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This is to formally declare that
obtaining formulas for the distributions
of interatomic vectors of crystals is
perfectly attainable.
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Expressing the atomic arrangement of a crystal
through a formula giving its distribution of
interatomic vectors (DIV) is perfectly achievable.
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Exprimer arrangement atomique d’un cristal
par le biais d’une formule donnant la
distribution de ses vecteurs interatomiques
(DVI) est parfaitement réalisable.
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Abstract

For parallelepiped crystals obtaining formulas for distributions of interatomic vectors
(DIVs), and therefore for distributions of interatomic distances (DIDs), is fully
feasible, which, in turn, makes obtaining calculated diffracted intensities through
formulas wholly possible, and a lot faster. ---
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Résumé

L’obtention de formules donnant la distribution des vecteurs interatomiques (DVT),
et donc donnant la distribution des distances interatomiques (DDI), est pleinement
faisable dans le cas des cristaux a formes parallélépipédiques, ce qui, a son tour,
fait de 'obtention d’intensités diffractées calculées a ’aide de formules entiérement
possible, et en des temps beaucoup plus courts. - - -
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1 The declaration / =»<Y / La déclaration

The existence of translational symmetry in a crystal causes a finite number of interatomic
vector types to be present within the crystal each of which typifies an exact number of
equal vectors present within the crystal. Because of this one can, in principle, express the
DIVs of crystals with formulas. For parallelepiped crystals, formulas can be produced for
the DIVs and DIDs and used, for instance, to calculate diffracted intensity distributions.
Example: figure 1 shows an X-rays diffraction profile calculated for a polonium cubic
shaped crystal using a formula suitable for the distribution of interatomic distances.
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Figure 1: Diffraction profile for polonium cubic shaped crystal calculated using the DID formula

for monatomic material cases with triclinic lattices. Lattice: simple cubic; crystal’s edge length

= 20xa, a = 3.34 A being the relevant lattice parameter.

LAY 3 sall i sl dapa Ylerinl) Ciea JSEI LuaSa o 5055k 3550 el 2 23V s
20 x a = 5kl dndla Jsha tdavn e 7 ASLEN | Jaall AN CWlEY ¢l g3 <l YAl
i) Sl Jalaall g8 g = 3.34 angs. us

Profile de diffraction calculé a 'aide de la formule de la DDI relative aux cas des matériaux
monoatomiques a réseaux tricliniques. Matériau: polonium; réseau: cubique simple; forme du
cristal: cubique; longueur des cotés = 20xa; a = 3.34 A étant le paramétre cristallin approprié.

L’existence de symétrie de translation dans un cristal génére, dans ce cristal, la présence
d’un nombre fini de types de vecteurs interatomiques chacun desquels représente un nom-
bre exact de vecteurs interatomiques égaux présents dans le cristal. Pour cette raison, il
est possible, en principe, d’exprimer les DVIs des cristaux a 'aide de formules. Pour les
cristaux parallélépipédiques, des formules peuvent étre produites pour les DVIs et DDIs
et utilisées, par exemple, pour calculer des distributions d’intensités diffractées. Exem-
ple, la figure 1 illustre un profile de diffraction de rayons X calculé a I'aide d’une formule
convenable de la distribution de distances interatomiques d’un cristal de polonium de
forme cubique. The DIV and DID formulas for the case of a parallelepiped
crystal from a monatomic material with triclinic lattice have been produced
for the first time and will, very soon, be submitted, as part of the content of
a text, for consideration for publication.
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Les formules des DVI et DDI relatives au cas d’un cristal parallélépipédique
d’un matériau monoatomique ayant un réseau triclinique ont été produites
pour la premiére fois et seront, trés bientot, soumises, en tant que partie du
contenu d’un texte, pour considération pour publication.
The content of the said text concerns expressions for the diffracted intensity from a
material that can be used, in connection with experimental data analyses, with no ap-
proximation and no assumption additional to those made within the frame
of the kinematic approach to diffraction.
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Le contenu du dit texte est en rapport avec des expressions obtenues pour l'inten-
sité diffractée par un matériau qui ont la capacité d’étre utilisées, en relation avec les
analyses de données expérimentales, sans approximation et sans supposition ad-
ditionnelles a celles considérées dans le cadre de ’approche cinématique de
la diffraction.

2 The distributions of interatomic vectors and interatomic
distances: definitions / lilucal) g il A (i e cilgadiall cilay 5 5
Ol gt 1l ) s La / Les distributions des vecteurs inter-
atomiques et des distances interatomiques: définitions

Using, in the literature, identical, and agreed on, definitions for the distributions of
interatomic vectors and interatomic distances should lead to texts, connected to these
entities, with increased “harmony” and benefit. It is in the context of this observation
that the author is proposing the following definitions for these two important distribu-
tions.
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L’utilisation dans la littérature de définitions des distributions des vecteurs inter-
atomiques et des distances interatomiques identiques, et acceptées par tous, devrait
conduire a des textes ayant une “harmonie” et un bénéfice plus élevés. C’est dans le
contexte de cette observation que ’auteur propose les définitions suivantes pour ces deux
distributions importantes.



2.1 The distribution of interatomic vectors / <I_3) (m La Cilgatial) cilay j g
/ La distribution des vecteurs interatomiques

Any piece of material is constituted by a finite number of atoms, for instance equal to
N. The center of each, e.g. the ith, of these atoms can be related to the center of
any other, e.g. to the jth, atom by a vector, e.g. written 75;. Such a vector is called
an interatomic vector. The total of the interatomic vectors present within the piece of
material is equal to N2, i.e. including the vector 7; = 0 corresponding to the atom
self-pairing. And if some degree of translational ordering exists in the piece of material
considered then there will exist in this piece of material various groups, e.g. in number
of M indexed using p(= 1,2,---, M), of interatomic vectors each of which is made up
of, e.g. n(7}), equal interatomic vectors. Thus each of the M groups represents a unique
vector type, 7, and therefore constitutes a component of the spectrum realizable using
the two interconnected n (7)) and 7, parameters: this spectrum is the distribution of the
interatomic vectors relative to the piece of material under consideration.
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N’importe quel morceau de matiere est composée d’un nombre fini d’atomes, par exem-
ple égal a N. Le centre de chacun, ex. le ieme, de ces atomes peut étre relié au centre de
n’importe quel autre atome, ex. au jeme, par un vecteur, ex. écrit 75;. Un tel vecteur
est appelé vecteur interatomique. La totalité des vecteurs interatomiques présents dans
le morceau de matiere est égale & N2, i.e. y compris le vecteur correspondant & I’auto-
pairage des atomes. Et si un certain degré d’ordre de translation existe dans le morceau
de matiere considéré alors il existera dans ce morceau de matiere divers groupes, ex. en
nombre de M et indexés a laide de p(=1,2,--- , M), de vecteurs interatomiques chacun
desquels est constitué de, ex. n(r)), vecteurs interatomiques égaux. Ainsi chacun de ces
M groupes représente un type de vecteurs unique, 7, et donc constitue une composante
du spectre réalisable a 1'aide des deux parametres inter-reliés n(7),) et 75,: ce spectre est
la distribution des vecteurs interatomiques relative au morceau de matiere en considéra-
tion.
When the piece of material in question is a crystal with parallelepiped form, then its
distribution of interatomic vectors can be formulated using the various parameters defin-
ing it. But when the atomic arrangement in the piece of material is such that no equal
non-zero vectors are present then the relevant DIV will be made up of components that,
apart from the O-related component, represent no more than one vector each and the



total number of components is given by: N(N — 1) + 1, the O-related component repre-
senting N null vectors.
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Quand le morceau de matiére en question est un cristal de forme parallélépipédique,
alors sa distribution de vecteurs interatomiques peut étre formulée au moyen des dif-
férents parametres le définissant. Mais quand ’arrangement atomique du morceau de
matériau est tel qu’il ne contient pas de vecteurs interatomiques non nuls égaux alors la
DVT appropriée sera constituée de composantes qui, a ’exception de celle associée avec le
vecteur 0, ne représentent qu’un seul vecteur chacune et le nombre total de composantes
est donné par: N(N — 1) + 1, la composante relative a 0 représentant N vecteurs nuls.

2.2 The distribution of interatomic distances / (= L Cilllucal) oy g
<l / La distribution des distances interatomiques

The distribution of interatomic distances associated with a given piece of material de-
duces from the distribution of interatomic vectors of that piece of material through taking
the moduli of the constituting interatomic vectors. Therefore, if the degree of transla-
tional symmetry present within the given piece of material is such that the distribution
of interatomic distances can be written as n(ry), with ¢ = 1,2,--- , M, which means
that the two DIV and DID have an equal number of distinct components, then one has:
n(rq) = n(ry). This is with the note that in this formulation case the two components
of the distribution of interatomic distances which correspond to the two components
relative to the two vectors 7, and —7), (p # 0) of the distribution of interatomic vectors
are considered as two distinct components. This is possible for the reason that they
come from two different vectors each of which corresponds to a different term within the
expression of the intensity diffracted by the piece of material.
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La distribution des distances interatomiques associée a un morceau de matiére donné se



déduit de la distribution des vecteurs interatomiques de ce morceau en prenant les mod-
ules des vecteurs interatomiques la constituant. Par conséquent, si le degré de symétrie
de translation présent dans le moreau de matiere donné est tel que la distribution des
distances interatomiques peut étre écrite n(r,), ot ¢ = 1,2,---, M, ce qui signifie que
les deux DVI et DDI ont un nombre égal de composantes, alors on a: n(ry) = n(ry).
Ceci est en notant que dans ce cas de formulation les deux composantes de la distribu-
tion des distances interatomiques qui correspondent aux deux composantes relatives aux
deux vecteurs 7, and —7}, (p # 0) de la distribution des vecteurs interatomiques sont
considérées comme étant deux composantes distinctes. Ceci est possible parce qu’elles
viennent de deux vecteurs différents chacun desquels correspond a un terme différent
dans ’expression de l'intensité diffractée par le morceau de matiere.

Thus, in this (distribution) case also, when the piece of material is a crystal with
parallelepiped form, the distribution of interatomic distances can be formulated using
the various parameters defining the crystal.
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Ainsi, dans ce cas (de distribution) aussi, quand le morceau de matiére est un cristal de
forme parallélépipédique, la distribution des distances interatomiques peut se formuler
au moyen des divers parametres définissant le cristal.

3 Next formulas to be considered / WU i Al iual) /
Les prochaines formules a considérer

The DIV and DID formulas to be considered next are those relative to the particular

case of diatomic parallelepiped crystals.
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Les formules de DVI et de DDI considérées prochainement sont celles relatives au cas

des cristaux parallélépipédiques diatomiques.

4 Conclusion / lada / Conclusion

Progress in diffraction analytic techniques is possible in the future.
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Réalisation future de progres dans les techniques d’analyse en diffraction n’est pas a
écarter.
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