ Dn

_ 0
G, =¥, G, > Y, ) [gpn (hk])] ) Ig = yn.Dg
; |

% Ces deux derniéres propriétés montrent~qUe 1'application G > D
est Tinéaire, puisque obéissant au principe de superposition.

On peut alors résumer la méthode par les relations suivantes :

- pour une distribution uniforme

v 0o 0 0 3
Y= 7 Yq AVn - D~ (hkl) =) Dn“
n
o _ ) 0 0
avec )y, =N et Z-IP
- pour une distribution quelconque
; 3 . =3
Y= J(y, . V) ———— D (hkl) = Ly, D)

n

12.- Reste alors & trouver les matrices de passage [o(hk1)] des orientations
aux densités surfaciques de pdles pour un échantillon isotrope. Pour cela,
nous étudions d'abord les correspondances géométriques entre orientations

g dans 1'espace G et position des poles {hkl} dans 1'espace des pdles, c'est-
d-dire soit sur zE , soit sur sa projection stéréographique sur le plan

équatorial.



- 152 -

Ton—07 , )
0Y €, Y0 0[[]0]{‘0 Wi [0"]
-~
. —> 0
Figure 3.5. : La rotation (OD , -A) fait correspondre 1'arc NPi
>

id 1l'arc N P,.
o'i
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IIT.3. CORRESPONDANCES GEOMETRIQUES ORIENTATIONS <> POLES

La figure 3.5. montre le cercle équatorial, projection stéréographique

+ . ‘1
de Ig s et le triangle curviligne T1 , projection stéréogranhique des
domaines GT de ZE dans le cas du systéme cubique m3m.

Cherchons ,dans ce plan, le lieu des poles correspondant a toutes les
orientations de la fibre ON (¥, w0 < ¢ < 2m).

0

La rotation d'axe 0D, d'angle -\ , améne N en NO et Pi - position

du pdle (hkl) dans le repére cristallographique - en Pi
—).

Rot (0D, -1)

N -
Les arcs correspondants NP? et NoPi sont donc égaux. On en déduit

que lorsque N décrit Te cercle (r1) d'axe OP% , le lieu de P, est porté
. Uy 1 1
par le cercle égal (r)) d'axe ON_.

E

Analytiquement

R sin 1 sin ¥ 0 0 étant 1'axe - axe

ON |-R sin A cos v 02 | R cos w situé dans le plan
_ transverse - du
R cos & Rsinw grand cercle passan:
par N.

Puisque 08 . ON = - sin A cos ¥ cos w + sin w cos A =0

relation permettant de passer de A & w et réciproquement

(0 < ¥ < 1/4)
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Figure 3.6. : No est intérieur i F;.
0_0
Le plan (ONON)_est // au plan (piPiPi)'

Lorsque N balaye tout (Ft), Pi balaye tout (F;).
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—_—
Soient (a,B,y) les composantes de OP? et Cl’ C2 , C3 les cosinus
directeurs de 1'axe 0D.

C1 = R cos ¥
0D | C, = Rsin v
EC3=O

La matrice de rotation s'écrit

2
100 o C102 0 00 C2
A=cosx {010 |+ (1-cosr)|C C1 C2 0| -sinx [00 -C
172 2 1
001 0 0 0 -C2 C1 0
0
En effectuant le calcul, on trouve immédiatement que ﬁﬁg 0
R
2.z La_rotation (00, -2)_transforme P3(a,8,y) en P.
En effet ‘
a a coszw + B sin ¥ cos ¥ y sin ¥
.fFT = cos A|B + (l-cos A)|a sin ¥ cos ¥ + 8 sihzw -sin Xx|-y cos v
Y -a sin ¥ + B cos V¥
Faisons décrire & P1 une circonférence d'axe ﬁﬁg . Alors Zp = constante
soit :
Yy €0S A + o sin ¥ sin x» - B sin A cos ¥ = K 0« Kgl

Cette relation n'est autre que le produit scalaire

op, .

GFS <O =K . Le point N est donc situé sur un cercle d'axe 0 0
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Figure 3.7. : No est extérieur au cercle (F;).
o
Le plan (ONON) est // au plan (poPiPi)'

Lorsque N balaye tout (F;), Pi balaye tout (FE).
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0 —_— P

s OP1 . ON

H
Py

D'autre part, puisque 5N3
1

Les deux cercles sont donc égaux.

Lieux de N et de P

Montrons que lorsque P décrit tout le cercle (FE), N décrit tout le

cercle (r ) et réciproquement.

ITya deux cas de figure, selon que N0 est 1nterieur a (F ) ou

extérieur a (F ).

La figure 3.6. correspond au premier cas.

N0 intérieur a (F;) est équivalent 3 P? intérieur & (T

E)

Le plan (ON N) est para]]ele au plan (p P P. ), p étant la

projection orthogona1e de P1 sur le plan equator1a1 de

le plan

(ONON) tourne autour de la verticale 0N0 Le plan (p Po P. ) tourne donc

autour de la verticale p P

Lorsque N balaye tout le cercle (Pz), Pi’balaye donc tout le cercle

(Tg).

La figure 3.7. montre le second cas.

Ny extérieur a (r:) est équivalent a P? extérieur a (I‘i

£

Le plan (ONON) est encore paralléle au p]an (p? P? Pi)’

Or e plan (ONON) tourne autour de la verticale ON
tourne donc autour de la verticale pOPO.

Lorsque N balaye 1'arc NlNNZ’ P balaye 1'arc PlPP2
- - - - NlN'N2 - - - P.P'P

0°

Le plan (p0 POP)

Au total, quand N balaye le cercle (ru)’ P balaye le cercle (rE).

On peut également remarquer que, dans les deux cas, les deux

cercles sont décrits dans le méme sens.
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Figure 3.8. : Lorsque P, transforme de P dans 1la rotatlon (OD -A) balaye
. A —-.QJ =

l'arc C'D' de (F ), N balaye 1'arc CD de (T ).

X =

Eiguré 3.9. : Cette figure montre le recouvrement des cases Zp lorsque N balaye

1'arc AB de (F;) situé dans la case tu.
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111.4. NOUVELLE METHODE DE CALCUL DES MATRICES DENSITE DE PROBABILITE [OED?

Cette nouvelle méthode, rapide et générale, utilise une méthode de
balayage conjoint de 1'espace des orientations et de 1' espace des pdles.
Elle utilise les correspondances géométriques é&tablies précédemment.

I1T1.4.1. Principe

La figure 3.8. montre que lorsque le | no1e P s transforme en P
dans 1a rotation (_ﬁ -1) balaye un arc C' D' du cerc]e(r ) » N ba]aye un

arc CD du cercle (r ;), égal au cercle (T E) et centré en Po'

~%
Lorsque N ba]aye tout 1'arc AB d'un domaine t de Tl’ P. balaye
1'arc A B' de (r E) qui peut recouvrir plusieurs doma1nes Zp cont1gus
sur la sphére des pdles (figure 3.9.).

Pour balayer toutes les orientations d'une classe Gﬁ d'axes de
fibre, on fait tourner les cristallites autour de la normale 5NB a
1'échantillon. La correspondance entre un pdle (hk1) donné et une orientation
peut étre représentée symboliquement au moyen du cylindre C tracé dans le
systéme d'axes orthonormés (OL0 s OT0 s ONO) , chaque point du cylindre

étant repéré par ses trois coordonnées (£,n,z) .
La figure 3.10. montre ce cylindre.

C'est un cylindre droit dont 1'axe est 5N6 normal au plan de 1'échantillo
en position de référence, et dont la base circulaire est partagée en couronnes
et secteurs, 1evdéCOUpage gtant le méme que le découpage radial de la
projection stéréographique de la figure de pdles. La hauteur du cylindre est
découpée par des plans équidistants, distants de Az .

Le cylindre est donc découpé en Zuv cases.

Lorsque le cristallite tourne d'un angle c.aut0ur de ﬁﬁg, le pole Pi
se déplace de sa position initiale (g,n,0) sur (r&) d la position Pg
(e+r,n,z). I1 décrit donc une hélice circulaire, d'axe vertical et de pente
45° sur le plan horizontal de base.
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: La case 2
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A¢

Pi(()

, est limitée par 1l'interse:tion d: 2 plans horizont 1ux
distants de ACZ.

Z est une case du canevas radial

Lorsque P. (z=0) dicrit 1'arc C'D' su la {igure de pcles
Pi ) décrit 1'ar,c‘C1Dl su1 la f sure de piles

P? (©) décrit 1'arc C'"D" swy 1'hé ce.
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—
Lorsque le pole Pi balaye un qgg>C'D' de (Fg) sur le plaqngg hase
le point figuratif Pg balaye un Erg}C"D" sur 1'hélice. Cet arc C"D" se
projette sur le plan de base en ClDl.
Revenons alors a 1'élément ! n de la matrice intensité de pdles,
représentant 1'intensité de péles Zp , due & 1'orientation Gn’ pour un
échantillon isotrope.

I on représente la probabilité conditionnelle que le point P; soit

dans la case Zuv du cylindre C lorsque 1'orientation g est dans la classe
d'équivalence Gn.

Les éléments de la matrice sont donc définis par :

I (hkl) & rob BP;" [ %) 7 (e | G"):]
o Prob [g IZJ

avec la convention d'écriture suivante :

% Prob [ﬁ | Zé] = probabilité que 1'@1ément A soit dans le domaine ZA‘

x 1, symbole de 1'intersection qui se lit "et".

Ces probabilités sont d'une part indépendantes et, d'autre'part, sont
des probabilités géométriques qui s'expriment facilement en fonction de 1la
Tongueur des arcs balayés au cours des déplacements élémentaires.

" N - " ]
Prob [(Pi | Zp) (9 | Gn)] = Prob E‘l | tu:l. Prob E-"i | tranche Z.v]. Prc_)b

[Pi | ZPJ

Le cylindre C a 1'avantage de matérialiser les tranches v correspondant
a la rotation autour de Gﬁg.
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Or :

Prob [P? | tranche Z:] . Prob [?. | Z 1 = Prob lP? | Z
) 1 v 1 P

ce qui conduit a

Prob [(Pi | Z Prob [N | tu'. Prob lP; | ZPQJ

[
1}

) (el 6)

cD dz

Tongueur (F:) . AL

& de
21 Az

d¢ étant Ta variation de ¢ lorsque P" reste dans la méme case Z

pv
. Ag
Corime d'autre part Prob [%. | Z'] = ==
VR 21
I :-d‘_Y. .d_c..
P ae ar

Simest Ta multiplicité du péle,la densité de probabilité cumulative
correspondant & tous les pdéles {hkl} vaut

Lo k1= —L— T T ¢ «

AE AL i

Cette expression est la relation fondamentale de 1a méthode vectorielle.

Cette relation se simplifie si 1'échantillon présente une symétrie

axiale. Alors :

I-)(

«, (k1) =

0 %y
Prob Epi | Z;) " (g | Gu)_!



- 165 - | <

Ik est en effet 1la probab111te conditionnelle qu'un péle P soit sur
une zone sphérique Zk de ZE lorsque 1'axe de fwbre N est dans la case C
de (T1 + T2)

Cette probabilité devient alors univariable car :
Prob [}Pi | 2,) N (g ] G:{] = Prob (P, | Z,) . Prob (g | G:)

puisque Tes deux probabilités sont indépendantes et que les deux espaces

sont plans.
Prob [g | Gu]

_——

- o
longueur (M;)
dy

2n

Alors : I:u (hk1)

Simest la multiplicité des péles, la densité de probabilité cumulative
correspondant & tous les péles {hkl} vaut

* ok = Loy g

kl-l 21 ;

constituant la relation fondamentale de la méthode vectoriel]e dans le
cas d'un échantillon possédant une symétrie axiale.

I111.4.2. Algorithme de calcul

Les valeurs angulaire dy et dg representent les mesures angulaires
des arcs CD et C D' decr1ts respectivement sur ZE par le point N dans la

rotation autour de OP? et par le point Pi dans la rotation autour de ﬁﬁg.

L'algorithme de calcul effectue conjointement ces 2 rotations en
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” Z \\
. / \\\
/ 1
7T
T, — 0 )%
0 !
I/'
2
Figure 3.11. : Pour balayer tout ZC, soit tout ZE , 11 est plus simple de tourner

+ . . < g
autour de ON , avec une colatitude variant de O & Il et une amplitude

de 20, plutdt que de tourner

—
+ . . -
autour de ON avec une colatitude variant de 0 & N/2
—_—
autour de ON avec une colatitude variant de O 2 M/2.
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arrétant 1'une et 1'autre dé&s que 1'un des points N ou P rencontre
1'une des front1eres de sa classe d' equ1va1ence respect1ve Ce ba]a_yag__>
conjoint est effectue successivement en tournant autour des m/2 axes 0P s
considérés comme axe de s €n balayant tout Zes donc également tout
1p» Zone par zone. En effet, comme nous 1' avons expliqué en 1.5.3., pour
balayer tout Zgs il est équivalent :

_—

* soit de tourner autour dy demi-axe ON' pour balayer ZE ( en Timitant
la variation de 1a colatitude & n/2), puis autour du demi-axe ON° pour
balayer D (avec également une colatitude limitée & 1/2);

—

* soit de tourner plus simplement autour de ON* avec une amplitude
de 21 et une colatitude variant de 0 & 1.

Les valeurs angulaires ainsi trouvées sont cumulées pour trouver
la probabilité totale.

L'annexe 3.1. explique sommairement 1'alagorithme de ce programme.

[I1.4.3. Vérifications théoriques

Connaissant les termes In (k11 de Ta matrice [o{hk1}], nous
effectuons les deux ver1f1cat1ons suivantes :

1.- Pour toutes les orientations d'une méme classe Gn, les arcs
C"D" s'étendent sur une hauteur A¢ limitée par la tranche Z, du cylindre C.

Mors § L ahkiy= Lop gy
p A

dy représente 1'angle au centre qui sous-tend 1'arc balayé sur (r )
dans la case t En multipliant par dn, 1argeur du pas transversal de
balayage, on ba1aye un angle solide do sur EE
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I 1, (k1bdn= 2§ ¢ dn
P ey
- 1
)1 {hk1} = =— m qu
pn AL

m étant la multiplicité du péle-et qu 1'angle solide découpé sur la sphére
7. par une case tu'

Cette valeur exacte de la somme des termes d'une colonne est une
condition nécessaire d'exactitude des termes de la matrice.

2.- Pour tous les pdles d'une méme case Zp

I oLy thkd= = T ] ] v d
Ag At n .

Cette somme triple peut se partager en deux sommes indépendantes :
1) une partie correspondant a 1'axe de fibre N, sur (F;)

X z dy = 2n
i o

ou) ) dy dn = 2

1 u

2 étant 1'angle de Ta zone sphérique k & laquelle appartient la case Zp.
2) la partie correspondant au pdle Pi’ sur (FE)
dg = de
car 1'hélice est inclinée & 45° sur le p]an;EELbase
Zdz représente alors la somme des arcs C'D' balayés sur la

n figure de pdles lorsqu'on décrit toutes les orientations.

Rappelons qu'il s'agit de la figure de péles de 1'échantillon isotrope,

pour laquelle 1'intensité Z_ est constante quel que soit p.

P
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11 y am/2 hélices droites dans le cyvlindre C1 au-dessus du plan de
base, correspondant aux orientations (v,s,c) et m/2 hélices gauches dans
te cylindre CZ’ situé au-dessous du plan de base, correspondant aux
arientations (-¥,w,-Z) '

- Ces hélices se projettent sur des cercles de la figure de pdles

aui coupent la case Z_a condition que le péle Pi’ transformé en P? par
la rotation (0D, -1) soit dans la couronne k.

Transposons le probléme dans le repére cristallographique

e

- 0

I1 faut donc que la couronne k, de centre P?, coupe le triangle
unitaire.

Or, si le podle P? est :

- a 1'intérieur de T1 (m = 48), 1a zone sphérique Q est entiérement

balayée

L de = ag

n

- sur un c6té de T1 (m = 24), une seule moitié de cette zone ), est
balayée

2

- sur un sommet tel que C appartenant a 4 triangles unitaires (m = 12),
un quart de la zone @ est balayée

lAE
4

dg

- sur le sommet B appartenant & 6 triangles unitaires (m = 8) un

sixiéme de Qe est balayé

de¢ = lAg
6
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- sur le sommet A appartenant & 8 triangles unitaires (m = 6) un
huitiéme de 2 est balayé

) de = 1 AE
g

La formule générale est donc :

>: dE = _u...[n__. AE
Q Mnax
Au total
_ 1 m
X Ipn {hk1} = Z— Qk
n & Mmax

Cette deuxiéme relation est également une condition nécessaire
d'exactitude des termes de la matrice.

Si les deux conditions,représentant la somme en croix des termes

de 1a matrice, sont réalisées avec une bhonne exactitude, la probabilité
d'inexactitude d'un terme devient trés faible.

I11.4.4. Avantages de cette nouvelle méthode

Cette nouvelle méthode de calcul des matrices [o{hk1}]| est trés

générale.

=

1.- Elle s'applique a n'importe quelle figure de pdles {hki}. Il
suffit seulement,dans le programme, de changer la liste des pdles.

2.- Elle s'applique a n'importe quelle partition de la sphére des
poles ou de 1'espace des orientations.

3.- Elle se généralise donc facilement & n'importe quel systéme

cristallin.

C'est donc elle qui va nous permettre la généralisation de la
méthode discréte a 1'ensemble des 11 classes centrosymétriques de LAUE.
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I1I1.5. INFLUENCE DES SYMETRIES DE L'ECHANTILLON

Si la figure de pbles présente une symétrie, il est évidemment
redondant de traiter toute la figure. On peut réduire le traitement &
la portion de figure "génératrice", contenant toute 1'information.

Nous avons &tudié en I.6.4. trois cas courants de symétrie
macroscopique que peut posséder 1'échantillon :

- une symétrie par rapport au plan (ﬁﬁg . 5?3)

_ n n n " " (O'N'g , 6’[’6)

- " " " " a ces deux plans, c'est-a-dire une
symétrie orthorhombique. '

La réduction de 1'espace des pdles est évidente. Cet espace est
réduit 3 la moitié ou au quart de la figure.

La réduction de 1'espace des orientations a été discutée en 1.6.4..
Cet espace est lui aussi réduit & Ta moitié ou au quart de 1'espace initial.

I11.5.1. Principe du calcul de 1a matrice réduite

I1 consiste & écrire que la probabilité sur une somme est
égale 4 la somme des probabilités.

Probl/2 E |ZJ |

2 . Prob 4 E IZJ

sur une demi figure sur la figure de
de pdles poles compléte

Prob , Elzp-_l + Prob E'ZP_']
Prob ; [P | (Zp + Zp.):]'

Zp et Zp. étant les deux cases symétriques.



termes Xp
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figure de poles
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>
;

matrice orientations
[ Ulm} ku

Cette figure montre comment construire la matrice réduite dans le
. . —_— —>

cas d'une symétrie par rapport au plan (ON0 s OTO).

Les fléches représentent les reports de densité de probabilité.

Les hachures représentent les termes supprimés.

La matrice rédduite a un rang np/4.
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De méme :
Prob 1/2 [; | Gﬂ] = 2. Prob, [g | Gé]
sur un demi domaine sur le domaine
d'orientation complet

= Prob 1 [g l GQJ + Prob 1 [? | Gn['

Prob 1’[§ | (6, + Gn,)]

Gn et Gn. étant les deux classes d'orientation se correspondant dans
la symétrie.

Pour faire apparaitre 1a symétrie, chaque terme de la matrice
{dpn {hk1}] peut s'indexer

[61m ] ku

avec 1

numéro de la case Zp dans la couronne k
p=(k-1) ]max + 1]

=
il

numéro de 1a‘c1asse d'orientation Gn dans 1a classe d'axes de
fibre 6*
u

n=(u-1) +m

mmax

(o9, ] représente la sous matrice de la colonne k correspondant aux axes
Tmiku *
de fibre de la classe Gu ‘

——>

I11.5.2. Premier cas : symétrie par rapport au plan (ﬁﬁg R OTO)

Les intensités X sont telles que

max/2 ~

1' = 3 1+ 1 si 31

max/2 =
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mm:s::(l;-ll lmax +1 \rnoooonoo @

-
— o H — — — — e — — o = —m - —
: D) 77
2 ,
- / ’
° .
®
®
°
: )
S 7
® =k Ppax m
: —_—
N T —————————————— N’
figure de poles matrice orientatio
0,
[ Im] Ku
Fizure 3.13. : Cette figure montre comment construire la matrice réduite dans.

) . . — —
la cas d'une symé@trie par rapport au plan (ON0 s OLO).
Les fléches représentent les reports de densité de probabilité.
Les hachures représentent les termes supprimés.

La matrice réduite a un rang np/4.

.\.\@}}
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Les figures de pdles étant également des figures d'orientation

:Y L - + < R
, avec m mmax/2 m+1 pour lgsmagnm

um pm max/ 4

-m+ 1 pour 3m +l<msm

m' = 3m max/ 4 ma X

max/2

Alors on peut écrire les relations entre probabilités conditionnelles
sur les espaces réduits et celles sur les espaces initiaux.

B N Nagl
Prob 4 /5 Lz | Z, g | Gn] _ Prob , E) | (zE+ zp.) a | (G, + Gn.ﬂ

Prob 1/2 [? | Zé] Prob ; [% | (Zp + Zp.i]

N n )
Prob 1E’IZp g|Gr;| , Prob 1E:’lZE. | glGn'J

Prob [% ] Zp_J Prob [%’ZD[L
les ensembles Zp s Zp. R Gn et Gn' étant disjoints.

On a la relation fondamentale :
e ]
permettant de calculer le coefficient de la matrice réduite

E’1/2 1m]ku

et les coefficients de 1a matrice initiale

[O]m_]ku et [o'llml ]ku

La figure 3.12. montre le schéma d'addition des termes de la matrice
unitiale pour trouver la matrice réduite.

I1 reste une matrice de rang np/4.



termes Xp

T
N

figure de poles

Figure 3.14,

n=(k—l)[m, +1 rnm“unnoq
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0000000000000 @

-
matrice orientations

[Ulm ku

: Cette figure montre comment construire la matrice réduite dans

le cas d'une symétrie orthorhombique.
Les fléches représentent les reports de densité de probabilité.
Les hachures représentent les termes supprimés.

La matrice réduite a un rang np/16.

L4 @ 00000
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—

I11.5.3. Deuxiéme cas : symétrie par rapport au plan (ﬁﬁg s OLO)

Les intensités Xp mesurées sur la figure de pdles

X]k = X]'k avec 1' =1 « " 1+1 pour 1<51¢1

ma max/2
et les densités d'orientations
=Y av "= -m+ £mg
m um' ec m M ax 1 pour 1xgxm Mhax/2

Ces relations sur les coefficients permettent alors le calcul de
[@1/2 i) K, » cateul illustré par la figure 3.13.

IT reste une matrice de rang np/4.

I11.5.4. Troisiéme cas : symétrie orthorhombique

C'est la combinaison des deux cas précédents.
Les intensités Xp sur la figure de pdles sont telles que

X]k = X]'k ‘avec 1' =1 1T+1 pour 1g1«g1

max/2 max/4

et 1' =31 -1+ 1 pour 3]max/4 +l <1 <1

max/ 2 max

et les densités d'orientation

=Y 1 m'

- <
- um mmax/Z m+1 pour 1 gmcg mmax/4

et m' = 3m -m+ 1 pour 3mmax/4 +lgmgm

max/2

Ces relations permettent le calcul de [51/4 1ﬁ]ku , calcul illustré
par la figure 3.14. _

La matrice réduite est de rang np/16.

L'intérét de telles réductions est évident : i1 réduit le temps de
calcul.
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[11.6. APPLICATIONS AU SYSTEME CUBIQUE

L'analyse des textures des matériaux cubiques a été traitée par
RUER /3.1/ & condition d'utiliser une ou plusieurs figures de pdles
{100} , {111} , {110} complétes ou non. En effet, RUER a calculé les
matrices [o] @ 1'aide de relations de trigonométrie sphérique qui
deviennent trop compliquées pour un calcul général.

Les améliorations qu'apporte la méthode de calcul des matrices par
balayage sont, dans ce cas, les suivantes :

- une généralisation a n'importe quelle figure {hkl1}. I1 suffit
pour cela de changer la liste des pdles dans notre programme;

- une plus grande exactitude dans Tle calcul des termes %on des
matrices. La méthode de balayage est en effet plus exacte que la méthode

de RUER;

- une résolution variable par simple changement des dimensions des cases
de mesure de la figure de pdles et corrélativement des dimensions des cases
de 1'espace des orientations. En particulier, i1 est possible de traiter
des figures de pdles ayant une résolution expérimentale double (6480 cases)
ou moitié (1620 cases);

- une diminution importante du temps de calcul en cas de symétrie
macroscopique, par utilisation des matrices réduites.

Nous allons examiner sommairement ces différents avantages.

I11.6.1. Calcul de n'importe quelle matrice o{hkl}

Nous avons d'abord, pour tester notre programme, recalculé les 3
matrices qu'avait calculées RUER, c'est-i-dire [0{100}] , [o{111}] et
[0{110}] avec le méme découpage (3240 x 2592).



- 184 -

####*”Q**#ﬁ##*G##b%%##4#%#*#####*ﬁ%##*#%*&%###&#*&#&###%%&%ﬁéuﬂuaguxbﬁ

* SYSTEME CUSINUE M3M. MATRICF 311 #
* PMAX = 1620 NMAX = 1266 : #
%#o###ﬁﬁﬁﬁﬁ##*##4%##&%&###&##&*%*6#*%#####*#**###*###u*##&*ﬁ##&ﬁ#&%%“%
@ TFMPS DE CALCUL = 35 MINUTES SECONDES 8
& TEMPS DE COMPRESSION = 4 MINUTES 42 SECONNFS #
%#ﬂG#“*#4&#*#*####**####**%4#*####&*#%%*##%##*#6##%4#&*4%&#**###&&%“*%
o ERPFUR SUR LES LIGNES # ERREUR SUR LFS COLONMES #
#  COURONNE # ERREUR EN % #*  COLONNE  # FRREUP EN % @
%%%4#*9####G###G#Q##ﬁ&#&##*§###%6#G%########*#&GQ####Q#*&*6“#%##&&6*0%
* 1 # -.000040 # 1 # ~+639312 @
# 2 # ~.000039 # 2 # -.006608 @
% 3 # ~-.000037 # 3 # +00718] w
# A # -+000036 # 4 # «001745 #
o 5 ° # -.000039 # 5 # ~-.003397 #
# 6 # ~.000037 # 6 # -e001177 #
» 7 # ~-+000038 * 7 # -.002991 #
@ 8 @ -+000047 # 8 # «027145 @
o 9 # =-.000044 # 9 # -, 025658 #
# 10 # ~+000026 # 10 # -.002392 ®
# L1 * -.000031 # 11 # -.011668 &
# i2 # -.000044 # 12 * .009924 @
“ 13 # -+061858 # 13 & -.002789 ©
# la « -.000174 # 14 # « 005561 #
d 15 # "'0015‘016 # 15 A 0003323 3
& le # -.000523 # l6 # ~-.01064¢ #
* 17 @ -.000398 # 17 # «010201 #
# 18 # -+ 00064K5 # 18 # .001352 o
# 19 “ ~. 000509 # l9 # -, 012331 3*
# 20 # -.000580 # 20 # -.002611 #
* 21 # -.000481 # 21 & -.005190 #
4 22 # -.000557 # 22 ® -,003908 #
# 23 # -+ 000642 # 23 # «003619 #
@ 26 # -.000453 # 4 @ -.0029%14 »
# 25 # -.000423 # 2s & .000393 o
- 26 b '0000605 # 26 # 0017214 ¥
& 27 # -.000545 # 27 # -.0126U4 #
@ 28 @ -.000640 # 28 # «027930 #
# 29 # ~.000609 @ 29 # -.001737 w
& 30 # -+000749 # 30 # -.002661 @
# 31 * -,005323 o 31 # W001371 #
& 32 ® -.000736 @ 32 @ +006326 #
# 33 # ~,001958 # 33 # w004007 #
] 34 # ~-.000798 # 34 # -.005272 3
# 35 # -.000874 ® 35 # «014217 #
# 36 w -+324265 @ 36 # -.013968 st
# 37 # -.011085 # #
# 38 # -+170091 # #
# 39 # ~.000654 # w
o 40 # -.000834 # #
# 41 # ~-.067371 # #
@ 42 # -.000605 # &
# 43 # -.000659% # @
# by @ -.,000575 # #
o 45 # ~.002076 # #
9%%##*9&*%###ﬂ%*#*#ﬁ##ﬁ%####*##%###ﬁﬂ%#*ﬂ#**######%#*6*&###Q####*%#***
# NOMARRE DE TERMES DE LA MATRICE = 2099520 #
# NOMRRF DE TERMES NON NULS = 227124 #
* DENSITE o+ FN % = 10,81 #
*é#*&#*G&#%##*##Gé*###bﬁ&#*##ﬁ*ﬁ%#i*###&##*#*#%#&G%GG#%&%###i#*###*Q**
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La comparaison de chacune de ces matrices montre que :

- les termes nuls se trouvent bien dans les mémes cases
- les termes non nuls sont du méme ordre de grandeur.

_ Nous avons poursuivi en calculant un certain nombre de matrices
dont nous avions besoin pour effectuer certaines analyses, soit :

o{211} , {311} , 0{123}.

I11.6.2. Résultats

I1 n'est évidemment pas question de donner un tableau d'une matrice
(3240 x 2592), c'est-d-dire 8 398 080 termes !

Nous avons alors écrit une subroutine d'impression des résultats
principaux du calcul, soit : '

1a nature de la matrice et sa taille

les temps de calcul

1'erreur sur les lignes et les colonnes
le nombre de termes de la matrice

le nombre de termes non nuls
la densité ou coefficient de remplissage, en % , soit

100 x nombre‘de termes nuls

nombre to}a] de termes

Le tableau T.3.1. montre les résultats édités par 1'ordinateur
pour la matrice o{311}, en taille 1.

Choix_des_tailles_de matrice
En systéme cubique m3m, nous nous sommes limités a& 3 découpaces de
| 1'espace des orientations correspondant & 3 découpages de la figure de
|
poles. Nous avons classé ces découpages en "taille", caractérisée par un

seul chiffre.
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\\\\\\\ classe m3m
taille ~ MUMAXT MMAX KMAX LMAX
1 36 36 45 36
1296 1620
Az = 20° | an = 2° ag = 10°
2 36 72 45 72
2592 3240
Ag = 10° An = 2° AE = 5°
3 36 144 45 144
5184 6480
Ag = 5° an = 2° AE = 2,5°

Tableau T.3.2. : Ce tableau montre les choix que nous avions initialement
effectués.




Le tableau T.3.2.
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résume les choix que nous avions d'abord effectués .

Nous avons effectu@d un certain nombre de traitements avec ces

découpages, mais trés rapidement nous nous sommes rendu compte que la taille

1 conduisait d@ de mauvaises fiqures expérimentales, car les cases de la

fiaqure de pdles étaient disproportionnées. Nous avons alors choisi, en

correspondance avec les découpages retenus pour les classes hexagonales et

trigonales, les nouveaux découpaaes suivants, qui nous conduisent & de meilleurs

résultats.
classe m3m
taille MUMAXT MMAX KMAX LMAX
1 28 36 18 72
1008 1296
Az = 20° An = §° AE = 5°
2 36 72 36 90
2592 3240
Az = 10° An = 2,5° AE = 4°
3 45 120 45 144
_ 5400 _ 6480
At = 6° An = 2° AE = 2,5°

Les principaux résultats que nous avons obtenus peuvent se résumer ainsi

% de Ta taille de la matrice. Par exemple, sur le méme UNIVAC 1110,
nous obtenons

F
\\\\\\\fai11e
N 1 2
hk1 o~
{100} 9 min 17 14 min 49
o{111} 11 min 31 16 min 39
c{110} 16 min 07 20 min 34
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% de la multiplicité des pdles. En taille 1, le tableau suivant
compare les temps de calcul, toujours sur le méme UNIVAC 1110

o{hk1} multiplicité temps de calcul
0{100} | 6 9 min 50 s
o{111} 8 11 min 41 s
a{110} 12 16 min

o{311} 24 35 min

0{123} 48 1h 7 min 17 s

Le temps moyen de balayage autour d'un péle est donc de 1,41 minute.

¥ de Ta rapidité du calculateur. Le calcul le plus court, celui de
Ta matrice o{100} demande

30 minutes sur P.D.P. 11
10 minutes sur UNIVAC 1110
3 minutes sur C.D.C. 1750

ligne et 1'erreur sur la somme des termes de chaque couronne. Ces erreurs
sont toujours faibles, voire trés faibles, comme le montre 1'exemple de la
matrice {311} (tableau T7.3.1.).

On peut noter cependant sur ce tableau & 1a ligne 37 et & la couronne 1,
une valeur plus élevée. Cela se reproduit en général pour chaque matrice. Ce
phénoméne n'est pas surprenant. En effet lorsque le c6té du triangle T1 est
coupé tangentiellement par le cercle (Fl) - ou cercle de balayage - 1'erreur est
maximale. Méme en utilisant un pas trdés petit, 1'intersection de deux cercles
tangents est mal définie, @ cause des erreurs de troncature. Cette erreur est
donc inhérente & 1a méthode et ce cas particulier dépend des positions relatives
du pdle P? par rapport aux limites de T1.
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La densité des matrices varie de 1 & 20%, en accord avec la multiplicité. En

taille 1, nous avons obtenu

o{hk1} multipliciteé densité en %
0{100} 6 2,57
o{111} 8 3,68
c{110} 12 5,14
o{311} 24 10,81
0{123} 48 21,28

Les matrices obtenues sont donc toujours des matrices creuses (d< 20%
en général). Cette particularité a beaucoup d'importance dans la suite du
traitement.

E1le impose :

- un procédé de stockage des seuls termes non nuls, c'est-d-dire
un procédé d'enregistrement du type
x liste des emplacements des termes non nuls
x liste des valeurs des termes
cela pour une ligne seule ou pour un ensemble de liagnes, par
exemple une couronne, selon la longueur de la liste permise pour
une entrée-sortie rapide.

- le procédé d'inversion lui-méme - toute méthode d'inversion
faisant appel & la transposée est évidemment tout 3 fait
déconseillée, puisque, au contraire, celle-ci sera pleine - . De
plus, toute opération sur une matrice creuse fait intervenir un

nombre d'opérations beaucoup plus petit que sur la matrice pleine
de méme rang, ce qui .
% diminue le temps de calcul
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% tout en augmentant beaucoup 1'exactitude du calcul par
diminution de 1'effet de troncature. En effet les termes
de la matrice sont toujours petits;/puisque cette matrice
est stochastique, la somme des termes d'une Tigne valant
toujours 1.

II1.6.3. Résolution expérimentale et taille de la matrice

Deux paramétres interviennent directement dans 1'analyse de Ta
texture, et cela quelle que soit la méthode de traitement utilisée.

sur la figure de pdles.

Rappelons tout d'abord que la méthode vectorielle utilise en entrée
les valeurs moyennes de 1'intensité diffractée dans une case de 1a figure
de poles.

Dans une case, la valeur moyenne I mesurée est donc toujours comprise
entre la valeur maximale et la valeur minimale I de 1'intensité diffractée
en 1 point. I1 y a donc lissage des valeurs ponctuelles et en particulier
diminution de 1‘'amplitude des pics de diffraction. On a donc toujours
intérét 3 effectuer les mesures expérimentales avec des cases d'aire la plus
faible possible.

Augmenter la taille de la case de mesure diminue 1'amplitude des
oscillations et lisse la courbe en la faisant tendre vers sa valeur moyenne.

Diminuer la taille de la case de mesure a 1'effet contraire,
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et des cases de pdles sur lesquelles porte le calcul.

La taille de Ta matrice impose une taille pour les cases de péles
qui peut étre trés différente de Ta case de 1a mesure. On passe alors de la
case de mesure & la case de calcul par une simple ou une double interpo-
lation lingaire. C'est ce que nous faisons en particulier lorsque, partant
de résultats obtenus sur un goniométre qui a un balayage de ZE en spirale,
nous cherchons les intensités correspondantes dans les cases du canevas
radial, en couronnes et secteurs.

Faire le calcul avec une case de calcul plus grande que la case de
mesure diminue la résolution expérimentale - ou 1'information contenue
dans la figure - et conduit automatiquement & un résultat moins bon dans
le cas d'un calcul exact. Mais le calcul est un calcul itératif, qui
converge plus ou moins vite, et qui est donc approché. Avec une taille de
matrice plus petite, nous avons remarqué que la convergence est plus rapide.

L'explication est simple : si les cases de pdles sont étendues, la
probabilité d'y trouver une orientation individuelle y est plus grande que
si les cases sont de faible étendue. En effet, prenons les m/2 cases de
faible étendue contenant les m/2 pdles de 1'orientation. Si,pour une raison
quelconque, 1'intensité sur 1'une de ces cases est mal mesurée, toute
1'orientation se trouve affectée d'un poids trop faible et le résidu - c'est-
d-dire 1'intensité restante pour les (m/2 - 1) péles restants - n'est plus
analysable, car i1 ne correspond 3 aucune orientation. Cette remarque est
encore plus vraie si 1'intensité de 1'un des m/2 pdles est affectée & une
case voisine de celle ol elle doit étre, car le poids de 1'orientation

devient alors nul.

Résolution expérimentale plus faible et convergence plus rapide
sont 2 effets antagonistes. On peut donc espérer une compensation.

Par contre faire le calcul avec une case de calcul plus petite ne
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d'information supplémentaire. La correspondance X«—Y étant linéaire, une
interpolation sur X en entrée se traduit par une interpolation de méme nature
sur Y en sortie. Mieux vaut donc directement interpoler sur Y !
L'interpolation sur X a fait perdre du temps de calcul, puisque on a

traité avec une matrice plus volumineuse. La cohvergence étant en général
moins rapide, on perd également en exactitude , pour une méme durée de calcul.

La régle du choix de Ta taille de la matrice est donc simple : il
faut traiter avec une matrice correspondant au découpage de mesure. Ce
découpage de mesure étant couramment de 2° x 5° (45 couronnes et 72 cases
par couronne) c'est surtout cette matrice que nous utilisons.
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ANNEXE TII.1.

Algorithme de calcul des matrices [o{hk1}]

Nous ne donnons pas 1'ordinogramme complet, trop volumineux, mais
les étapes de sa construction.

1.- Lecture de m pdles (m est la multiplicite).
—_—
2.- Sélection des m/2 axes de rotation OP?.
On ne conserve que les pdles situés, dans 1'état de référence, sur
X - Ce sont les pdles d'indices h >0 , ouh =0 avec k >0 , ou
h=k=0avecl>0,

3.- Détermination du sens de balayage et limitation de 1'amplitude de la
rotation.

Le point de départ du balayage est le grand cercle passant par P?
et No‘ On tourne alors autour de 1'axe OP? dans le sens qui conduit a
1'angle de rotation minimal pour atteindre Tl' Ce sens dépend de la position
de P? sur ZE. L'amplitude de 1a rotation est également limitée au seul
balayage de Tl' I1 faut alors distinguer 2 cas : '

- i1 n'y a qu'un arc de cercle dans T1. Le balayage est terminé
lorsque 1'on sort de T1

- i1 y a plusieurs arcs de cercle dans Tl‘ Le balayage se fait alors sur
20 radians.

4.- Limitation du balayage en latitude.
I1 est inutile de balayer des couronnes qui ne coupent pas le triangle

Tl' La détermination des distances minimales et maximales du pdle P? a tout
point de T1 permet de ne balayer que les couronnes strictement nécessaires.
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5.- Balayage proprement dit.

Nous distinguons 2 types de rotation :

- une rotation muette qui, partant du point initial du balayage,
permet d'amener le point courant en limite de T1. Au cours de cette rotation

il n'y a aucun calcul.

- une rotation vraie, a 1'intérieur de T1 et pour laquelle on mesure
1'arc balayé.

Ces deux rotations se font avec un pas initial de 1 degré. Si on
franchit une frontiére, il y a retour en arriére et division du pas par 10,
jusqu'au pas limite de 1/1000 de degré. La mesure des arcs balayés dans
chaque classe d'équivalence est donc effectuée & 1/1000 de degrés prés.

6.- Calcul de la matrice compléte.

La matrice est complétée par symétrie par rapport au plan transverse
(0N » 0Tg) - |

7.- Vérifications.
Nous effectuons lés 2 vérifications

J (termes d'une colonne) = . Aire d'une case t
2

1o,

At mmax

) (termes d'une ligne) = Aire de la couronne

8.- Calcul des termes de la matrice densité de probabilité.

On passe des intensités aux densités en divisant chaque terme de
chaque ligne par 1'intensité totale de la ligne.
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9.- Stockage.

La matrice est stockée, couronne par couronne, en ne conservant
que les termes non nuls. Chaque terme se compose donc de 2 valeurs
numériques : le numéro de la colonne ol il se trouve et la valeur
numérique. De plus, i1 faut connaitre le nombre de termes non nuls de
chaque ligne, puisque ces valeurs sont enregistrées a la queue leu leu.
Ce type de stockage permet une multiplication par un vecteur colonne trés
rapide.

Le stockage par couronne diminue le temps d'entrée-sortie.
Cependant, si 1'on veut utiliser le tambour magnétique rapide de lecture
de notre systéme, 1a longueur d'un enregistrement ne doit pas dépasser
14 506 mots. Lorsque 1a multiplicité du pdle est élevée, nous ne pouvons plus
enregistrer la matrice par couronne; nous 1'enregistrons alors par 1/kiéme
de couronne, avec k =1 ,2 , 3 ...
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CHAPITRE 1V

- APPLICATION AUX MATERIAUX DU SYSTEME HEXAGONAL 6/m mm -

IV.1. INTRODUCTION
IV.2. ETAT STANDARD QU DE REFERENCE
IV.3. DOMAINE DES ORIENTATIONS

IVv.4. M.P.D.S.
IV .4.1. Cas général (h # k # 1)
IV .4.2. Cas particuliers
IV .4.3. Résultats

Iv.5. CALCUL DES MATRICES o {hk1}

IV .5.1. Choix de la taille
1V .5.2. Résultats

IV.6. FIGURES DE POLES ELEMENTAIRES
IV.7. CALCUL DU VECTEUR TEXTURE Y
Iv.8. EXEMPLE D'ANALYSE

IV.9. TRAITEMENT AVEC 2 FIGURES INCOMPLETES
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Figure 4.l.a. ' Figure 4.1.b.

Le repére trigonal est

"obverse" "reverse"

par rapport au repére hexagonal.

Les cotes sont notées entre parenthéses.

Figure 4.2. : Position de référence choisie.
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TV.1. INTRODUCTION

Dans le cas des matériaux cubiques, il n'y a qu'une seule et méme
matrice par famille de plans {hkl}. Ce n'est plus le cas pour les autres systémes
de plus basse symétrie, pour lesquels on doit spécifier non seulement les indices
{hk1} de la famille de plans, mais encore les paramétres du réseau. En systéme
hexagonal, i1 faut donc préciser, pour le calcul of{hk1}, non seulement les
indices {hk1}, mais encore les paramétres a et c du réseau. Nous devrons donc
calculer et stocker une matrice par famille de plans et par matériau. Ce calcul
effectué, i1 n'y a aucune difficulté de principe a généraliser la méthode '
vectorielle & la classe 6/m mm. La difficulté est d'ordre pratique : 1'augmenta-
tion de 1a taille de la matrice pour un traitement de méme résolution qu'en
systéme cubique et 1'augmentation du temps d'inversion conduisent au total
i une augmentation du codt du traitement.

En ce qui concerne les résultats d'analyse, les exemples
traités montrent que ceux-ci sont tout & fait satisfaisants.

IV.2. ETAT STANDARD 0U DE REFERENCE

La nosition de référence du cristal est choisie de telle sorte que :

- le cristal soit symétrique par rapport au plan transverse
(0Ty » M)

- le cristal trioconal 3m correspondant représente la méme symétrie.

Les figures 4.1.a. et 4.1.b. montrent qu'il y a deux possibilités :
le cristal triconal correspondant est en position "obverse" ou "reverse".
C'est la position "reverse" que nous choisissons pour référence, les axes
macroscopiques trirectanaulaires coincidant avec 0P, OR et 05 (ou axe ¢,
comme le montre la fiqure 4.2.

Les relations entre vecteurs de base

=86 = -08+0C
oh=Th = OA - o¢
Ok = A = -OA + OR

| 0% = 0A + 5§ + ~E

permettent de trouver immédiatement la matrice de passaqe ‘M des indices

rhomboedriques aux indices hexagonaux :



‘ SYSTEME HE A~ ONAL SYSTEME HE XAGONAL
* TITANE ALPHA . | TITANE ALPHA .
A= 2.950 C = 4.883 C/A = 1.587 A= 2.950 C = 4.683 GC/A = 41.587

INDICES RHOMBOEDRIQUES

ETAT STANDARD ETAT STANDARD
Figure 4.3. : Pdles {0001},{100},{110} Figure 4.4. : Les mémes pSles, dans la méme
et {211} du titane en position position, avec l'indexation

de référence. rhomboédrique.

- 80?2 -
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0o 1 1

1 0o 1
M =

I 1 o0

1 1 1

Les relations inverses

— — — —
0A = 1/3 00 - 1/3 OR + 1/3 0S
— —_ — —_
0B = -1/3 0P + 1/30R + 1/3 0S
— — — —
0C= 1/3 0P - 1/3 00 + 1/3 0S

i » 3 d‘
donnent la matrice inverse M 1

0 13 -1/3 1/3
wlolays o 13 13
1/3-1/3 0 1/3

Le repére macroscopique orthornormé étant défini par les 3 vecteurs

unitaires (T, 7, E) et le repére hexagonal oblique par les 4 vecteurs

(0P = EI , 00 = 5; , OR = E; , 0S = EZ), ranpelons
relations de base

a -a/2 -a/2
5; 0 EZ av3/2 5; -av/3/?
0 0
Si V est le volume de 1a maille
— — .
— a, Aa V3 ac c
a?=_2___—.4—=——_.—-'|>+__3
v 2 v 2V
— 3, Aa, ac
R >
a; __4 1_"- 3
v Vv
—; a1 A a2 ) a N
= — == — k

rabidement les

o}
-
[ IR = R
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1210

0i10

ii2o

Figure 4.5. : Elements de symétrie du réseau hexagonal 6/m mm et domaine

{T1 + T2} des axes de fibre.
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La normale unitaire au plan [hk1] s'exprime donc par

v L, K, F
Chic1 = dhk] (h aj + k a, + 1 a4)
d étant la distance entre 2 plans (hkl) voisins;

si bien que si 1'on pose :

) 1/2
v B, |4 ) 9 1
CHKL = —— = — aC | — (h® + k= + hk) + —
hk] 2 3a c |

les cosinus directeurs du péle (hkl1) ont pour expression

i ac /3
Cl = h/CHKL
2
ac
C, = — (h+ 2k)/CHKL
2
% A3
C3 = 1/CHKL
L 2

Notre programme général de tragage des p6les d'une orientation
individuelle nous permet de tracer en systéme hexagonal les pdles en
position de référence, pdles indexés soit avec des indices hexagonaux,
soit avec des indices trigonaux. |

C'est ce que montrent les figures 4.3. et 4.4,
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PARTACE DU T.U. HEXACONAL EN
30 CASES D AIRE ECALE

PARTAGE DU T.U. HEXAGONAL EN
42 CASES D AIRE EGALE

| PARTAGE DU T.U. HEXAGONAL EN
72 CASES D AIRE EGALE

a)
taille O

b)
taille 1

c)
taille 2

Figure 4.6. a) b) ¢) : Partitions du triangle unitaire hexagonal Tl.
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IV.3. DOMAINE DES ORIENTATIONS

Comme nous 1'avons montré en 1.6.3., le domaine G* des axes de
fibres pour la classe 6/m mm se compose des 2 triangles {T1 + T2}
1imités respectivement par les pdles {[0001] , [1210] , [0110]} et
{{o001] , [1120] [0110]}, comme le montre la figure 4.5.

T1 est partitionné comme nous 1'avons indiqué en 1.6.3.

' T1 est d'abord divisé en KMAX zénes d'aire en progression
arithmétique, chaque zéne est subdivisée en cases d'égale aire. Le nombre
de cases par zone est donc &gal au numéro de la zbne, comptée @ partir
du centre. Chaque zone est re-subdivisée en 2 sous-zones d'aire égale.

11 y a donc un total de KMAX x (KMAX + 1) cases de méme aire sur
. T1. Ce nombre appartient donc & la progression :
20, 30, 42, 56, 72, ... etc..

Les figures 4.6. a) b) c) montrent les 3 découpages cue nous
utilisons, avec la numérotation des cases correspondantes. Ces découpages

correspondent aux 3 tailles0 , 1,2

IV.4. MINIMUM POLE DENSITY SET OU M.P.D.S.

Seuls les p61es'{0001} ont une multiplicité 2. I1 n'y a qu'un
seul pdle {0001} sur EE . Ce cas est particulier : la fiqure {0001}
est 1a figure inverse de la normale a 1'échantillon. 11 faut donc
1'utiliser comme telle.

Par contre, tous les autres pdles ont une multiplicité 12 ou 24
(12 s'ils sont sur une limite du T. U R 24 s'ils sont & 1'intérieur).
y a donc toujours au moins 3 pbles sur ZE Toute figure de pble comp]éte
contient donc tout le M.P.D.S..
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SYSTEME HEXAGONAL

ZINC
A = 2.664 C= 4.945 C/A = 1.858

ETAT STANDARD

Figure 4.7. : Recherche directe du M.P.D.S. de la figure {hk.1l} avec h # k # 1.
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Notre programme informatique général permet le calcul du M.P.D.S..
La démonstration géométrique directe est simple et permet de vérifier
les valeurs trouvées.

IV.4.1. Cas général

Soit la figure de pdles {hkil} avec i=-(h + k).

; Considérons alors les 5 pdles les plus proches de Tl, comme le
montre la figure 4.7. Leurs paramétres sont donnés dans le tableau

suivant :
.0 . s _angle
Pole Pi Indices Position AC , Api
& hik] intérieur & T1 a
0 . sy s p0 =
P2 kihl symétrique a P1 / plan (1010) /3 -«
0 T e = n0 ==
P3 khi1 symétrique a P, / plan (2110) -a
# TkA1 transforné de P par 1a rotation (ON,,1/3)| o + 1/3
Pg khi1 transformé de P? par la rotation (ON.,-n/3)| o - 1/3

De toutes les combinaisons de ces ndles 2 & 2, seules 2 combinaisons
ont une médiatrice & 1'intérieur de Tl:

- la combinaison Pg Pg , de mégi?trice AR symétrique de AP? par
rapport & la bissectrice de 1'angle CAB

- 1la combinaison Pg Pg , de médiatrice AP? .
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SYSTEME HEXAGONAL
ZINC :
A= 2.664 C = 4.945 C/A = 1.856

D L

ETAT STANDARD

Figure 4.8. : Partage du quadrant APC par les 3 plans médiateurs de
AC, CP, PA en 6 triangles sphériques et valeurs de Mim

correspondantes.
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Ces 2 médiatrices partagent Tl en 3 domaines, ol la classification
par ordre croissant des distances NPi (Ni point quelcongue du domaine) est
différente. Cette classification est la suivante :

Domaine Ordre croissant des distances angulaires
1 P ) #J P P
2 P #) 3 PR P)
3 P g P PY P

Puisque une orientation est définie par 3 pdles, nous choisissons
les trois plus proches de N ,

soit : P? Pg Pg pour le domaine {1 + 2}
0 0 .0 .
Pl' P3 P2 pour le domaine {3}.
Dans le domaine {1 + 2}, NPg est maximale lorsque N est en A ou R;

Dans le domaine {3}, NPg est maximale lorsque N est en A ou C.

Au total, puisque PgA = PgA s pour trouver ™Mim? c'est-a-dire la
plus grande de ces 4 valeurs, reste seulement & comparer les 3 distances

angulaires APD , BPg , cpg .

Comme le montre la fiqure 4.7. :
~— TN

par symétrie par rapport & AC (plan 2110) BPg = DP?
par symétrie par rapport & AB (plan 1120) DP? = ;;g .
M
g

o, oo o2
Reste donc @ comparer P2A s PZC s P2P .

Les médiatrices de AC, CP. PA partagent Te 4éme quadrant ACP en
5 domaines, comme le montre la fiqurg 4.8.. Dans chacun de ces 6§ domaines

ey —— o~
on peut classer les distances PgA R PgP R PgC comme 1'indique le tableau

suivant.
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Domaine C]assement' Nouveau domaine
0 0 0
1 P2A < P2C < P2P
I
0 0 n
2 PZC < PZA < P2P
0 0 0
3 P2C < P2P < P2A
11
0 0 0
0 0 0
5 P.P < P,A < P.C
2 e 11
0 0 0
6 P2A < PZP < P2C

Puisque Mim est la plus grande des 3 valeurs, Mim est définie par
une seule distance anqulaire, selon le domaine.

Domaine Mim
1 POP
1 o

11 POc

Le calcul littéral est possible.
Si (Cl s C2 R C3) sont les cosinus directeurs de Pg

1/2
. = 2673 Leuk avec CHRL =23 aZc | A (4 k? e k) + 1,
1 2 2 3a ¢
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.

SYSTEME HEXAGONAL

ZINC . :
A = 2.664 C = 4.945 C/A = 1.856
O,L '

ETAT STANDARD

Figure 4.9. : Lorsque P? est sur le coté AB de Tl, les 3 pdles les plus

0

voisins de Tl sont P? . P3 et Pg .
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C, = Z8C  (2h + K)/CHKL
2
2
¢, = L3 1o
2
AN - /_ i
Alors PO = Acos | 2573 /et J
. 2 -
SN B 2 /A 7]
P0A = acos | 272 1/cmi
. 2 _
N0 - ' -
pJc = acos | 2& (2 + k)/CHKEJ
2

IR
La plus petite des 3 valeurs angulaires P2P R PZA R PZC est la valeur

commune & ces 3 distances angulaires lorsque Pg est placé au point
d'intersection des 3 médiatrices de AC , PC , PA.

Alors ’Egi = 54°74,

Le plus petit M.P.D.S. hexagonal est donc 54°74.

1V.4.2, Cas particuliers

P? sur le coté AB de Tl

P? est confondu avec Pg , ce qui veut dire aque h = k.
Comme le montre la figure 4.9., les 3 pbles les plus voisins de Tl sont
P? . Pg , Pg. I1 n'y a qu'un seul domaine sur Tl et "im est Ta plus

grande des 9 distances angulaires

~ ~ ~
P?A , P?B , P?c avec i=1,3,4.

“Y
Cette valeur maximale est ch = 90°. Donc "Nim = 90°. Mais alors on
peut envisager la possibilité de n'utiliser que 2 pdles pour définir
1'orientation, car Pg est dans un plan de symétrie du cristal. Le pﬁ]j



Figure 4.10.
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SYSTEME HEXAGONAL
ZINC .
A= 2.664 C = 4.945 C/A = 1.856
D,L

t

ETAT STANDARD

: Lorsque P? est sur le coté AC de T1, les 3 pdles les plus

voisins de Tl sont P?, P2 et Pg .




- 223 -
= AN N o 0 =
d associer a P1 est P6 , symétrique de Pl nar rapport & A. Les
distances anqulaires de Pg aux sommets de Tl se classent alors comme

suit :
o “TNS 0 =~
PgA < ch < PgB avec PgB > 90°

Cette solution n'est donc pas intéressante.
L'analyse nécessite donc une figure comnléte.

sur le coté BC de T1

~—~

Ce cas n'a de particulier que le fait que PgA = 90°. Donc S 90°

et 1'analyse nécessite éaalement une figure compléte.

P, sur le coté CA de T1

P? est confondu avec Pg, ce qui implique que h = ).

Comme le montre la figure 4.10., les 3 pdles les plus voisins de Tl
sont P? R Pg . Pg .11 n'y a qu'un seul domaine sur Tl et Mim est la

plus grande des 9 distances angulaires :

N s >

P?A , P?B , P?c avec i=1,2,5.

—

Cette plus grande valeur est ch = 90°. Donc Mim = 90°.

On peut ,comme précédemment, choisir 2 néles seulement puisque P?
est donc un plan de symétrie du cristal. Mais Pg, symétrique de P? par

rapport a A, est tel que PgC > 90° . On ne nagne donc rien.

L'analyse nécessite donc une figure compléte.

Au total, les 3 cas particuliers nécessitent tous trois des figures
de pdles complétes pour 1'analyse.

- Or peut résumer trés simplement les résultats précédents selon
la multiplicité du p6le, par le tableau suivant :

multiplicité figure

mg 12 compléte

m= 24 incompléte
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Matériau pagg“?:”es (hk1) M.P.D.S.
maille
hexagonal a =quelconque| 1012 90°
compact c = 1.633 x a | 2231 90°
¢/a= 1.633 1121 90°
3141 81°63
2132 68°15
1233 58°98
Zinc . 1012 90°
a=2.664A 3141 82°63
- 4.945 A 2132 " 70°57
c/a= 1.856 1233 62°12
Titane a=2.90A | 1012 90°
c= 4.683 R
¢/a= 1.587 3131 81°40
2132 67°59
1233 58°26
Zirconium a = 3.232 10.2 90°
c = 5.147 31.1 81,42°
c/a= 1.593 21.2 67,65°
12.3 58,34°

TABLEAU T.4.1. :

M.P.D.S. de quelques matériaux

pour différentes figures.
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IV.4.3. Résultats

Le tableau T.4.1. donne quelques résultats selon le matériau et
selon Ta famille de plans.

IV.5. CALCUL DES MATRICES o{hk1}

Le principe du calcul est identique & celui que nous avons
imaginé pour le cas du systéme cubique, en classe m3m.

Les différences principales sont les suivantes :

- Tes 1limites du triangle T1 sont différentes

- le découpage du triangle est différent

- Tes limitations du balayage selon la position de 1'axe
de rotation sont donc différentes.

Ces trois différences conduisent & batir un programme de calcul
différent, mais conservant 1la méme architecture que celui utilisé pour

le cas m3m.

IV.5.1. Choix de la taille de la matrice o{hkl}

Un probléme important est celui du choix de 1a taille de la matrice.

Si 1'on veut rester "homogéne" avec le découpage choisi en systéme
cubique m3m, les classes d'équivalence de 1'espace d'orientation doivent
avoir méme volume en systéme hexagonal et en systéme cubique. Alors les
résolutions sont comparables. Cela impose que les classes d'axes de fibres
Gi et Gg aient méme aire en systéme hexagonal et en systéme cubique. Or,
1'aire du triangle unitaire hexagonal est le double de celle du triangle
unitaire cubique. Le découpage du triangle uvnitaire hexagonal doit donc
avoir un nombre de classes d'équivalence double de celui du triangle
unitaire cubique.

Par exemple, si le triangle cubique est partagé en 36 cases, le
triangle hexagonal doit étre partagé en 72 cases d'aire égale. Avec le
méme découpage selon le paramdtre ¢ , hauteur du prisme ou du cylindre,
(az = 10° <> 2.MUMAX = 72), on obtient un nombre de classes d'orientation
double de celui obtenu en systéme cubique m3m.



.
",

Classe m3m 6/m mm
Taille MUMAXT | MMAX KMAX LMAX MUMAXT MMAX KMAX LMAX
30 36 18 72
1080 1296
Ag=20° | An=5° AE=5°
28 36 18 72 42 l 60 36 90
1008 1296 2520 3240
Az=20° An=5° | AE=5° Az=12° | An=2,5°| Ag=4°
36 22 36 90 72 72 45 144
2592 3240 5184 6480
Az=10° An=2,5°|AE=4° Az=10° | An=2° | AE=2,5°
4y 120 45 144
5400 6480
Ar=6° An=2° AE=2,5° | { [

TABLEAU T.4.2.

les 2 classes m3m et 6/m mm.

: Tableau comparatif des choix de taille de matrice, pour

- 92¢ -
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Nous avons alors imaginé un classement des matrices o{hkl} par
taille, chaque taille correspondant & la méme résolution dans 1'espace
d'orientation, c'est-a-dire pour le vecteur texture Y, quelle que soit
la classe cristalline. Pour une méme résolution expérimentale, c'est-
i-dire pour la méme taille de matrice, i1 y a donc 2 fois plus de
classes d'orientations, donc 2 fois plus de classes de péles sur la
figure de péles, c'est-a-dire 4 fois plus de termes dans la matrice.
Autrement dit, pour obtenir la méme résolution sur le résultat, il
nous faut doubler la résolution expérimentale, c'est-a-dire la résolu-
tion sur la figure de ndoles, d'un systéme au suivant.

Le tableau T.4.2. résume les choix que nous avons effectues.

IV.5.2. Résultats obtenus

Nous donnons ici quelques résultats de calcul de matrices [o{hk1}]

concernant le titane.
11 s'agit de matrice o{011} correspondant au plan qui diffracte le plus.

Ces résultats sont résumés dans le tableau suivant :

tailles
a{01.1} '
0 2
Erreur_maxima]e
- sur les lignes - 0,21 % - 0,30%

- sur les colonnes - 0,48 % -1,14 %

Nombre total de termes 1 399 680 33 592 320

Nombre de termes non nuls 124 272 878 328

Densité 8,88 % 2,61 %

Temps de calcul 27 min 08 59 min 14




TITANE. F.P.D. ELEMENTAIRE DE LL"OR 478.

LE 03/11/81 oL

e
FIGURE DE POLES O 1-1 1 RECALCULEE -

NIVEAL
NIVEAL
NIVEAU
NIVEAL
NIVEAU
NIVEAU
NIVEAY
NIVEAY
NIVEAY
NIVEAY 4

1
2
3
4
5
6 .02
?
8
]
0

Figure 4.11. : Figure de pdles &lémentaires {10.1}

' » [
de 1l'orientation Y478 .

SYSTEME HEXAGONAL
TITANE. ORIENTATION 478.
A= 2950 C = 4.683 C/A = 1.587
D.L

* 11.25 » 57.66 « 190.00 =

ORIENTATICON SELON RUER

Figure 4.12. : Figure de pSles {10.1} de 1'orientation

(11,25 ; 57,66 ; 190,00).

- 822 -
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IV.6. FIGURES DE POLES ELEMENTAIRES

A titre de test de la matrice o{hkl}, nous avons tracé la fiqure
élémentaire d'une orientation quelconque, 1'orientation 478, en taille 0.

Nous tragons alors 1a figure de pdles {01.1} de 1'orientation 478,

X = EﬂOl.lﬂ .Y

Toutes les composantes de Y sont nulles, sauf Y478 qui vaut 1

- obtenue par

Y478 = 1-
La figure 4.11. montre le résultat obtenu, avec 10 niveaux régu-
liérement répartis.

A titre de vérification, pour savoir si les taches sont a leur
bonne place, nous allons tracer la fiqure de p6les de 1'orientation
individuelle (¥,A,z) correspondant au centre de la case d'orientation.

I1 est facile de retrouver les paramétres de 1'orientaiion 478.
En effet :

478 = MMAX % (MU - 1) + NU
=36 % 13 + 10
Donc MU = 14 , NU = 10.

Le centre de la case d'axes de fibre 14 a pour coordonnées
vy = 11,25° x = 57,66°
La tranche NU correspond a

z = (NU - 1) % Az + Ag/2
Csoit dci ¢ = 190°.
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- ICURE DE POLES 0 1-1 1 RECALCULEE

TITANE. F.P.D.- FLEMENTAIRE DE L.“OR 478. NEveAg ua
Nivi AL -01

D.L NIVEAU 3 .01

LE 03/11/81 NIVEAT 4 02

l?_ NIVEAU .02

) NIVEAU 6 .02

e = MIVIEAD 7 03

// MNIVEAS 8 .03

/ NIVEAU 8 .04

NIVEA) 0 04

Figure 4.13. : Superposition des figures 4.12. et 4.13. montrant une

bonne coincidence entre la figure de pdles &lémentaire
de Y478 et 1'orientation individuelle correspondant au

milieu de la classe 478.
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Les paramétres du centre de la case sont donc :

(11,25 - 57,66 - 190°00).

La figure 4.12. montre le tracé de la figure de pdles {01.1} de
cette orientation individuelle.

Reste alors a superposer les 2 figures pour voir la coincidence.

La figure 4.13. montre cette superposition et 1'excellente coTncidence
des péles avec le centre des taches.

IV.7. CALCUL DU VECTEUR TEXTURE Y

Le vecteur texture Y est calculé par la méthode d'inversion de
DURAND /4.1/ qu'a déja utilisée RUER /4.2/ pour le systéme cubique m3m.

=

Dans ce calcul itératif, nous injectons @ chaque itération :

- la condition de positivité de toute composante Y (Yi <0 ,i=1,n).
Si une composante est négative, elle est automatiquement mise a 2éro.

- 1a condition de nullité des composantes Yi correspondant aux
domaines zéro de la figure de pdles. Rappelons le principe de ce procédé /4.3/.

A tout domaine zéro de la figure de pdles correspond un certain nombre
de valeurs Xp = 0.

Si Xp =0 et si %pn # 0, alors Yn = 0, puisque selon le produit
matriciel

= =0 .
Xp E %on Yn

Cette condition permet de trouver un certain nombre de composantes
nulles de Y. Ce nombre trouvé est inférieur ou égal au nombre total de
composantes nulles de Y. Pour trouver toutes les composantes nulles de Y,
i1 faudrait que tous les termes de la matrice o soient eux-mémes non nuls,
ce qui n'est pas le cas puisque 1a matrice est creuse. Les "o composantes
nulles de Y réduisent le rang du systéme linéaire, ce qui a un double effet :

% accélérer la convergence
£ rendre la solution unique, si le nombre de composantes nulles
est suffisant.
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- le partage des composantes Yn en composantes principales et
composantes secondaires, comme 1'ont proposé D. RUER et R. BARO /4.4/.

A chague itération, les composantes de Y sont partagées en 2 groupes :

-

% les composantes principales Yp correspondant chacune & une figure
de pdles d'intensité supérieure ou égale d une certaine valeur ¢ , valeur

que 1'on peut considérer comme fond continu.

% les composantes secondaires YS correspondant & des figures de péles
d'intensité inférieure & la valeur e pour fond continu.

Toutes les composantes secondaires YS ont méme volume qui est le
volume secondaire - c'est-a-dire la différence entre le volume total et
le volume des composantes principales - divisé par le nombre de composantes
secondaires. s ‘

A chaque itération, la limite e fixée pour~fond continu sur la
figure de péles diminue, ce qui améne un nombre de plus en plus élevé de
composantes principales. Les composantes secondaires restantes, apres
analyse, sont considérées comme correspondant au fond continu de la fiqure,
non analysable quel que soit le procédé d'inversion.

1V.8. EXEMPLE D'ANALYSE

Nous avons recherché la texture d'une tdle trés fortement laminée
(taux de réduction = 95 %), & 1'aide d'une seule figure de pdles.

La recherche du M.P.D.S. déja effectuée nous indique que pour un
traitement & 1'aide d'une seule figure, nous devons choisir une famille de
nlans de multiplicité 24. Si de plus on veut une bonne séparation des taches
de diffraction, il faut choisir la famille de plans présentant la plus
forte diffraction. '
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Figure 4.14., : Fiche A.S.T.M. du titane.
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Pour 1a commodité de la collecte des données, nous avons préféré
effectuer une analyse avec une seule figure incompléte, en réflexion.

La fiche A.S.T.M. du titane (figure 4.14) nous indique que,pratiauement,

seuls 2 plans peuvent peut-étre convenir :

- les plans {213} avec I/I0 = 12%. Mais la distance entre plans
(d = 0,8211 A) conduit & 2.0 = 139,72°, valeur trop forte pour notre
goniométre LUCKE qui impose une limite supérieure de 108°.

- les plans {211} avec I/I0 11%. La distance entre plans
1égérement plus grande (d = 0,9458 A) conduit & une valeur plus faible

o

de 2.0 = 109,11°, valeur cependant encore trop forte pour le goniométre.

Toutes les autres familles de plans de multiplicité 24 ont des
valeurs 2.0 encore plus grandes et des rapports I/IO encore plus faitles.
Elles ne conviennent donc pas.

Nous n'avons donc pas la possibilité matérielle d'effectuer une
analyse exacte avec une figure incompléte. Mais i1 s'agissait pour nous
simplement de tester le bon fonctionnement de la méthode, c'est-a-dire :

- de savoir si notre chaine d'analyse était exacte:
- d'optimiser ensuite nos proarammes pour obtenir un temps de
calcul le plus court possible.

Nous avons donc effectué un traitement avec une seule fiaure
incompléte, mais qui diffracte hien. Le résultat est 1égérement inexact
- i1 manque en effet,que1ques'composantes de texture - mais le test reste
parfaitement valable.

Nous avons choisi la figure {01.1} car c'est elle qui diffracte le

=

plus (I/In = 100%), mais en limitant cette fiqure & un rayon angulaire de
80°.
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FIGURE DE POLES 0O 1-1 1 EXPER IMENTALLE

TITANE ALPHA.

NIVEAUC1) = 8.700

Figure 4.15. : Figure de pdles {01.1} expérimentale d'une téle

laminée de titane.
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Résultats concernant les matrices
I11s ont été donnés en IV.5.2.

Choix de la taille

Figure_de_pdles_expérimentale
La fioure {01.1} expérimentale a €té mesurée par balavage, avec un
découpage en 36 couronnes de 2,5° chacune, partagée elle-méme en 72 classes
de 5°. Les données ont donc été interpolées pour chtenir les valeurs
d'entrée correspondant & un découpace en 45 couronras de 2°, chacune étant
i son tout partaaée en 144 cases de 2,5°. Notre prcgramme d'analyse internole
automatiquement si le découpage d'entrée n'est pas celui correspondant a la
taiile de la matrice choisie.

La fiqure expérimentale est tracée apres interpolation. Elle corresnond
donc aux données effectivement analysées. La figure 4.15. montre cette figure
de pdles expérimentale.

On peut résumer les résultats de 1'analyse dans le tableau suivant :

Nombre d'itérations 15
Nombre de composantes nulles 19
Résidu 7,64

Temps de calcul 15 minutes
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FIGURE DE POLES 0 1-1 1 RECALCULEE

TITANE ALPHA.

NIVEALC1) = 6-900 RESIDU = 7-56

Figure 4.16. : Figure de pdles {01.1} recalculée & partir de la figure

expérimentale de la figure 4.15.
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Connaissant le vecteur texture Y, nous pouvons évidemment recalculer
toute figure de pdles par la relation fondamentale :

X = [E{hk]{] .Y

La figure 4.16. montre la figure {01.1} recalculée, tracée avec 10
niveaux égaux aux 10 niveaux de la figure expérimentale.

pd-d it = B IS LRS- -2 PUY= B il o Rk d it - e - —— - -

La comparaison montre une bonne concordance. Les taches sont
correctement placées et les lignes de niveau ont méme allure.

Conclusion

La bonne convergence du processus itératif, le faible résidu qui en
résulte et la bonne concordance entre figure expérimentale et fiqure
recalculée nous montrent que le test que nous nous étions proposé est
satisfaisant. Pour tester les aqualités de la méthode elle-méme hous avons
préféré utiliser un échantillon de calcite de réseau trigonal. Cette étude
fera 1'objet du chapitre V.

IV.9. TRAITEMENT AVEC 2 FIGURES INCOMPLETES

Dans un cas comme celui que nous venons d'analyser, i1 faudrait
enregistrer une deuxiéme fiqure de péles expérimentale incompléte et
effectuer 1'analyse avec 2 figures incomplétes. Cependant se pose un
probléme difficile de norme des fiaures incomplétes, que nous n'avons pas
encore résolu.

Nous donnons donc simplement le principe duv traitement.
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Soit X1 (h1 k1 11) et X2(h2 k2 12) 2 fiaures de pdles incomplétes,
mesurées toutes les 2 avec le méme découpage. Nous calculons alors Tes matrices

La matrice o qui nous sert pour 1'analyse est obtenue par juxtapo-

sition des 2 matrices 9y et g5 1imitées chacune 3 un nombre de couronnes
égal au nombre de couronnes correspondant de la fiqure de pdles.

La relation fondamentale se schématise alors par :

1 1 n }
LX) ' o1 3
p1 pl ~
______ S S 'y
1 1 n :
R ' ©2 .

! )

p2 p2 n

et le traitement s'effectue avec le méme programme.

Nous avons testé cette méthode avec des ensembles de 3 fiqures
axiales complétes, en systéme triclinique /11.1./. Les fiaures é&tant complétes,
i1 n'y a aucun probléme de normalisation et le traitement s'effectue sans
difficulté particuliére.
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CHAPITRE V

- APPLICATION AUX MATERIAUX DU SYSTEME TRIGONAL 3 2/m -

V.1.

v.2.

V.3.

V.4.

V.5.

V.6.

V.7.

V.8.

INTRODUCTION
ETAT STANDARD OU DE REFERENCE
DOMAINE DES ORIENTATIONS

M.P.D.S.
V.4.1. Cas général (h £k # 1)
V.4.2. Cas particuliers
V.4.3. Résultats

CALCUL DES MATRICES of{hk1}
V.5.1. Choix de 1a taille
V.5.2. Résultats

FIGURES DE POLES ELEMENTAIRES
CALCUL DU VECTEUR TEXTURE Y

ETUDE PARTICULIERE D'UN ECHANTILLON TEMOIN DE CALCITE
V.8.1. Vecteur initial Y
.8.2. Les matrices 0{012} de la calcite
.8.3. Figures de p61és des 161 orientations individuelles
.8.4. Comment obtenir les "figures de pdles expérimentales" ?
.8.5. Analyse des figures expérimentales
.8.6. Figures de péles recalculées
.8.7. 0.D.F.

< <<
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V.1. INTRODUCTION

Le but de ce chapitre est double : )

1. montrer que la méthode vectorielle reste praticable en systéme trigonal
3 2/m, bien que la taille des matrices soit dé&ja importante si 1'on veut
une bonne résolution;

2. tester globalement 1a méthode, en particulier toute la chaine des
calculs, au moyen d'un échantillon témoin.

En ce qui concerne le premier point, une partition de 1'espace des
orientations déduite de celle du systéme trigonal 6/m mm par symétrie et
un choix de taille de matrices en accord avec les choix déja effectués
pour les classes cubiques m3m et hexagonale 6/m mm nous permettent le
calcul de n'importe quelle matrice o{hkl} en systéme trigonal 3 2/m.

Le seul probléme est de nature informatique : & 1'intérieur d'une méme
taille - c'est-a-dire & égalité de résolution sur Y - les matrices
trigonales sont en gros 4 fois plus volumineuses que les matrices hexa-
gonales correspondantes. I1 y a donc lieu de soigner 1'optimisation de
la durée de toute 1a chaine d'analyse, si 1'on ne veut pas atteindre un
temps de calcul prohibitif.

Pour le second point, 1'échantillon témoin qui nous permet de
tester 1'ensemble de notre chaine de calcul est un échantillon de
calcite pour lequel le Professeur H.R. WENKX a pu mesurer optiquement
161 orientations individuelles. I1 est donc possible, connaissant ces 161
orientations, de calculer n'importe quelle figure de p6les X{hk1} selon
la relation fondamentale de la méthode vectorielle

X = [o{hk1}] - Y
La figure X{hk1} ainsi obtenue est alors analysée comme une

figure de pdles expérimentale ordinaire. Le résultat de 1'analyse - soit Y -
doit étre aussi voisin que possible de la valeur Y0 initiale.

H.R. WENK, Laboratoire de Géophysique, Université de Berkeley, U.S.A.



- 246 -

k
i
a
1 2
—
] ¢¥—
‘igure 5.1. ¢ Le cristal trigonal en position Figure 5.2. : Projection sur le plan de
de référence est planté sur sa base du cristal trigonal.

diagonale.

Figure 5.3. : Le rep@re macroscopique est défini par les 3 vecteurs

(? . ? s K) alors que le repére trigonal oblique est

.. — — —
défini par les 3 vecteurs (a] > 25 a3).
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Cette vérification nous parait extrémement importante. Elle
montre en particulier qu'une fiqure de péles compléte - qui constitue
le M.P.D.S. en systéme trigonal 3 2/m - permet de trouver la texture
d'un &chantillon polycristallin avec une bonne exactitude.

V.2. ETAT STANDARD OU DE REFERENCE

Nous avons choisi au chapitre précédent (IV.2.) la position du
cristal hexagonal et la position "reverse" correspondante du cristal
trigonal pour que les deux cristaux soient symétriques par rapport au
plan transverse (ﬁfg s Gﬁg). Nous avons alors donné des expressions de
Met M-1 » matrices de passage direct et inverse des indices trigonaux
aux indices hexagonaux.

Le cristal trigonal, en position de référence, est planté sur
diagonale, qui est en position verticale, comme le montre la figqure
5.1. Cette diagonale est un axe d'ordre 3. La figure 5.2. montre la
vue de dessus du cristal et le choix des axes que nous avons effectué .

Le repére macroscopique orthonormé étant défini par les 3 vecteurs
unitaires (T ., 3, ?) et le repére trigonal oblique par les 3 vecteurs
(EI ,'5; s 3;) comme le montre la figure 5.3., rappelons rapidement les

relations de base :

0 - a sin a/2 a sin ao/2
a 2673 (in o/2 a, 1-2 sina/2 ag -2 sin /2
3 V3 Y3
a cos § a cos 6§ a cos §




SYSTEME TRIGONAL SYsicME RHOMBOEDR | QUE
CALC!TE. CALC!TE -

D L

INDICES RHOMBOECR 'QUE T

ETAT STANDARD ETAT STANDARD

- 8v¢ -

Figure 5.4. : Les pdoles {01.2} repérés par leurs indices hexagonaux de BRAVAIS

sont les pdles {114} en indices rhomboé&driques.
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Si V est 1e volume de la maille &

—> 2 -

a¥ = & 2 sin $cos 5§ 3 + g-'{Esin ox
v 2 3 2

— 2 | 2

b* =2 |-/3sin%cos 57 -sindcos s+ Zl/—g--sin 2%
v 2 2 3 2

— 2 [ 2

*-2 | 3sin%cos 67 -sindcoss ]+ 273 sin -2 K
v 2 2 3 2

La normale unitaire au plan (hk1) s'exprime donc par :

—

*
Chkt

—

* ., ok 1
= dy (ha™ + kb™+1c%)

dhk1 étant la distance entre 2 plans hkl voisins.

v

4ok

En posant CHKL

Y

a2 th s k2 +1%) sin 2 o 4 2 (hk + K1 + h1)(cos?a - cos a)J

les cosinus directeurs des pdles ont pour expression

¢, = /3 sin2 cos § (-k + 1)/CHKL
2

C, = sin2 cos s (2h - k - 1)/CHKL
2

. 2

C, = 23 0 2% (h 4k + 1)/CHKL

3 2
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SYSTEME TR !GONAL

CALCITE.
A = 4.390 C = 17.064 C/A = 3.42Q0

ETAT STANDARD

Figure 5.5. : Les 3 pdles {(132k), (321k),(213k)} obtenus par permutation
circulaire des indices hki se correspondent dans la rotation

d'ordre 3.

A
K

Figure 5.6. : Eléments de symétrie du réseau trigonal 3/m et domaine

{T1 + T2} des axes de fibre.
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Les indices (hk1) utilisés dans ce calcul sont les indices rhomboé-
driques. En général les cristallographes préférent utiliser les indices
hexagonaux, car ils permettent de projeter plus facilement sur le plan
de base. Par contre, les indices rhomboédriques permettent de reconnaitre
plus facilement les plans cristallographiquement équivalents. Tous nos
programmes sont batis avec 1'une et 1'autre indexation. Rappelons que
notre programme de tragage des p6les d'une orientation individuelle
permet T'indexation des péles soit avec des indices rhomboédriques, soit
avec des indices hexagonaux.

Nous avons déja donné des exemples de double indexation (cas de
T'hématite - figure 1.32 - et du titane - figure 4.3. -). La fiqure 5.4.
montre 1'indexation des péles {01.2} selon BRAVAIS ou pdles {114} en

indices rhomboédriques.
Dans la suite de ce chapitre, nous utilisons les indices hexagonaux

ou de BRAVAIS (hkil). ITs nous permettent de retrouver immédiatement les
indices des plans qui se déduisent les uns des autres par la rotation
d'ordre 3. La figure 5.5. montre en effet que les 3 pdles {(132k),(321k),
(213k)}obtenus par permutation circulaire des indices hki se correspondent

dans 1a rotation d'ordre 3.

V.3. DOMAINE DES ORIENTATIONS

Comme nous 1'avons montré en (I1.5.3.), le domaine G* des axes
de fibre pour les cristaux de la classe 3 2/m se compose des 2 triangles .
{T1 + T2}, limités respectivement par les péles {A = [0001], B = [1100],
¢ = [0110] et {[0001], [1010], [0110]}, comme Te montre Ta figure 5.6.

Partition de T1

Tl recouvre 2 triangles unitaires de la classe hexagonale 6/m mm.
Nous conservons donc le méme découpage du triangle unitaire et nous
complétons le découpage de T1 par symétrie par rapport au plan [1010],
ou plan bissecteur de BAC.

La numérotation que nous adoptons pour les cases ainsi délimitées

est :
- pour la partie coincidant avec le triangle unitaire hexagonal ,

1la méme qu'en classe hexagonale
- pour la partie symétrique par rapport au plan [IOTQ], une

numérotation symétrique.
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PARTAGE DU 7.0 TRIGONAL E PARTAGE U 1.4, TRIGONAL EN

40 CASFS D MIRE EGALE 60 CASES D AIRE EGALE

PARTAGE DU T.U. TRIGONAL EN

PARTAGE DU T.U. TRIGONAL EN

84 CASES D AIRE FOALE 112 CASES D AIRE EGAE




I1 y a donc un total de 2 % KMAX % (KMAX + 1) cases de méme aire

sur T1. Ce nombre appartient donc & la progression :

40 , 60 , 84 , 112 , 144 ...

Les figures 5.6.a,b,c montrent les découpages que nous utilisons,
avec la numérotation des cases.

V.4. MINIMUM POLE DENSITY SET OU M.P.D.S.

Seuls les p61és {0001} ont une multiplicité 2. Comme en classe
hexagonale 6/m mm, la figure de pdles {0001} est la fiqgure de pdles
inverse de la normale de 1'échantillon.

Par contre, tous les autres pdles ont une multiplicité 6 ou 12
(6 s'ils sont sur une limite de T1, 12 s'ils sont & 1'intérieur). I1 y a
donc toujours au moins 3 pdles sur ZE . Toute figure de p61es'comp1éte
contient donc tout le M.P.D.S..

Le calcul du M.P.D.S. peut - comme en hexagonal - s'effectuer de
deux fagons :
- soit par 1'informatique, & 1'aide de notre programme général;

- soit géométriquement.

V.4.1. Cas général ( h # k £ 1)

Soit ta figure de pdles {hkil} avec i = -(h+k), avec indexation
hexagonale.

Considérons alors les 5 p6les les plus proches de Tl, comme le
montre la figure 5.8.. Leurs paramétres sont donnés dans le tableau suivant :
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SYSTEME TRIGONAL

CALCITE.
A = 4.390 C = 17.064 C/A = 3.420
DL

ETAT STANDARD

Figure 5.8. : Les 5 pdles P? les plus proches de Tl occupent les positions
indiquées.

AJ est symétrique de AP? par rapport & la bissectrice de BAC.
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—_—
Pole P? Indices Position Angle (AC,E;?
P kihl | intérieur a T1 o
Pg jkh1 symétrique de P? plan [1120] g%—-"a
0 S ey 0 ==
P3 khil symétrique de P;| plan [2110] - o
0 . - 0 . 21
P4 hkil transformé de P1 rotation (ON0 3) o + 210/3
0 0 —
P5 ihk1 transformé de P, rotation (ONj» -39 a - 21/3

De toutes les combinaisons de ces pdles 2 & 2, seules 2 combinaisons
ont leur médiatrice & 1'intérieur de T1 :

- la combinaison Pg P3 dont la médiatrice AJ fa1t 1'angle /3 - «
avec AC. Cette médiatrice est donc symétrique de AP1 par rapport & la

bissectrice de 1'angle CAB;

- Ja combinaison Pg Pg , de médiatrice AP? .

Ces 3 médiatrices partagent Tl en 3 domaines, comme e montre la
figure 5.8.. La classification par ordre croissant des distances NPi
(N=point quelconque du domaine T1) est différente selon le domaine.

Cette classification est la suivante :

Domaine Ordre croissant des distances angulaires NP?
0 0 0 0 0
1 P1 P2 P3 P4 PS
0 0 0 0 0
2 P1 Py P3 Pa Pe
0 0 0 0 0
3 Pl P3 Py P5 Pa
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SYSTEME TRIGONAL

CALCITE.
A = 4.3830 C = 17.064 C/A = 3.420
D L

ETAT STANDARD

Figure 5.9. : Selon que P? est dans T.U.] ou T.U.2 de Tl1, la distance

angulaire B"P. est supérieure ou inférieure @ la distance
—,

angulaire B'P, , respectivement.

1
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Puisque une orientation est définie par 3 pdles, nous choisissons
les 3 plus proches de N, c'est-d-dire les 3 premiers de la classification,

soit :
- P? Pg Pg pour le domaine 1
- p? pg Pg pour le domaine {2 + 3}

—~

Dans le domaine {1} , NPg est maximal lorsque N est en A 6u B

P
Dans le domaine {2 + 3} , NPg est maximal 1orsque N est en Aou C.

Au total, puisque PgA = PgA, pour trouver Mim c'est-a-dire la
plus grande de ces 4 valeurs angulaires, reste uniquement d comparer les

3 distances angulaires :
> v > —

0 0 0
AP2 R BP3 s CP2 .

Comme le montre la figure 5.8. : —~

- par symétrie par rapport & AC (plan 2110) BPg = B'P?

/").

—

- par symétrie par rapport & AB (plan 1120) CPg = B"P?

I1 est alors facile de classer ces 3 distances selon la position de P?
dans TUl ou TU2. ‘

)\

| Si P? est dans TUl, P?B“ est 1a plus grande des 3 valeurs. Elle est

| | supérieure a 90°.
\ —~»

Si P? est dans TU2, P?B' est la plus grande des 3 va]eUrs. Elle est

supérieure a 90°
~

Si P? est sur la bissectrice de BAC , P?B’ = p?Bu = 90°.

Dans les trois cas, Nyyp, = 90°. I1 faut donb une figure compléte
\ pour effectuer 1'analyse.



SYSTEME TRIGONAL ‘ SYSTEME TRIGONAL
CALCITE. CALCITE.

| A= 4.990 C = 17.064 C/A = 3.420 A= 4.990 C = 17.064
D,L

C/A = 3.420

D,L

- 86¢ -

ETAT STANDARD ' | ETAT STANDARD

Figure 5.10. : PSles {1102} dans 1'&tat standard. ' Figure 5.11. : P8les {1011} dans 1'&tat standard.



- 259 -

V.4.2. Cas particuliers

P? est sur le coté AB de Tl

La multiplicité n'est plus que de 6 et il y a 3 pdles ZE . Ces trois
pdles sont disposés comme 1'indique la figure 5. 10.
Donc, "im = 90°.

P? est sur le c6té BC de T1

I1y a 3 pdles sur zE d 90° de A.
Alors,

P?\est sur Te coté AC de T1

- S - e e ST = e R e s e e

Il y a 3 péles sur ZE » disposés comme 1'indique la figure 5.11..
Alors, ‘

V.4.3. Récapitulation

Au total et en résumé, i1 faut donc toujours 1 figure compléte
pour effectuer 1'analyse.




Tableau T.5.4.

: Tableau comparatif des choix de taille de matrice, pour les 3 classes traitées.

.\\\

Classe m3m 6/m mm 3 2/m
Taille \\\\\\\\; MUMAXT | MMAX KMAX | LMAX | MUMAXT | MMAX | KkMAX | LMAX | MUMAXT | wmax | KkMAX | LMax
~.
40 36 18 72
. 1 T las0 1206
| Az=20° | An=5° | A£=5°
| |
30 36 18 72 60 48 36 90
0 1080 1296 2880 3240
Az=20° | An=5° Ag=5° Az=15° | An=2,5°| Ag=4°
28 36 18 72 42 60 36 190 84 72 45 144
! 1008 1296 2520 3240 6048 6480
82=20° | An=5° |[a£=5° az=12° | an=2,5°| ne=4° Az=10° | an=45° | A£=2,5°
36 72 36 90 72 72 45 144
2 2592 3240 5184 6480
Az=10° An=2,5°|AE=4° Az=10° | An=2° AE=2,5°
* | |
45 | 120 45 144
| 3 a0 “ow0
l Az=6° | an=2° ‘A£=2,5° I D

- 09¢ -
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V.5. CALCUL DES MATRICES of{hkl}

I1 y a moins de difficultés & passer de la classe hexagonale
6/m mm a la classe trigonale 3 2/m qu'a passer de la classe cubique
m3m & la classe hexagonale 6/m mm.

En effet, si le triangle Tl est deux fois plus grand, le découpage
reste le méme. Evidemment les fichiers obtenus sont plus volumineux et

corrélativement, les temps de calcul augmentent.

V.5.1. Choix de la taille de la matrice

Le domaine GT des axes de fibre, ou triangle T1, étant 2 fois
plus grand qu'en systéme hexagonal 6/m mm, pour rester "homogéne" avec
les classes hexagonale et cubique déja traitées, il faut doubler le
nombre de cases du découpage de 1'espace des pGles pour obtenir la méme
résolution.

On va donc, comme en cubique et en hexagonal, définir des "tailles"
et i1 y aura 1 taille de différence entre hexagonal et trigonal, a
résolution égale. Par exemple, la taille 1 cubique correspond 3 la taille
0 hexagonale et a la taille -1 trigonale.

Le tableau T.5.4. suivant résume donc les choix que nous avons
effectués.
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FIGURE DE POLES 1 0 . 2 EXP. NORMEE

CA4S59 . TAILLE -1 NIVEAU 1 .470
oL NIVEAU 2 939

. NIVEAU 3  1.409

LE 09/03/81 A NIVEAU 4 1.878
NIVEAU 5 2.348

: NIVEAU 6 2.818

NIVEAU 7 3.287

. NIVEAU 8 3.757

NIVEAU 8 4.226

NIVEAU 10 .4.649

Figure 5.13. : Figure de pdles {10.2} calculée d'un &chantillon de

calcite et tracée avec des cases mal proportionnées

(An = 2° , AE = 10°).
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FIGURE DE POLES O 1

CALCITE CA459. TAILLE -1.

LE 16/09/81 D-L

2 EXP. NORMEE

NIVEAU
NIVEAU
NIVEAU
NI VEAU
N1VEAU
NIVEAU
NIVEAU
NIiVEAU
NIVEAU
NIVEAU 1

.389

1.168
1.557
1.946
2.335

Figure 5.14. : Figure de pGles {10.2} correspondant & la méme O.D.F. Y.

que la figure 5.13., mais tracée avec des cases

(An = 2,5° , AE = 4°).
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Le choix de 1a taille des cases n'est pas simple si 1'on veut
conserver une bonne correspondance entre taille et une résolution double
d'une taille @ la suivante.

I1 faut en effet que les cases restent proportionnées, c'est-a-
dire aient méme &tendue selon chaque paramétre. L'effet d'une disproportion
sur un paramétre est facile 3 observer sur une figure de pdles.

La figure 5.12. montre un mauvais choix de découpage de la figure
de poles. I1 y a KMAX = 45 couronnes pour LMAX = 36 cases par couronne.
Chague case a donc une dimension de 2 degrés selon n colatitude, pour
une dimension de 10 degrés selon £ longitude. La figure de pdles obtenue
a 1'allure d'escargot : les courbes de niveaux s'enroulent autour du
centre. Par contre, la figure 5.13. montre 1a méme figure de péles avec
un découpage en 18 couronnes de 5 degrés, chaque couronne étant découpée
en 72 cases de 5 degrés. Les deux figures tracées sont trés différentes.

On peut s'étonner d'une telle différence, qui, a priori, peut
choquer et sembler anormale. Ce n'est pas 1'algorithme de tragage qui
doit étre mis en cause : celui-ci est exact et nous avons présenté tous
ses avantages /1I.4/.Ce sont les valeurs de départ, qui servent de valeurs
d'échantillonnage, qui sont mauvaises. En fait, il s'agit d'un probléme
d'échantillonnage : la population des valeurs X(n,£) est mal échantillonnée
par les valeurs se trouvant aux noeuds d'une grille & mailles dispro-
portionnées. Les régles d'échantillonnage imposent une maille carrée,
puisque 1'erreur de positionnement est la méme sur les deux paramétres.

Les choix effectués, et résumés par le tableau T.5.4., essayent
de prendre en compte cette considération. Toutes les figures que nous
avons tracées ne nous ont rien révélé d'"anormal".
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V.5.2. Résultats

Nous donnons ici les résultats concernant les matrices o¢{01.2}
de 1a calcite. '

Ces résultats sont résumés dans le tableau suivant :

—
Tailles
{01.2}
-1 0 1

Erreur maximale

sur les lignes - 7,05 - 3,82 -1.,8

sur les colonnes - 8,32 - 4,18 - 5,72
Erreur moyenne

sur les lignes 0.006 - 0.005 - 0.004

sur les colonnes 0.004 - 0.011 - 0.012
Nombre total de

termes 933 120 . 9 797 760 33 592 320
Nombre de termes

non nuls 97 884 282 852 692 172
Densité 5,24 2,89 2,06
Temps de calcul 24 min 46 31 min 59 59 min 40

Remarquons 1'excellente exactitude du calcul. Cela n'est pas étonnant :
le balayage est effectué avec une sous-couronne de largeur 1/16 de dearé !
Si 1'on veut gagner du temps - en perdant bien entendu un peu sur 1'exactitude -
on peut choisir un pas de balayage plus grand.



FIGURE DE POLES

CALCITE. OR 6500.

| NIvEAUC) = .003

0

1

. 2 RECALCULEE

RESIDU =

-00

Figure 5.14. : Figure de pSles élémentaires de

1'orientation 6500, en taille 2.

SYSTEME TRIGONAL

CALCITE -
A = 4.930 C = 17.064 C/A = 3-.420

% 41.25 = 33.42 # . 195.00

ORIENTAT!ION SELON RUER

Figure 5.15. : Orientation individuelle {01.2}

correspondant au centre de la case 6500.

- 89¢ -



- 269 -

V.6. FIGURES DE POLES ELEMENTAIRES

Comme en classe hexagonale 6/m mm, pour tester la matrice o{hkl} nous
avons tracé la figure é&lémentaire d'une orientation quelconque. Nous avons
choisi au hasard 1'orientation n° 6500, en taille 2.

Nous tragons alors la figure de pdles {01.2} de 1'orientation 6500,
obtenue par '

X = I}{OI.Z}] .Y

toutes Tes composantes de Y sont nulles, sauf”Yssoo qui vaut 1.

La figure 5.14. montre le résultat obtenu, avec 10 niveaux réqulié-
rement répartis.

Pour savoir si les 3 taches ainsi tracées sont & leur bonne place,
nous tragons la figure de péles de 1'orientation individuelle (¥Y,r,z)
cofrespondant au centre de la case d'orientation.

- I1 est facile de retrouver les paramétres de 1'orientation 6500.
En effet : B

6500 = MMAX % (MU - 1) + NU
= 144 x 45 + 20
Donc MU = 46 R NU = 20.

Le centre de la case d'axes de fibre 46 a pour coordonnées

¥y = 41,25° A = 33,49°
La tranche NU correspond & :
r = (NU - 1) % Az + Az/2
= 195°
Les paramétres du centre de la case sont donc :
(41,25° - 33,49° - 195,00°).

La figure 5.15. montre le tracé de la figure de pdles {01.2} de cette
orientation individuelle.

Si nous superposons les 2 fiaures, nous obtenons la figure 5.16.montrant
que la correspondance est excellente.
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CALCITE. OR 6500.

D.L

NIVEAU(1) = -003 : RESIDU =

FIGURE DE POLES 0 1 . 2 RECALCULEE

-00

-———

Figure 5.16. : Superposition des figures 5.14. et 5.15.

montrant la bonne correspondance.
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V.7. CALCUL DU VECTEUR TEXTURE Y

Tout ce que nous avons dit sur Ta fagon de calculer le vecteur
texture Y en systéme hexagonal 6/m mm s'applique encore en systéme trigonal.

On peut encore ajouter les remarques suivantes concernant nos
programmes d‘'analyse des F.D.P..

Si 1'on utilise une figure de pdles compléte ou incompléte, 1'analyse
s'effectue avec le méme programme quelle que soit la classe cristalline.
Par contre, nos programmes différent d'une taille & la suivante, pour des
raisons d'optimisation du temps de calcul. En effet, le stockage des
matrices, sur bande magnétique, est tel que les données se présentent sous
deux formes, quelle que soit la classe cristalline :

- une forme correspondant aux tailles basses, ol 1'enregistrement
se présente ainsi

NEPK | NTNNPL | NTERM | TERM NTERM | TERM | NTERM | TERM ‘ ...‘NTERM TERM

avec NEPK = nombre d'enregistrements par couronne.

Chaque enregistrement doit avoir un nombre de mots < 14506 pour pouvoir
utiliser une subroutine d'entrée-sortie rapide. 11 s'agit de 1a subroutine
1I0W propre aux ordinateurs UNIVAC).

NTNNPL = nombre de termes non nuls par ligne.
I1 y a IPMAX = LMAX & KMAX valeurs dans NTNNPL et ces IPMAX valeurs
constituent un seul enregistrement.

NTERM = numéro de colonne des termes non nuls.

TERM = valeur des termes non nuls.
Ces valeurs sont enregistrées par 1/NEPK 1€Me 4o couronne, & la suite Tes
unes des autres.
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SYSTEME TR IGONAL
CALCITE . |
A = 4.330 C = 17.064 C/A = 3.420
D L

ETAT STANDARD

Figure 5.17. : Les pdles {01.2} de la calcite dans 1'état standard.




- une forme correspondant aux tailles élevées, ol 1'enregistrement
se présente ainsi

NEPK|NTNNPL |NTNNPL NTNNPLl...lNTNNPL NTERMj TERM|NTERM TERM'...‘NTERM TERMl

=

Les valeurs de NTNNPL sont enregistrées elles aussi par 1/NEPK 1eme

de couronne. I1 y a donc, non pas un enregistrement, mais KMAX % NEPK
enregistrements pour 1'ensemble des NTNNPL.

Ces choix résultent de 1'optimisation du programme d'inversion.
IT faut noter que nous travaillons avec une partition de 56 Kmots utiles
en mémoire centrale. I1 est évidemment possible d'utiliser une partition
double ou triple, mais le prix du temps CPU double ou triple ! Nous nous
sommes donc toujours tenus dans la gamme d'utilisation normale de 1'ordinateur.

V.8, ETUDE PARTICULIERE D'UN ECHANTILLON TEMOIN DE CALCITE

Nous avons montré jusqu'ici que la méthode vectorielle était
applicable aussi bien en classe hexagonale 6/m mm qu'en classe trigonale
3 2/m, mais i1 nous restait cependant & tester la méthode pour juger de
son exactitude et de ses performances. Le test qui nous a semblé Te meilleur
consiste a utiliser un échantillon témoin de texture connue sans erreur
d'aucune sorte. Plutét que d'en construire un - la vérification que nous
avons effectuée en 7.5. pour une orientation individuelle peut étre
recommencée pour un ensemble d'orientations - nous avons préféré utiliser
un échantillon réel pour lequel nous connaissions 1'orientation d'un grand
nombre de cristallites. Les &chantillons géologiques tels que la calcite
s'y prétent bien. Dans 1'échantillon de calcite utilisé - Ca CO3 (groupe
spatial R 3/C) - la direction de 1'axe C et 1'orientation d'une lamelle e
paralléle au plan {0118} peuvent &tre mesurées en méme temps au moyen d'un
microscope polarisant ("Universal stage", Wenk, Wilde /5.1./) ce qui permet
de trouver directement 1'0.D.F. du polycristal.

Sur les conseils du Professeur H.R. Wenk et grdce aux données qu'il
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a bien voulu nous communiquer, nous avons utilisé 1'échantillon 459 du
fameux marbre de Yule étudié par Turner /5.2./ qui Te premier a montré
tout 1'intérét qu'il y a d@ utiliser la texture pour 1'étude de la
déformation des roches. Les 161 orientations trouvées expérimentalement
sont celles utilisées dans 1'étude originelle de Turner et ont été
utilisées depuis dans diverses études d'analyse de texture (Wenk, Wilde
/5.1./, Wenk /5.3./, Wagner /5.4./).

L'ensemble des 161 triplets d'angles d'Euler constitue 1'0.D.F. de
1'échantillon polycristallin ou vecteur initial Yi . Puisque nous savons
calculer n'importe quelle matrice o{hkl} :

- i1 est alors possible de calculer et de tracer n'importe quelle
figure de pdles {hkil} de 1'&chantillon. L'une quelconque de ces figures
de pdles nous sert de figure expérimentale ou figure initiale. Elle
constitue Te point de départ de 1'analyse que nous allons effectuer.

Le vecteur texture résultat de cette analyse doit étre le plus voisin
possible du vecteur initial Yi'

Cette vérification nous semble extrémement importante. Elle démontre
qu'il est possible de calculer le vecteur texture, c'est-a-dire 1'0.D.F.
du cristal & partir d'une seule figure de p6les et en méme temps elle a le
grand avantage pratique de tester toute notre chaine d'analyse.

V.8.1. Vecteur initial Y1'

Les 161 orientations sont caractérisées par leur triplet d'Euler, en
utilisant les paramétres de Roe {¥,0, }. Nous les avons convertis en

paramétres de Ruer {¥,r,£} selon les formules que nous avons trouvées
en /A.1.1./.

Lorsque les paramétres angulaires sont connus pour les 161 orientations,
nous pouvons répartir celles-<¢i dans les classes d'équivalence obtenues en
subdivisant 1'espace des orientations en IOMAX classes d'égal volume. Chaque
orientation est affectée d'un poids unitaire 1. Si plus d'une orientation
tombe dans 1a méme case , 1'intensité affectée a la case est donc égale
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SYSTEME TRIGONAL -3/M
CALCITE. CA 459.
A

= 4.8390 C = 17.064 C/A = 3.420

ORIENTATION SELON ROE

Figure 5.18. : Les 161 orientations individuelles donnent 1 figure

de pales'{OI.Z} discréte constituée de 3 x 161 psles

ainsi répartis.
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au nombre d'orientations qui 1a remplissent. Ces intensités sont alors
normées et le résultat constitue le vecteur texture initial Yi'

Taille des cases

Le probléme du choix de la taille des cases est important, comhe
nous 1'avons déja dit. Selon le choix effectué, 1a morphologie de la
texture est plus ou moins continue. Une division du volume des orientations
en boites de faible dimension, donne une distribution pointue avec de
nombreux domaines zéro, une division large donne au contraire une distri-
bution beaucoup plus uniforme, sans domaine zéro.

Nous avons utilisé 3 partitions, correspondant aux 3 tailles de
matrices -1 , 0 ; 1. '

V.8.2. Les matrices o{0112} de la calcite

Les caractéristiques principales de ces matrices ont &té données
en V.5.

V.8.3. Figure de p6les des 161 orientations individuelles

Notre programme de tragage des orientations individuelles dont nous
avons déja parlé en /A.1.2./ nous permet de tracer les 3 x 161 pdles {0112}
d partir des angles de Roe des 161 orientations.

La figure5.17. montre la figure {0112} ainsi obtenue. Cette figure est
importante pour la vérification. Elle doit correspondre aux figures expéri-
mentales que nous allons tracer par la suite.

V.8.4. Comment obtenir les "figures de p6les expérimentales" ?

La relation matricielle caractéristique de la méthode vectorielle
X {hk1} = [o{hk13] . Y,

permet Te calcul de X {hk1}, densité de poles {hk1}, & partir de V..



- 278 -

FIGURE DE POLES 0 1 . 2 EXP. NORMEE

CALCITE CA453. TAILLE -4. NIVEAU 1 .389
b.L NIVEAU 2 .778
. NIVEAU 3 1.168
LE 16/09/81 NIVEAU 4  1.557
NIVEAU 5 1.946

NIVEAU 6 2.

NivEAy 7 2.

" NIVEAU 8 3.

NIVEAU S .

NIVEAU 10

Figure 5.19.a) : Figure de pdles {01.2} de la calcite, obtenue i partir

de Yi’ et utilisée comme figure expérimentale, en ta’lle -1
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FIGURE DE POLES 0 1 . 2 . EXP. NORMEE

CALCITE CA453. (TAILLE 0)

LE 08/05/81

T

NIVEAUCTY = 252

F‘i’gu‘re '5.19.b) : Méme figu“re'qhue" 5.19a), "en"v'ltaill'e 0.
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FIGURE DE POLES 0 1 . 2 EXP. NORMEE

* CALCITE CA4539. TAILLE 1. © NIVEAU 1 .357
NIVEAU 2 P34
’ D.L NIVEAU 3 1.102

LE 02/07/81

© NIVEAU 5 1.836
NIVEAU 6 2.203
NIVEAU 7 2.570
NIVEAU 8 2.933
NIVEAU 9 3.305

. NIVEAU 10 3.63%

NIVEAY 4 1.462 :

!'igur; 5.!9.&:2 : Méme figure que 5.vl9.a). en taille 1.
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Ces fiqures sont ensuite tracées, avec 10 niveaux et 3 couleurs,
comme n'importe quelle figuré expérimentale.

Les figures 5. 19. a);b),c) montrent les 3 figures obtenues
avec les 3 tailles de matrice -1 , 0, 1.

Nous pouvons remarquer :

- 1'excellente correspondance entre les 3 figures;

- 1'excellente correspondance entre chaque figure et la figure 5.17.
des orientations individuelles. La tai]]ehorsemb1é étre la taille

“la plus appropriée, celle donnant la mei]Teure image des orientations
individuelles. Rappelons qU'eJTe correspond & un découpage de
1'hémisphere des pdles en 3240 cases de 2,5° x 4°
(an = 2,5° , At = 4°). |

A titre de COmparaisoh, la figure 5.20. est la figure que donne
F. Wagner /V.4/ pour les mémes résultats, mais traités selon la méthode
des harmoniques‘sphériques. Dans ce cas, les 161 orientations sont représentées
par des distributions gaussiennes de demi-largeur 15 degfés et développées
en séries jusqu'au réng 1= 22. Remarquons que sur la figure ainsi obtenue
beaucoup de détails disparafssent et QUe la fiqure est tellement lissée
qu'elle ne présente guére de ressemblance avec la figure des orientations
initiales, ni méme avec aucune des figures que nous avons nous-mémes tracées.
Nous ne'-voulons pas discuter jci de l1a signification de cette figure, mais
le procéhé d'éﬁhantil]onnage choisi par F. Wagner ne nous semble pas
justifie.

V.8.5. Analyse.des figures expérimentales

Les fiqures expérimentales correspondant aux 3 tailles ont &té
analysées, comme s'il s'agissait de figures ordinaires, avec la seule
figure {0112} compléte. o

Le ‘tableau Il résume les caractéristiques de 1'inversion.



- 282 -

ECH: CA 459

HKL=01.2 CALCULE  LE:22/4/81

i

NIVEAY 3 9.29
nivesms ¢ 8.3
NIVEAY 3 .80
22-APR-81 . RIVEAY ¢ 1219
nIVEN 3 1,49
RIVEMY © 1.7
1954429 nivEAw 7 .06
NIVEN B 2.6
NIVEN 9  8.63

NIVEAU 18 - SeB4
NIVEAU 13 2e2e

Figure 5.20, : Figure {01.2} donnée par F. WAGNER pour une méme

distribution d'orientations initiale, chaque
orientation étant représentée par une gaussienne
de demi-largeur 15 degrés et 1'ensemble &tant

développé en série jusqu'au rang 1 = 22,
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Taille
Caractéristiques -1 0
nombre d'itérations 41 38
nombre de composantes
nulles 995 1934
Ecart en moyenne
d'ordre 1 non calcula 34 9
Temps de calcul ) 10 min 15 min

V.8.6. Figures de pdles recalculées

Nous pouvons, & 1'aide du vecteur texture Y trouvé et des matrices
o{0112}, recalculer les figures de p61es'correspondant aux tailles -1
- figure 5.21.a) - et 0 - fiqure 5.21.b) - et les comparer‘aux fiqurés
expérimentales 5.19.a) et 5.19.b). Dans les deux cas, 1'accbrd entre
figure expérimentale et fiqure recalculée est excellent. Seuls quelques
détails mineurs ont disparu.
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FIGURE DE POLES 0

™ ~ T
d 2 RECALCULEE
CALCIHTE CA459. TAILLE -1. NIVEAL 1 .389
NIVEAU 2 .78
) NIVEAU 3 1.168
LE 16703/31 NIVEAU 4  1.557
NIVEAU S  1.946
MIVEAU 6 2.335
NIVEAU 7 2.724
- NIVEAU 8 3.114
el NIVEAU 8  3.503
///// MIVEAL 10 3.853
/(" \\\
¢ N
N\ \\\««—«\\/ .
\\ TN
— \.

/

RESIDU = 14.14

Figure 5.21.a)

: Figure de p6les {01.2} recalculée en taille -1.

Cette figure est i comparer a4 la figure 5.19.a).
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FIGURE DE POLES O 1 . 2 RECALCULEE

CALCIIE CA453. TAILLE O. A .
N!VE:AU 2 1.016

LE 30/06/81 h:Iv'tAu 3 1.u24
Sau R

NIVEAU 5 140

NIVEAU ¢ (48

N
NIVEAD 3 a4 s

RESIDU = 40.76

Figure 5.21.b) : Figure de pdles {01.2} recalculée en taille O.

Cette figure est & comparer i la figure 5.19.b).



FIGURE DE POLES 0 0 . 1 RECALCULEE

CALCITE. CA459. NIVEAU
b.L NIVEAU
. NIVEAU
LE 10/06/81 NIVEAU
NIVEAU
NIVEAU
NIVEAU
NIVEAU
N1VEAU
NIVEAU 1

T

OWOONDV LGN

NIVEAUC(1) = -067 RESIDU = -00

Figure 5.22. : Figure de pdles {00.1} recalculée 3 partir de Y.
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=

Un test supplémentaire consiste a cé]cu]er d'autres figures {hkil}
quelconques. Nous avons choisi 1a figure {0001} familiére aux géologues.
Les figures 5.22. et 5.23. comparent la figure de pdles obtenue & partir

de Y & la figure mesurée par TURNER et al. /V.1/. Ces deux figures sont
pratiquement identiques.

Figure 5.23. : Figure de pdles {00.1} mesur8e par TURNER et al. /V.1/.
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COUPES SELON ZETADE L 0.D.F. ; COUPES SELON ZETADE L 0.D.F.
CA459. TAILLE -1. Y INITIAL. CA453.TAILLE-1. Y CALCULE SANS BOF .
fTERATION 0 RESIDU = .00 O I TERATION 40 RESIDU = 14.30
NIVEAUCD = .60 ¢ . - NIVEAUCT) = 2.63 4
N <
PAGE 1 s I == PAGE 1 OMEGA_

Figure 5.24.

0.D.F. initiale, correspondant 3 Y

1

Figure 5.25.

: 0.D.F. calculde » correspondant i Y.

Ces 18 premiéres coupes correspondent i Tl.

- 88¢ -
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V.8.7. 0.D.F.

Nous avons tracé les coupes de 1'0.D.F. représentée avec les
coordonnées de la méthode vectorielle, soit (¥,r,z). Ces coupes, paral-
Tébes au plan (¥,)) et perpendiculaires & 1'axe ¢z, sont distantes de
20 en 20 degrés.

La figure 5.24. montre les 36 coupes (Az = 20°) obtenues - en
taille -1 - pour 1'0.D.F. initiale, représentée aussi par le vecteur Yi;
La figure 5.25. montre les 36 coupes obtenues pour 1'0.D.F. calculée,
représentée par Y, résultat de 1'analyse avec 1a matrice de taille -1.

Comme on peut le voir, les orientations sont concentrées dans
un petit nombre de classes d'équivalence isolées et les volumes a
densité nulle sont nombreux. Ce phénoméne traduit le fait que les 161
orientations initiales remplissent environ 11 % du volume total de

1'espace des orientations.

Le but de Ta vérification &tait de tester 1'exactitude de 1la
méthode. L'exactitude obtenue se voit trés facilement en comparant
les 2 0.D.F. : les 2 séries de coupes se superposent exactement
aussi bien enrposition qu'en intensité.
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Figure 5.24. : 0.D.F. initiale, correspondant i Yi'
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COUPES SELON ZETADE L 0.D-F. COUPES SELON ZETA DE L 0.D.F.
CA453. TAILLE -1. Y INITIAL. CA453 . TAILLE-1. Y CALCULE SANS BDF.
ITERATION 0 RESIDU = .00 ITERATION 40 RESIDU = 14.30 4_
NIVEAUCD) = .60 4 NIVEAUCH = 2.69 <
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' = o N _

Figure 5.25. : 0.D.F.

Ces 18 derniéres coupes correspondent 3 T2.

calculée, correspondant 3 Y.
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- CONCLUSION -

Le but de ce travail était :

"~ de genéraliser la méthode vectorielle d'analvse de la texture & des
matériaux appartenant & n'importe quelle classe de symétrie cristalline:

- d'optimiser les procédures de calcul.’

Pour cela nous avons d'abord imaginé une nouvelle méthode de

" calcul des termes de la matrice densité de nrobahilité o{hk1} par
ba1ayaqe conjoint de 1! espace des or1entat1ons et de 1' espace des po1es
Le proqramme rea11se est trés aenera] e S app11nue :

‘=3 n'importe quelle figure {hkl}-

- & n'importe quelle partition de 1'espace des orientations ou de
1'esnace des odles.

~11 s'adapte donc facilement & n'importe quelle ctasse cristalline.

Nous avons alors déterminé 1'espace de définition des orientations
cristallographiquement &auivalentes pour les 11 classes. centrosymétriques
de LAUE. Nous avons montré que,selon les classes de symétrie, les espaces
d*axes de fibres peuvent se rattacher 3 2 familles, une.famille cubique et
une famille hexagonale. La discrétisation de ces domaines d'axes de fihres
nous a alors conduit & définir-des tailles de matrice se correspondant
d'une classe de symétrie & la suivante et conservant 1a méme résolution
pour le vecteur texture Y.

L'intérét de 1a méthode vectorielle étant le petit nombre de figures
de péles nécessaires & 1'analyse, nous avons trouvé les critéres rigoureux
"de sélection du domaine minimal des pdles - ou M.P.D.S. - pour les 11 classes
centrosymétriaues de LAUE. Nous avons &crit un proaramme donnant 1'étendue
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angulaire de ce domaine lorsque une fiaure de péles incompléte suffit pour
effectuer 1'analyse. Nous avons montré que, entre le minimum requis variant
de 1 figure inéomp]éte pour la classe m3m & 3 figures complétes pour la
Classe I, i1 y avait beaucoup de possihilités de choix et nous avons donné
les réqles de sé&lection du nombre de fiaures et leur étendue anoulaire pour
une analyée correcte.

L'application de nos programmes aux matériaux cubigues, hexagonaux
ou trigonaux nous a donné jusqu'ici des résultats qui nous semblent
‘ prométteurs, non seulement parce que la fiaure recalculée ressemble beaucoun
4 la figure expérimentale qui a servi & 1'analyse, mais encore parce que
d'autres fioures recalculées a partir de 1‘0.D.F. ohtenue sont elles aussi
- identiques aux fiqures expérihenta]es. L'échantillon témoin de calcite du
Professeur H.R. WENK nous a de plus permis la comnaraison directe entre
0.D.F. initiale et N.D.F. recalculée. Cette comparaison a confirmé que la
méthode ainsi aue nos programmes conduisaient 3 des résultats parfaitement
satisfaisants. |

Au cours de tout notre travail, notre souci constant a &té non
_séu]ement'd‘ordre théorique, mais également d'ordre &conomique. Toute
méthode, aussi satisfaisante soit-elle pour 1'esprit, ne peut étre utilisée
couramment en laboratoire et surtout dans 1'industrie que si elle est écono-
miquement justifiée.

La réduction du nombre de figures nécessaires a 1'analyse est déja
un facteur d'économie important. Mais la fagon de proarammer peut &galement
faire gaqner'beaucoup de temps, tout en aarantissant 1'exactitude du calcul
et la qualité des tracés obtenus. Nous avons donc essayé, pour tous nos
programmes, d'assurer :

- une exploitation aisée
- 1'exactitude la plus arande possible en mode "simple précision"”

- un temps de calcul le plus court possible.
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Ce souci constant d'optimiser la proarammation n'est pas toujours
souligné dans le texte de cette thése. Mais i1 apparait clairement & tous
les utilisateurs de la méthode vectorielle et explique les difficultés
- d'ordre purement informatique - qu'ont certains a implanter nos programmes
sur des ordinateurs et des périphériques parfois trés différents des ndtres.
Ces difficultés sont précisément dues au fait qu'une bonne optimisation
demande une bonne connaissance des moyens informatiques dont on dispose.
Elles sont aisément surmontables et actuellement tous nos programmes
concernant les classes cubiques m3m, hexagonale 6/m mm et triconale 3/m

sont disnonibles pour la communauté scientifique.
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