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Depuis trés longtemps la détermination structurale sur poudres s’opére en utilisant le modele
de March-Dollase [1,2] pour compenser les mauvaises représentations d’intensités dues a I'existence
de texture cristallographique. Bien que ce modele soit intégré a la plupart des logiciels d’affinement
structural utilisant la méthode de Rietveld, et qu’il est de fait limité a la représentation de textures
particuliéres (textures de fibres simples ou a plusieurs composantes de fibre dans certains logiciels), a
notre connaissance l'influence de son utilisation sur les positions atomiques n’a pas encore été menée.

L’ objectif principal de cette étude est de comparer les résultats structuraux obtenus d’une part a partir
de mesures de diffraction des rayons X sur poudre en mode Bragg-Brentano et d’autre part sur
mesures complétes de textures cristallographiques [3], sur un échantillon standard de Corindon du
NIST [4]. La premiére mesure est opérée sur un diffractometre Bruker D8 Advance 2-cercles haute
résolution (Figure 1), et la deuxieme sur un diffractometre Inel-Thermofisher 4-cercles mesurant les
diagrammes complets pour chaque orientation d’échantillon (Figure 2). La premiere analyse consiste
a libérer le facteur MD lors de I'affinement structural, la deuxiéme a affiner simultanément I’ODF afin
de tenir compte de la texture réelle de I’échantillon.
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Figure 1. Diffractogramme 6-26 du Corindon 1976a du NIST mesuré sur un diffractométre
brucker D8 Advance 2-cercles, affiné a I'aide du logiciel MAUD, en incluant un modele MD.



Cette étude permet de mettre en évidence une différence de positions atomiques libres entre les deux

méthodes d’affinement et de pointer du doigt la nécessité de prendre la texture en compte de maniére
réelle (donc de la mesurer complétement).

1600

Sig:1.33

. Rwp (%) : 32.07
= Rb (%) : 24.26
E 1200 Rexp (%) : 24.06
©

E 7

= [ Calculés..
£

=

=

(&)

8— 400

w

Mesurés

60 80
2-Theta (degrees)

—

| I
0.0 4.0 8.0 12.0 16.0
Intensity{"/2} [Count{"1/2}]

Figure 2. Diffractogrammes du Corindon 1976a du NIST mesurés sur un diffractométre Inel-
Thermofisher 4-cercles pour 850 orientations (x,¢) de I’échantillon, affinés a I'aide du logiciel MAUD
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