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Ceci est pour tous les étudiants en Physique
Master 1, toutes filieres confondues, concernés
par I’Anglais scientifique, second semestre.
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Le texte scientifique donné plus bas est a travailler par vous mémes chez-vous et est
donné en “remplacement” des cours que nous ne pouvons pas avoir ensemble a cause de
COVID-19. Et comme pour I'année passée, ceci, bien siir, ne peut-étre qu’une tentative
pale de remplacement des cours normaux habituels, car dans les vrais cours, ceux dis-
pensés en présentiel, une foule de connaissances est transmise en des périodes de temps
plutét courtes. Cette tentative ne pourra, donc, valoir que quelques pour-cents de ce que
nous aurions pu réaliser ensemble. Aussi, comme avec vos collégues de 'année passée,
ce que je voudrais que vous fassiez de ce texte est

1 .) de travailler phrase par phrase tout en appliquant la méthode de transfere de
sens de phrases d’une langue donnée & une autre langue donnée en s’aidant des
régles grammaticales propres aux deux langues données. Vous pouvez faire cela en
travaillant soit avec les deux langues Arabe et Anglais soit avec les deux langues
Anglais et Francais. Par exemple, en s’aidant des régles grammaticales les plus
simples, écrire en Arabe, partant de phrases en Anglais, des phrases qui ont le
méme sens que les phrases anglaises d’origine ou bien partant de phrases anglaises
et s’aidant de regles grammaticales de I’Anglais et du Francais écrire des phrases
en Frangais qui ont le méme sens que les phrases en Anglais. Vous pouvez aussi,
partant de phrases en Arabe ou en Francais, écrire des phrases en Anglais qui ont le
méme sens que les phrases de départ. Donc, ce que je voudrais que vous fassiez chez-
vous par vous-mémes est que vous vous exerciez a écrire des phrases en Arabe et/ou
en Francais équivalentes a autant, que possible, de phrases anglaises contenues dans
le texte scientifique donné plus bas, puis ensuite comparer les phrases que vous avez
obtenues a celles en Arabe et/ou en Frangais, elles aussi, données dans le texte.
Vous pouvez faire I'inverse bien siir, si vous voulez, et écrire des phrases en Anglais
partant de phrases en Arabe ou en Francais;

2 .) de former un tableau donnant les termes (mots) scientifiques présents dans le texte
en Anglais avec leurs correspondants en Arabe (ou en Francais pour les étudiants
non algériens); et

3 .) de faire un résumé en Anglais du texte Anglais.

Plus bas, le texte en Francais est en bleu.
Nous vous faisons grandement confiance, alors travaillez et soyez a la hauteur de la
confiance placée en vous.

A bientot.
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Presentation of the partial program,
DIDprofile01, for calculating distributions of
interatomic distances (DIDs) for monatomic
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1 This text follows the announcement by
[Hadji, 2019].

The following text relates to a previous text, see [1], entitled “ Expressing the atomic
arrangement of a crystal through a formula giving its distribution of interatomic vectors
(DIV) is perfectly achievable ” and is a presentation of “DIDprofie01”; the program for
doing calculations related to diffraction by moving single crystals built on the first ever
obtained formula for calculating DIDs. DIDprofie01 calculates DIDs for parallelepiped
moving monatomic crystals only and the definition for the DID adopted here is that
proposed by [1].

In fact, DIDprofile01 is a computer program for calculating DIDs when the materials
(in fact crystals) considered are monatomic and is part of the projected program, DID-
profile, for calculating DIDs relative to non-monatomic crystals. DIDprofile01 does the
calculations using the formula appropriate to triclinic lattices to get the DID when the
crystal is monatomic, see [2] for this formula. It has been made threefold now to make
its reviewing and, global, check easier: the calculations can be done through three dif-
ferent ’versions’ each of which is accessed from a different option given in the menu of
the program. The differences between the three versions are solely related to the ways
used to write their respective source codes.

1. The code of Version 1 was written using the formula appropriate to triclinic lat-
tices in its compact form, i.e. exactly as given in [2], therefore introducing no
modification on its original size, and thus using the formula in its most reduced
size.

2. Version 2 uses a formula fully equivalent to the formula in its original shape but
with a size reached through writing it differently, that is writing it with the aim
in mind of getting to a faster program. The source code of this particular ver-
sion 2 corresponds to the previously source code “Calculate_ Distribution_ Inter-
atomic_ Distances And_ Diffr_ Profile._Monat_ Cryst_ Using Formulas_ 00.f90”, but
with the note (i.e. Erratum) that in the routine “DID_ Monatomic_ Triclinic _ For-
mula_ 00(,,,)” of this previous source code the instruction line R = dsqrt(auau
+ bvbv), appearing just after the commented line ! in [i, j, 0] directions (-
u), must be set right, before use together with lattice cases for which the an-
gle v # 7/2, by modifying it to be: R = dsqrt(auau - bvbv); the appropriate
modification has been done in the source code of this routine given in the code
of DIDprofile01 which has been newly provided, i.e. in “ Calculate_Distribu-
tion_ Interatomic_Distances And_ Diffr_ Profile. Monat_ Cryst_ Using Formu-
las_ 01.f90 ” ( link: https://osf.io/9pwye/).
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3. Version 3, also, uses the formula appropriate to triclinic lattices but with a shape
that allows reaching a much faster program, especially for lattices with higher
transnational symmetries, with non-triclinic lattices.

Thus the three versions give the same results but their respective execution times are
different.

The part relative to monatomic materials of the program DIDprofile is of basic im-
portance and is represented, at present, by the DIDprofileO1 program. And the global
check consists in comparing the results DIDprofile01 can produce according to the way
its building, talking programming, was realized: three different ways of constructing
were used, with the two principal aims of the check being to make sure that DIDpro-
fileO1 does really the jobs for which it is intended and that it is effectively reliable. The
first of these ways is realized using the formula giving the DID with the strict conserva-
tion of its simplest form (i.e. without decomposing at all). This first way of building is
rapid, short, condensed and, therefore, less subject to errors, like, among others, typing
errors (typos). This first way allows, therefore, having a first version of the said program
which, once completely checked and accepted, can be used as reference for verifying and
confirming the exactitude of other programs written afterward, for instance written to
be faster and, therefore, written to do the same jobs but with less costs. The other
two ways of building use, they also, the formula of the DID used to construct the first
version but after splitting it, without altering its value of course, into several parts so as
to be able to build faster and, therefore, more advantageous versions. It is thus that the
second way uses a formulation which leads to a second version of DIDprofile01 that is
faster than the first one but whose rapidity can again be greatly improved. A possible
appreciable improvement is that realized through the use of the third way considered
here and which is a second possible manner of splitting the formula giving the DID for
a monatomic material. The DIDprofile01 version obtained through this second manner
of mathematically splitting the compact formula of the DID, or version 3, is of the same
speed as version 2 when it comes to triclinic lattices (a # b # ¢, # 3 # «y) but is faster
for the other lattice cases. However, the three versions thus obtained have to produce
the same outcomes. This makes it possible to carry out cross-checks through comparing
the results they produce, for instance for possible combinations of the different param-
eters a, b, c,a, f and v leading to improvements in the speed with which the DIDs are
calculated, but, nevertheless, with the condition that the conclusion reached for any of
the cross-checks realized will only be considered as positively convincing and definitely
acceptable if and only if the three versions produce the same results for each one of the
different possible combinations. These are the method and attitude that the author has
adopted, within the frame of the project relative to the construction of DIDprofile01, in
order to verify, confirm and, consequently, accept the three built versions of DIDprofile01
as fully correct.

The source codes of the three versions of the thus built DIDprofile01 are provided in the



source file, see [3]: “ Calculate_Distribution_ Interatomic_ Distances_ And_ Diffr_ Pro-
file_ Monat_ Cryst_ Using Formulas_ 01.f90 ” in the form of routines and used to gen-
erate the “substances” of the options “C”, “L” and “F” of the 'Menu’ which displays
at the opening of the DIDprofile01 program, therefore the three versions are executable
from the same application. It is thus that the three options “C”, “L” and “F” of the
Menu of the program obtained on compiling and linking “ Calculate_ Distribution_ Inter-
atomic_ Distances_ And_ Diffr_ Profile_ Monat_ Cryst_ Using Formulas_01.f90 7, as it
is, correspond to the versions, respectively, 1 (slow and reference version), 2 (less slow
version) and 3 (much faster version).

Gathering the three versions in a same application is susceptible to make the cross-
checking work a little easier.

In practice, DIDprofile01 determines the DID of the crystal under consideration through
the formula of the DID for a monatomic crystal with triclinic sort of lattice first and
then calculates the relevant diffraction profile using the thus calculated DID. The pro-
gram uses the lattice parameters of the parallelepiped crystal together with its dimen-
sions to produce the DID. The dimensions are provided to the program as numerical
entities represented by Nz, Ny, and Nz and given by Nz = lz/a = (NAz — 1),
Ny = ly/b = (NAy — 1) and Nz = lz/c = (NAz — 1) where lz, ly and [z, are the
actual crystal edge lengths along, respectively, the x-, y- and z-axes, a, b and c are the
moduli of the base vectors a, band & (these are along, respectively, the x-, y- and z-axes,
as shown in Figure 1) and, thus, are the usual three lattice spacing parameters. And
NAzxz, NAy and N Az are, therefore, the numbers of the lattice points along the x-, y-
and z-axes.

The angles between b and ¢, a and ¢ and @ and b are, respectively, o, 8 and v and are

Figure 1: Primitive cell representation. Angular parameters and base vectors illustra-
tions.



provided to the program in radian units. The default data for these parameters are those
for, simple cubic, polonium. Once the calculations completed the program files the deter-
mined DID under a filename composed of one of the strings “ DID_ MonoTricl  COM-
PACT Formula_”, “ DID_MonoTricl ” and “DID_MonoTricl Much_Faster ” ac-
cording to which of the options of the menu was used plus the symbol of the chemical
element the crystal is made up of, the file format is “txt”.

After providing the program with the channel width, profile length and ’channel number
for zero angle of scattering’ required for profile calculation, one can either proceed with
using the installed default values for the various parameters needed for x-rays atomic
scattering factor calculations, or proceed with providing new values for these parameters
or just return to the main Menu.

These parameters are the ones needed for use together with the parameterized rep-
resentation of x-rays atomic scattering factors, due to [1], to generate x-rays atomic
scattering factors. The installed values for these parameters are for polonium and were
taken from [5]. The data used to draw the figure given in [I] and those used to draw
the figure given in [2] were obtained using a program corresponding to option “F” of
DIDprofile. Therefore one can reach these data by just changing the default values for
the crystal numerical dimensions installed in DIDprofile to 20, 20 and 20 and executing
to get to the data of the figure given in [!] and to 5, 5 and 10 plus executing to get to
the data of Figure 2 given in [2].

The first line in each of the DID- and profile-related saved files is used to store the
value of the total number of data points calculated and the channel number relative a)
to the zero interatomic distance, » = 0, for the saved DID and b) to the position of
S = 0, i.e. the ’zero scattering vector’ or, equivalently, of the zero angle of scattering
in the case of the diffraction profile, these two being interrelated; with the note that
the relationship between them used here follows from § = 4 /Asin 0.i, where S is the
scattering vector, A is the incident beam wavelength, 20 is the scattering angle and
the unit vector defining the direction of S. The channel width, being the modulus of the
distance between any two adjacent data points of the calculated intensity profile, can be
recovered from the saved profile data by taking the modulus of the difference between
any two adjacent S-related values within the saved profile data. The last column of the
profile data file gives the S-related values.

The work given here intimately relates to the project “Disordered Materials Structural
Studies Through Diffraction”, see [0].
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“ Expressing the atomic arrangement of a crystal through a formula giving its distribu-
tion of interatomic vectors (DIV) is perfectly achievable”
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.[6] ®»L& ¢“DISORDERED MATERIALS STRUCTURAL STUDIES THROUGH DIFFRACTION”

3 French version. Ce texte suit ’annonce faite par [Hadji,
2019].

Le texte suivant s’associe avec le texte précédent, voir [1]), titré “Expressing the atomic
arrangement of a crystal through a formula giving its distribution of interatomic vectors
(DIV) is perfectly achievable” et est une présentation de “DIDprofie01”, le programme
pour faire des calculs liés a la diffraction par des cristaux singles construits sur la base
de la premiére formule jamais obtenue pour calculer des DDIs. DIDprofie01 calcule des
DDIs pour des cristaux monoatomiques parallélépipédiques en mouvement seulement et
la, définition adoptée ici pour la DDI est celle proposée par [1].

En réalité, DIDprofile01 est un programme d’ordinateur pour calculer des DDI quand
les matériaux (cristaux en fait) considérés sont monoatomiques et constitue une partie



du programme projeté, DIDprofile, pour calculer des DDIs relatives aux cristaux non-
monoatomiques. DIDprofile01 fait les calculs en utilisant la formule adéquate pour les
réseaux tricliniques pour obtenir la DDI quand le cristal est monoatomique, voir [2] for
this formula. Il a été donné, maintenant, un caracteére triple (est maintenant a trois
volets) pour rendre sa révision et sa vérification, globale, plus faciles: les calculs peuvent
étre faits a travers trois 'versions’ différentes chacune desquelles est accédée a partir
d’une option différente donnée dans le menu du programme. Les différences qu’il y a
entre les trois versions sont exclusivement liées aux facons utilisées d’écrire leurs codes
sources respectifs.

1. Le code de la version 1 fut écrit en utilisant la formule adéquate aux réseaux tri-
cliniques dans sa forme compacte, ¢.-a-d. exactement comme donnée dans [2], donc
en n’introduisant aucune modification sur sa taille d’origine, et ainsi en utilisant
la formule dans sa taille la plus réduite.

2. La version 2 utilise une formule totalement équivalente a la formule sous sa forme
d’origine mais ayant une taille atteinte en l’écrivant différemment, ceci est en
I’écrivant avec en téte le but d’arriver a un programme plus rapide. Le code
source de cette version particuliere 2 correspond au code source précédent “Calcu-
late_ Distribution_Interatomic_ Distances And_ Diffr Profile Monat_ Cryst
_ Using_ Formulas_ 00.f90”, mais avec la note (¢.-¢.-d. Erratum) que dans la rou-
tine “DID_ Monatomic_ Triclinic_ Formula_ 00(,,,)” de ce code source précédent la
ligne instruction R = dsqrt(auau + bvbv), apparaissant juste apres la ligne com-
mentée: ! in [i, j, 0] directions (-u), n’a pas d’autres choix que d’étre corrigée, avant
utilisation en rapport avec les cas de réseaux pour lesquels 'angle v # /2, en la
modifiant pour étre: R = dsqrt(auau - bvbv); la modification appropriée a été faite
dans le code source de cette routine donné dans le code source de DIDprofile01 qui a
été nouvellement fourni, ¢.-a-d. dans “Calculate_ Distribution_ Interatomic_ Dis-
tances_ And_ Diffr Profile. Monat_ Cryst_ Using Formulas_01.f90”

(lien: https://osf.io/9pwye/).

3. La version 3, aussi, utilise la formule adéquate aux réseaux tricliniques mais avec
une forme qui permet d’atteindre un programme beaucoup plus rapide, surtout
pour les réseaux ayant des symétries de translation plus élevées, ayant des réseaux
non-tricliniques.

Ainsi le trois versions donnent les mémes résultats mais leurs temps d’exécution respec-
tifs sont différents.

La partie relative aux matériaux monoatomiques du programme DIDprofile est d’im-
portance fondamentale et est représentée, a présent, par le programme DIDprofile01. Et
la vérification globale consiste en la comparaison des résultats que peut produire DID-
profile01 selon la fagon dont sa construction, programmation parlant, fut réalisée: trois
fagons différentes de construire furent utilisées; les deux buts principaux de la vérifica-
tion étant de s’assurer que DIDprofile01 fait réellement le travaux pour lesquels il est
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destiné et qu’il est effectivement fiable. La premiere de ces facons est réalisée a partir
de la formule donnant la DDI en conservant strictement sa forme la plus simple (sans
la décomposée aucunement). Cette premiere fagon de construire est rapide, courte, con-
densée et, donc, moins sujette aux erreurs, comme, entre autres, les erreurs de frappe.
Cette premiere facon permet, donc, d’avoir une premiere version du dit programme qui,
une fois completement vérifiée et acceptée, peut servir de référence pour vérifier et con-
firmer l'exactitude d’autres programmes écrits postérieurement, par exemple écrits pour
étre plus rapides et, donc, écrits pour faire les mémes travaux mais a moindre cofits.
Les deux autres facons de construire utilisent, elles aussi, la formule de la DDI utilisée
dans la construction de la premiére version mais apres avoir été décomposée, sans al-
térer sa valeur bien entendu, en plusieurs parties afin de pouvoir construire des versions
plus rapides et, donc, plus avantageuses. C’est ainsi que la seconde facon utilise une
formulation de la DDI qui conduit & une deuxieme version de DIDprofile01 qui est plus
rapide que la premiere mais dont la rapidité peut encore étre grandement améliorée. Une
amélioration appréciable possible est celle réalisée a travers l'utilisation de la troisieme
fagon considérée ici et qui est une deuxieme maniere possible de décomposer la formule
donnant la DDI d’un matériau monoatomique. La version de DIDprofile01 obtenue a
travers cette deuxieéme maniere de décomposer mathématiquement la formule compacte
de la DDI, ou version 3, est de méme rapidité que la version 2 quand il s’agit de réseaux
tricliniques (a # b # ¢, # 8 # 7) mais est plus rapide pour les autres cas de réseaux.
Cependant, les trois versions ainsi obtenues doivent produire les mémes résultats. Ce
qui fait qu’il est possible de procéder a des vérifications ”croisées” en comparant les
résultats qu’elles produisent, par exemple pour des combinaisons possibles des différents
parametres a, b, ¢, a, 8 et v conduisant a des améliorations dans la rapidité avec laquelle
sont calculées les DDIs, mais, néanmoins, avec la condition que la conclusion atteinte
pour toute vérification croisée réalisée ne sera considérée comme étant positivement con-
vaincante et définitivement acceptable que si et seulement si les trois versions donnent
les mémes résultats pour chacune des différentes combinaisons possibles. Ceux sont la
la méthode et I'attitude que I’ auteur a adoptées, dans le cadre du projet relatif a la
construction de DIDprofile01, pour vérifier, confirmer et, par conséquent, accepter les
trois versions de DIDprofile01 construites comme étant pleinement correctes.

Les trois versions de DIDprofile01 ainsi construites sont fournies dans le fichier source
Calculate_ Distribution_ Interatomic_ Distances And_ Diffr Profile _Monat_ Cryst_ Us-
ing Formulas_01.f90 ” sous forme de routines et utilisées pour générer les “substances”
des options “C”, “L” et “F” du "Menu’ qui s’affiche a I’ouverture du programme DIDpro-
fileO1 et, donc, sont exécutables a partir d’'une méme application. C’est ainsi que les trois
options “C”, “L” et “F” du Menu du programme obtenu en compilant et en linkant “ Cal-
culate_ Distribution_ Interatomic Distances And_Diffr Profile Monat_ Cryst_ Using For-
mulas_01.f90 7, tel qu'’il est, correspondent aux versions, respectivement, 1 (version lente
et de référence), 2 (version moins lente) et 3 (version beaucoup plus rapide).

Le rassemblement des trois versions dans une méme application est susceptible de
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rendre un peu plus facile les travaux relatifs aux vérifications croisées.

Dans la pratique, DIDprofile01 détermine en premier lieu la DDI du cristal con-
sidéré a travers la formule de la DDI pour un cristal monoatomique ayant un réseau
du genre triclinique puis calcule le profile de diffraction pertinent a ’aide de la DDI
ainsi calcule. Le programme utilise les parametres du réseau et les dimensions du
cristal parallélépipédique pour produire la DDI. Les dimensions sont fournies au pro-
gramme sous forme d’entités numériques représentées par Nz, Ny, et Nz et données
par Nx = lz/a = (NAz — 1), Ny = ly/b = (NAy — 1) et Nz = lz/c = (NAz — 1)
ou lx, ly et [z sont les vrais co6tés du cristal le long des axes, respectivement, x, y et
z, a, b et ¢ sont les modules des vecteurs fondamentaux da, beté (ceux-ci sont le long
des axes, respectivement, x, y et z, comme montré sur la figure 3) et, ainsi, sont les
trois parametres de longueur habituels du réseau. Et NAx, NAy et NAz sont, donc, les
nombres de nceuds du réseau le long des axes x, y et z.

Les angles entre b et ¢, daetCetdet b sont, respectivement, «, [ et v sont four-

Figure 3: Représentation de la maille élémentaire. Illustrations des parametres angu-
laires et vecteurs fondamentaux.

nis au programme en radians. Les données par défaut pour ces parametres sont celles du
polonium, cubique simple. Une fois les calculs terminés le programme sauvegarde la DDI
déterminée sous le nom de fichier composé de 'une des chaines “ DID__MonoTricl COM-
PACT_ Formula 7, “ DID_MonoTricl " et “ DID_MonoTricl Much Faster ” selon
I'option du menu utilisée plus le symbol de ’élément chimique dont le cristal est fab-
riqué, le format du fichier est “txt”.

Apres avoir fourni au programme la largeur de canal, la longueur du profile et ’le nombre

du canal correspondant a ’angle de diffusion zéro’ nécessaires pour le calcul du profile,
on peut soit continuer en utilisant les valeurs par défaut installés pour les différents
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parametres nécessaires pour les calculs des facteurs de diffusion atomique de rayons X,
ou continuer en fournissant de nouvelles valeurs pour ces parametres ou juste retourner
au menu principal.

Ces parametres sont ceux nécessaires pour 'utilisation avec la représentation paramétrée
des facteurs de diffusion atomique des rayons X, due a [1], pour générer des facteurs de
diffusion atomique de rayons X. Les valeurs installées pour ces parametres sont celle du
polonium et furent prises de [5]. Les données utilisées pour tracer la figure donnée dans
[1] et celles utilisées pour tracer la figure donnée dans [2] furent obtenues a 'aide d’un
programme correspondant a l'option “F” de DIDprofile. Donc on peut atteindre ces
données en juste changeant les valeurs par défaut des dimensions numériques du cristal
installées dans DIDprofile pour qu’elles soient 20, 20 et 20 et exécuter pour obtenir les
données de la figure donnée dans [1] et pour étre 5, 5 et 10 plus exécuter pour obtenir
les données de la Figure 2 donnée dans [2].

La premiere ligne dans chacun des fichiers liés aux DDI et profile sauvegardés est utilisé
pour stocker la valeur du nombre total de points de données calculés et du nombre cor-
respondant au canal relatif a) a la valeur de la distance interatomique zéro, r = 0, pour
la DDI sauvegardée et b) a la position S = 0, ¢.-a-d. le ’vecteur de diffusion zéro’ ou,
d’une maniere équivalente, de I'angle de diffusion zéro dans le cas du profile de diffrac-
tion, ces deux entités étant inter-reliés; avec la note que la relation entre elles utilisée
ici vient de § = 4r /Asin 6.1, ou S est le vecteur de diffusion, A est la longueur d’onde
du faisceau incident, 260 est 'angle de diffusion et @ le vecteur définissant la direction
de S. La largeur de canal, étant le module de la distance entre deux points de données
quelconques adjacents du profile d’intensité calculé, peut étre récupéré des données du
profile sauvegardé en prenant le module de la différence entre deux valeurs adjacentes
quelconques liées a S parmi celles du profile sauvegardé.

Le travail donné ici est intimement lié au projet “Disordered Materials Structural Studies
Through Diffraction”, voir [6].
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