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Profile d’un diagramme de diffraction sur poudre
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yci intensité calculée au point i

bi fond continu

Ih intensité intégrée du pic de Bragg h

Ω(2θi - 2θh) fonction de profile normalisée, calculée au point i
pour la réflexion h

On peut calculer le profil de la façon suivante:

Profile d’un diagramme de diffraction sur poudre
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Pour un diffactogramme le profile peut être calculé à l’aide d’une fonction 
normalisée Ω de type pseudo-Voigt :

Profile d’un diagramme de diffraction sur poudre
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Ω � � +,(�) � η.(�) � 1 � η �(�)
avec � � 2θi � 2θh et η le coefficient de mélange
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Pour analyser la microstructure on utilise une fonction Thompson, Cox & 
Hasting* modifiée (TCH.Z) qui est une pseudo-Voigt plus élaborée :

Dans FullProf …

la notation est la suivante :

Largeur gaussienne
�� � :;<�$= � ,;<�= � > � ?

@AB$=
C/$

Largeur lorentzienne
�0 � I;<�= � J

�KLM

Profile d’un diagramme de diffraction sur poudre

NO�. ? � � η.(�) � 1 � η �(�)
avec � � 2θi � 2θh et η le coefficient de mélangeη � 1,36603T � 0,47719T$ � 0,11116TW où T � &X

&

�Y � ��Y � 2,69269��Y�0+2,42843��W�0$ � 4,47163��$�0W+0,07842��C�0! � �0Y

Dans JANA2006 …

la notation est la suivante :

Largeur gaussienne
�� � �:;<�$= � �,;<�= � �> � �Z

@AB$=
C/$

Largeur lorentzienne

�0 � .I
@AB= � .[;<�=

*
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Sur un diffractogramme:

• Pour un échantillon « normal » les largeurs des pics de diffraction peuvent 
être calculées comme étant une fonction continue de l’angle de 2θ

• Pour certains échantillons les largeurs des pics ne varient plus de façon 
continue en fonction de l’angle 2θ

Elargissement 
anisotrope des 

pics de diffraction

Elargissement 
isotrope

Elargissement isotrope et anisotrope du profile des pics



D’où provient l’élargissement anisotrope des pics de diffraction:

• tailles des cristallites anisotropes

• défauts d’empilement

• Présence de contraintes résiduelles anisotrope
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Elargissement 
anisotrope des 

pics de diffraction
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Elargissement isotrope et anisotrope du profile des pics



2θ

Fig. Largeur du pic : effet des
microcontraintes, juxtaposition de plusieurs
pics.

cristallites
∆](^_
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:la déformation

dhkl distance interréticulaire normale pour une famille de 
plans (hkl)

La largeur des pics de diffraction augmente en fonc tion de 
l’angle θ

Contrainte / profil des pics de diffraction

• Chaque cristallite est soumis à une contrainte légèrement différente.

• Les distances dhkl sont donc légèrement différentes d’un cristallite à l’autre.

• L’élargissement d’un pic est donc dû au fait que plusieurs pics se 
juxtaposent

Microcontraintes résiduelles

Répartition des contraintes 
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hkl hkl
d M h k l kl hl hk
2 2 2 2

1 2 3 4 5 6
1 . . . . . .= = + + + + +α α α α α α

{αi} paramètres métriques réciproques 

Distance interréticulaire en fonction des indices de  Miller 

α1

(h00)

α1-δ α1+δ’

Modèle de Stephens

Variation des paramètres α1 autour de la valeur moyenne < α1 >

Variation d’un paramètre αi en fonction d’une contrainte anisotrope

contrainte

cristallite



P. Stephens, J. Appl Cryst. (1999) 32, 281-289
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{αi} paramètre métrique réciproque 

• Contraintes → variations des paramètres {α1, ... α6} autour de {<α1> ... < α6>}

• Distribution statistique gaussienne de {αi} caractérisé par la variance σ2:

� Chaque terme SHKL est défini pour H + K + L = 4n et dépend 
de la symétrie

� σ2 est relié à la largeur des pics tel que :

�Lcd e#�LK(�f") � g$(h�f") C/$ ;<�=
h�f"

Distance interréticulaire en fonction des indices de  Miller 

Modèle de Stephens



P. Stephens, J. Appl Cryst. (1999) 32, 281-289

Remarques :

• Par rapport à la précédente diapo : 
iC, … , i` ≡ l, … , m

• Dans JANA2006, les SHKL sont notés StHKL

Modèle de Stephens



Largeur gaussienne

�� � �:;<�$= � �,;<�= � �> � �Z
@AB$= � 1 � ζ $ g$(h�f") C/$ ;<�=

h�f"

C/$

ou 

�� � �:;<�$= � �,;<�= � �> � �Z
@AB$= � 1 � ζ $�Lcd e#�LK(�f")

C/$

Largeur Lorentzienne

�0 � .[;<�= � .I
@AB= � ζ g$(h�f") C/$ ;<�=

h�f"
ou 

�� � L[;<�= � 0n
�KLM � ζ�Lcd e#�LK(�f")

ζ � Zeta :  coefficient de mélange entre les fonctions gaussienne et lorentzienne

• (1-ζ)Hstr-aniso(hkl) : largeur anisotrope gaussienne et 

• ζHstr-aniso(hkl) : largeur anisotrope lorentzienne

La contribution de largeur anisotrope s’ajoute aux autres largeurs de la
fonction TCH.Z tel que :

Modèle de Stephens

P. Stephens, J. Appl Cryst. (1999) 32, 281-289



Modèle de Stephens / JANA2006

Paramètres
Gaussien

Paramètres
Lorentzien

Modèle de 
Stephens



Modèle de Stephens / JANA2006

Paramètres 
du modèle de 

Stephens

Note
Dans JANA2006 l’utilisation de la fonction TCH.Z ne permet pas de prendre en
compte la contribution instrumentale à la largeur des pics. Il n’est donc pas
possible de quantifier la distribution des contraintes dans la structure étudiée. En
Néanmoins, l’utilisation du modèle de Stephens permet de mieux calculer les
intensités diffractées et donc d’avoir de meilleurs affinements de la structure.
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