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Résumé. Nous expliquons la différence entre la diffusion cohérente et la diffusion incohérente des
neutrons par une analogic avec ’expérience de diffraction par une double fente de Young. Nous montrons
que le langage adéquat pour calculer les signaux cohérents est basé sur une description en termes de
configurations dans lesquelles les particules identiques qui peuvent étre échangées sont considérées
comme indiscernables. Nous illustrons notre démarche avec un exemple tiré de la physique des
quasicristaux.

1 Introduction

Le formalisme de Van Hove [1] est & la base de tout développement théorique en diffusion neutronique.
Il permet d’exprimer les sections efficaces différentielles de diffusion cohérente et in- cohérente sous
la forme:
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Ici b;inc) et b§°°h) sont les longueurs de diffusion incohérente et cohérente du noyau j. Les indices j et
k parcourent tous les noyaux du systéme physique considéré. Ces noyaux se trouvent a I'endroit 7, (¢)
a linstant ¢; hik;, hks sont les moments initial et final du neutron diffusé et Q = ky — k; le transfert
de moment; de fagon analogue fw = Ff — E; est le transfert d’énergie. Finalement, < - >4 dénote
une moyenne thermique. Dans la suite nous avons omis les indices coh et inc pour les longueurs de
diffusion, la notation étant évidente dans le contexte. Les fonctions de diffusion incohérente et totale
sont définies comme:
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Ce sont les transformées spatlo-temporelles des fonctions de corrélation de Van Hove, qui expriment
la probabilité de trouver une particule & l’endroit 7 & l'instant £ lorsqu’une particule est présente a
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l’endroit 0 & Pinstant 0. Dans le cas de la diffusion incohérente, il s’agit de la méme particule aux
deux instants. Dans le cas de la diffusion cohérente cette restriction tombe. C’est pour cette raison
que dans ce dernier cas la sormme contient aussi des termes j # k. L’équation (1) peut s’obtenir &
partir de l’équation (2) en y ajoutant le symbole de Kronecker ;. Ceci nous permet d’apprécier
une chose importante: au moins dans le principe la compréhension de la diffusion cohérente n’est
pas plus compliquée que celle de la diffusion incohérente. En effet, les sommes dans les équations (1)
et (2) portent sur les mémes quantités. On est amené & résoudre le méme probléme de probabilités
dans les deux cas. L’unique différence réside dans la présence ou 1’absence du symbole de Kronecker.
L’usage veut que la fonction de diffusion correspondant & la diffusion cohérente soit appelée totale
et écrite sans indice coh comme on aurait pu le prévoir. Ceci traduit que ’expression (4) pour la
diffusion cohérente contient aussi les autocorrélations, c.8.d. les termes j = k. Cette partie “self”
peut d’ailleurs étre isolée aux grandes valeurs de @, ou la diffusion cohérente se comporte comme la
diffusion incohérente. (Mais elle reste pondérée par les sections efficaces cohérentes des noyaux).

Le modele type de diffusion quasiélastique incohérente est celui [2] d’une particule effectuant
des sauts stochastiques entre deux sites equivalents séparés par un vecteur d, avec un temps de
relaxation 7. Sa solution est simple et consiste & résoudre une équation différentielle linéaire du
premier ordre basée sur une matrice de saut. Cette solution est une fonction de corrélation de Van
Hove dont il convient de faire ensuite la transformée de Fourier spatio-temporelle. On s’attend 4 ce
qu’une procédure analogue s’applique dans le cas de la diffusion cohérente, ou la difficulté semble
étre accrue par le fait qu’il faut suivre ’évolution simultanée de toutes les particules. Ceci peut étre
compliqué par la présence de corrélations: une particule ne pourra sauter que quand une autre se
sera déplaciee de telle maniére & ce que Venvironnement soit propice au saut. Dans ces conditions
il devient méme difficile de mettre le probléme en équation. Une astuce purement mathématique
permet de prendre en compte l'influence possible de l'environnement; elle consiste & formuler le
probléme en termes de configurations. A priori, il faudra individualiser chaque particule pour décrire
Pinformation complete du systéme. Quand on augmente le nombre n de particules dans le systéme,
le nombre de configurations peut devenir gigantesque. Dans certaius cas, ce nombre croit comme n!
Nous verrons que d’une certaine fagon, la mécanique quantique nous sauve ici la vie en réduisant
considérablement le nombre de configurations qu’il faut prendre en compte. C’est un point essentiel &
retenir de ce chapitre. Nous pouvons donner une idée de la réduction de la complexité qui en résulte.
Prenons par exemple le jeu de pousse-pousse inventé par Sam Lloyd au XIXieme siecle. Nous avons
certainement joué avec ce jeu pendant notre enfance. C’est un petit carré de dimensions 4 X 4 qui
contient 15 pi¢ces carrées, numérotées de 1 & 15 et un trou. Le jeu consiste & glisser les piéces afin de
rétablir la situation d’origine ot elles se trouvaient toutes en ordre croissant avec le trou en position
ultime. Si on considére les piéces numérotées comme des particules identiques, il n’y aura que 16
configurations & observer pour un caleul de diffusion cohérente. Celles-ci seront entidérement définies
par la position du trou. Si on veut faire un calcul de diffusion incohérente, il faudra également savoir
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ol se trouvera une piece choisie. Il y aura alors 16 x 15 configurations & considérer. Si on avait été
obligé de suivre les positions simultanées de toutes les pieces, ce nombre aurait été beaucoup plus
grand (il est de l'ordre de 10'%). 1l y a des corrélations entre les positions des différentes piéces de
sorte que l'on n’explore que la moitié des 16! permutations imaginables [3]. Mais on peut proposer
une variante du jeu pour laquelle toutes les 16! possibilités seraient réalisées. Pour cela il suffira de
définir le mouvement élémentaire du jeu comme le saut d’une piece quelconque vers le trou.

2 Rappel sur la diffusion cohérente et incohérente

11 est intéressant de vérifier Ia définition des sections efficaces de diffusion cohérente et incohérente
d’un noyau dans un manuel de physique nucléaire. On y explique que la section efficace de diffusion
incohérente implique une inversion du spin du neutron, tandis que la diffusion cohérente correspond
A un processus sans changement de spin. 1l s’agit donc d’une propriété d’un noyau correspondant &
une réaction nucléaire bien précise, définie pour un seul noyau. Dans la terminologie des physiciens
nucléaires, la diffusion en question est d’ailleurs qualifiée d’élastique puisqu’elle n’implique pas une
excitation du noyau vers un autre niveau.

Cependant, les manuels de physique de la matiére condensée nous tiennent un propos différent.
Ils associent la diffusion cohérente & une information collective et la diffusion incohérente & un
comportement individuel. Quel est le lien avec les énoncés des physiciens nucléaires? Comment
1a réaction nucléaire peut-elle nous faire parvenir une information collective sur plusieurs particules?

N

La “réponse” & ces questions est donnée par Richard Feynman dans son cours sur la mécanique
quantique [4]. Il montre comment des questions analogues se posent pour I'expérience de Young
relative & la diffraction d’un faisceau de particules par une double fente. Un premier paradoxe dans
cette expérience, est que d’une part Pintensité est typique d’un phénomeéne ondulatoire (présentant
de fortes oscillations par les effets d’interférence) et que d’autre part ce sont bien des particules qui
arrivent dans le dispositif de détection. Ces particules arrivent une par une. L’intensité mesurée est
quantisée. Ce n’est jamais une fraction d’une particule qui arrive. Au début on ne voit pas les franges
Qinterférences et il est difficile de discerner si le profil d’intensité correspond & celui d’une double fente
ou & une superposition de deux profils de fentes uniques. C’est seulement aprés ’enrégistrement de
milliers de particules que I'image des franges d’interférences commence & se dessiner clairement. Cette
évolution temporelle du diagramme de diffraction a été merveilleusement illustrée dans la référence
[5]. Nous incitons nos lecteurs & consulter cette référence pour en examiner les photos afin de voir
comment le diagramme de diffraction se construit progressivement en fonction du temps d’exposition
de la plaque photographique. Quand on essaie de déterminer par laquelle des deux fentes les particules
passent, les franges d’interférences et le comportement ondulatoire disparaissent faisant place & une
superposition de deux distributions d’intensité classiques caractéristiques du comportement d’une
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particule dans une expérience avec une seule fente. On pourrait par exemple s’imaginer que l'on
essaie de rendre la particule visible en lilluminant avec une torche. Quand la longueur d’onde de la
lumiére envoyée devient assez petite pour définir la place de la particule avec une bonne précision,
Pénergie des photons devient suffisamment grande pour qu’elle affecte la trajectoire de la particule
et les franges d’interférence commencent & disparaitre. Aussi, quand on bouche un des deux trous,
on saura parfaitement que la particule sera passée par autre trou mais on retrouve une distribution
d’intensité classique pour une seule fente. En résumé, quand on arrive & collecter des informations
qui permettent de retracer la trajectoire de la particule, on trouve un comportement classique. Sil’on
s’en abstient, on trouve un comportement ondulatoire. Cette régle énoncée s’aveére universellement
vérifiée. La nature se comporte de ce point de vue comme une machinerie parfaite. Feynman nous
explique que cette expérience contient I'unique mystére de la mécanique quantique et pose la question
qui souleve le second paradoxe présent dans cette expérience: comment la particule qui passe par une
fente peut savoir si I'autre fente est ouverte ou non? Le fait que la nature puisse respecter toujours
la régle énoncée parait effectivement miraculeux. Personne n’est arrivé a I’expliquer en proposant un
mécanisme microscopique détaillé.

La diffusion cohérente des neutrons correspond de fagon analogue & un comportement ondula-
toire, tandis que dans la diffusion incohérente, le neutron se comporte comme une particule. En effet,
considérons un réseau de noyaux indentiques aux spins tous paralleles et supposons pour simplifier
que ces noyaux ont un spin % Ceci nous permettra de nous affranchir de certains détails encom-
brants mais inessentiels. La diffusion cohérente d’un neutron, par un noyau d’un tel réseau, nous
rendra exactement la méme “photo” avant et apres le processus de diffusion puisqu’elle n’inverse pas
Porientation du spin du neutron. La conservation du moment angulaire nous permet alors d’affirmer
qu’elle n’affecte pas le spin du noyau non plus. On ne pourra donc pas dire aprés un examen aussi
méticuleux qu’il soit, lequel de ces noyaux aurait diffusé le neutron. En analogie avec expérience
de la double fente, on ne sait pas reconstituer la trajectoire du neutron, puisqu’aucun noyau a en-
régistré un indice de son passage. Ceci correspond & un comportement ondulatoire et donne donc
une information sur une collectivité d’atomes. Cette information est caractérisée par de fortes oscil-
lations d’intensité relévées par les effets d’interférences (par exemple les pics de Bragg). Par contre,
dans le cas d’une diffusion incohérente le spin d’un noyau aura été affecté et ce noyau s’en trou-
vera marqué ou, si on veut, pourvu d'une étiquette. On pourra donc reconstituer la trajectoire du
neutron. On retouve alors un comportement de particule et 'information est obtenue & 1’échelle de
Patome individuel. La distribution d’intensité mesurée sera caractérisée par une variation lisse sans
fortes oscillations. L’opposition entre la diffusion cohérente et la diffusion incohérente des neutrons
n’est donc rien d’autre que la dualité onde-particule. Le lecteur attentif aura remarqué que nous
n’avons pas vraiment répondu aux questions évoquées plus haut. La bonne raison est que nous ne
connaissons pas cette réponse. C’est pourquoi le mot “réponse” doit rester entre guillemets. Nous
ignorons parfaitement quel est le mécanisme qui permet de produire les intensités observées, mais
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nous savons que cette incompréhension est la méme que celle que Pon rencontre partout dans la mé-
canique quantique. C’est celle qui opére dans 'expérience de la double fente et nous savons qu’elle
est I'unique mystere de la mécanique quantique.

3 Idée de base de la méthode

Ces remarques sont & la base de notre méthode pour décrire la diffusion quasiélastique cohérente.
Imaginons par exemple dans une expérience de pensée que l'on échange deux noyaux identiques
par diffusion cohérente d’un neutron mais que pour le reste il ne se passe rien de sorte que les
photos avant et aprés diffusion soient identiques. C’est comme si rien ne s’était passé et la réponse
neutronique va nous en fournir une information conséquente. Il s’ensuit que ce qui est important
pour la diffusion cohérente est uniquement la configuration des noyaux. L’information sur 'identité
des atomes individuels dans cette configuration n’est pas accessible. II faut donc également décrire les
données uniquement en termes d’informations disponibles, puisque les considérations, sur ce qui n’est
pas accessible, ne peuvent que compliquer notre entreprise. Par une voie complétement indépendante,
nous retrouvons donc que les configurations sont importantes pour la diffusion cohérente des neutrons.
Les deux raisonnements font appel & des idées trés différentes, I'une plutdt physique, Pautre plutét
mathématique. Mais la physique nous dit quelque chose de plus: c’est que nous n’avons pas besoin
de marquer les particules identiques qui peuvent étre réellement échangées entre elles [6]. On peut les
considérer comme indiscernables. Ceci entrainera une grande économie dans le nombre de configura-
tions & considérer. Cela n’implique pas que ces particules soient quantiques. Elles peuvent é&tre
parfaitement classiques. L’indiscernabilité provient du comportement quantique du neutron. Nous
allons maintenant développer ces idées.

Nous écrivons la fonction de diffusion totale qui correspond a la réponse du sytéme pour la
diffusion cohérente:

S(Q,w) = 51‘; / et Zb; b < e QEO-TiO) 5 gy (5)
—oo o

ol par abus de langage nous avons inclus les longueurs de diffusion cohérente dans la définition de
S. Ceci ne posera aucun probléme si tous les atomes sont du méme type (isotopique). Introduisons
maintenant les quantités

P 1 Q-7
F(Q,t) = ijbk QT = e /R @ Ekj b - 6(r — i) dr (6)




Pr1-156 JOURNAL DE PHYSIQUE IV
Alors

STbrb < @O 5, = < F(Q,t) FHQ,0) >u (7)

Gk
ol F(Q,t) n’est rien d’autre que la transformée de Fourier spatiale d’une configuration de mesures
de Dirac de poids b, placées aux positions r;. Cette transformée de Fourier ne changera pas lors
d’un échange de deux particules identiques comme expliqué avec les mains plus haut. Remarquons
également que nous n’avons pas changé lordre des opérateurs dans les expressions: 'opérateur au
moment ¢ précede toujours celui au moment 0. Il est intéressant de vérifier le développement théorique
du formalisme de diffusion quasiélastique des neutrons dans la monographie de Bée. L’équation (2.31)
de ce livre correspond & I’équation (8) ci-dessous. L’équation (2.40) de Bée correspond & l'équation
(7) et Véquation (2.41) & P'équation (1). Nous voyons que d'une certaine manire le développement
proposé par Bée, bien que plus complet a conduit & une expression beaucoup moins utile, mais
mathématiquement plus explicite. Nous avons donc:

@) =5 [ < F@HFQ0) >n di ®

La méthode est donc complétement analogue a celle expliquée par Bée pour la diffusion incohérente.
L’unique différence réside dans le fait que nous décrivons le systéme en termes de configurations
au lieu de sites. Il convient donc de résoudre ’équation séculaire de la matrice de saut pour les
configurations. Nous avons ainsi mis en place un isomorphisme mathématique. Nous pouvons nous
imaginer que le systéme entier est une particule abstraite qui effectue des sauts de site abstrait
en site abstrait. Les sites abstraits sont des configurations. Pour dénombrer ces configurations, il
faut supposer que les permutations entre particules identiques pouvant étre réellement échangées ne
changent pasla configuration [7]. Au lieu de développer ce formalisme dans toute sa généralité mieux
vaut en faire passer les idées sous-jacentes en travaillant sur un exemple. Notons que la généralisation
implique I'introduction des fonctions S**(Q, w) telles qu’elles sont définies par Bée.

4 Développement de l’'idée: un exemple de physique des
quasicristaux
La Figure 1 montre le systéme modele dont nous voulons calculer la fonction de diffusion totale.

C’est un morceau d’'un pavage quasipériodique octogonal de type Penrose. Ce genre de pavages
quasipériodiques servent de paradigme pour la structure des quasicristaux. Le morceau en question
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Figure 1: Morceau d’un pavage de Penrose octogonal. A droite, nous mon-
trons Pensemble des sites possibles sur la représentation de la projection de
I’hypercube de R?* sur R? (réf. [10]).

contient 11 atomes, dont huit sur le contour de 'octogone ABCDEFGH et trois & I'intérieur sur les
sites I, L et O. Le modeéle de sauts que nous allons discuter a été introduit par Kalugin et Katz [8]
qui Pont proposé comme un mécanisme possible pour la diffusion atomique & grande distance dans
les quasicristaux. Les sites BLOGHALI forment la projection bidimensionnelle d'un cube (imaginaire)
VU en perspective.

Ceci est intimement 1ié au fait que ces pavages de Penrose sont obtenus par une méthode de projection
d’un réseau périodique dans un espace de dimension supérieure. En changeant de perspective dans
le cube imaginaire nous faisons sauter Patome en I vers le site J. A Vissue de cette opération, L se
trouve & son tour dans une situation analogue & 'intérieur du cube virtuel donné par OQJBCDEL.
Remarquons que le saut de 'atome de L vers M n’était pas possible dans la situation de départ.
Nous avons donc une dynamique complexe ol occurrence de certains sauts peut dépendre d’autres
sauts qui doivent étre effectués au préalable. Décrire cette dynamique conditionnelle par une équation
diffférentielle en termes de particules peut s’avérer trés difficile. Par contre, comme le montre la figure
1, la description devient tres simple en termes de configurations. Si nous ne faisons pas la distinction
entre les particules, ce qui suffit pour une description du signal cohérent, nous n’avons & considérer
que huit configurations. Aprés huit sauts nous avons fait le tour de V'espace des configurations et
nous revenons i la situation de départ. Cependant les trois particules en O,L et I auront subis une
permutation cyclique. Notre particule abstraite diffuse alors par sauts sur un octogone régulier dont
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tous les sites sont équivalents. Ce probléme de diffusion a été résolu dans le livre de Bée. L’évolution
des probabilités est régie par I’équation séculaire:

d 1
—P=-M 9
dt T P ©)
ou la matrice de saut M est donnée par:
-2 1 0 0 0 0 0 1
i1 -2 1 0 0 O 0 O
6 1 -2 1 0 O 0 0
o 0 1 -2 1 0 0 ¢
M=% 0 0 1 -2 1 0 o (10)
o o0 0 0 1 -2 1 0
o 0 0 0 0 1 -2 1
1 0 0 0 0 0 1 =2

P est une matrice colonne 1 X 8 dont les éléments p; () donnent la probabilité de trouver la particule
abstraite dans le site j & P'instant ¢. Autrement dit, p;(¢) est la probabilité de retrouver le systéme
dans la configuration j & l'instant ¢. La procédure utilisée pour résoudre une équation linéaire du
style (9) est bien connue. Elle implique le calcul de la matrice eMt. Pour cela il faut diagonaliser
M = SDS! et on aura eM* = SeP*S1. De manitre générale la diagonalisation d’une matrice
8 x 8 implique la solution d’une équation du huitiéme degrée. Il est bien connu depuis les travaux
de Galois et d’Abel que la solution n’est pas possible de facon analytique en termes de radicaux.
Une approche géneraliste aura donc forcément recours & des solutions numériques. Cependant, la
matrice M peut étre diagonalisée d’une maniére trés élégante en remarquant qu’elle posseéde la
symétrie translationnelle. Nous essayerons ainsi de faire prévaloir la force d’une idée astucieuse sur
une approche basée sur un calcul aveugle et laborieux. En effet, la topologie et plus précisément la
connectivité de I’espace des configurations du probléme est celle d’une chaine linéaire aux conditions
aux limites cycliques. Ce probléme a une invariance translationnelle. La matrice M dans 1’équation
(9) peut s’écrire comme: M;; = & ;1 — 20;; + 0;-1. (Dans cette expression il faut prendre les
indices modulo 8). On voit que dans chaque point on a la méme relation entre un point et ses
premiers voisins. Une inspection de la situation locale ne permettra donc pas de dire dans quel site
on est: c¢’est 'invariance translationnelle. Un probleme de phonons avec huit atomes 1%22— U=2MU
fait intervenir la méme matrice M. Les vecteurs propres peuvent donc s’écrire sous forme d’ondes
de Bloch:
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1
ez27rq/ 8
e*ma/8
e®%7a/8
ez87rq /8 ( 1 1)
et10mg /8
etli2mg /8
ezl41rq/ 8

v@

Sl

ot [V@]; = 5 e27G~104/8 Les valeurs propres associées sont A = £ sin?(rg/8). Le théoréme de

Bloch ne fait qu’exprimer I'invariance translationnelle. Il s’ensuit pour la matrice colonne P(t) (dont
la ligne j donne la probabilité que le systéme prend la configuration j & 'instant t) que:

P(t) =SAS™1P(0) (12)
ou
1 1 1 1 1 1 1 1
1 /4 & /2 eBr/4 157 /4 v /2 et7m/4
1 e /2 e 37 /2 e'l.27r ezS‘:r /2 61371' P /2
g —1_ 1 ezS?r/4 6237/2 ezQﬂ‘/4 ez37r 61.1571'/4 61971'/2 ez217r/4
- \/g 1 e ez21r eszr ez47r 6151r ezﬁ‘lr ez77r
1 ez57r/4 67,57r/2 61157r/4 61571' e7,257&'/4 611511'/2 61357\'/4
1 esz/2 e 61971'/2 et 611511"/2 ezgr ez2l7r/2
1 /4 ez77r/2 e2lm/4 T ez351r/4 e_z211r/2 goT/4
1 1 1 1 1 1 1 1
1 e—nr/4 e—z1r/2 e—zSﬂ'/Al e~ e—zSﬂ/tl e—z37r/2 e-—z77r/4
1 e—wr/2 e e—szr/Z o2 6—157r/2 P e—z77r/2
S—l _ 1 1 6—131/4 6—1371‘/2 e~z97r/4 g3 e—1151r/4 e—zQﬂ/? e—z217r/4
- % 1 e e——z27r 6—1377 e~ AT 6—257(' e-z&r e—z71r
1 e—157r/4 e—zSﬂ/2 6—1151\‘/4 e~ BT e—z251r/4 e—zl51r/2 6—1357r/4
1 6—237r/2 P e-—197r/2 g pldn/2 e~ e—z217r/2
1 e—177r/4 et /2 e—z217r/4 e—?Tr  o—Bbm/4 o—21n/2 e—z491r/4
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et A est donné par:

1 0 0 0 0 0 0 0
0 e ¥ sin’(n/8) 0 0 0 0 0 0
0 0 e~ % sin’(n/4) 0 0 0 0 0
0 0 0 e~ ¥ sin?(37/8) 0 0 0 0
0 0 0 0 e~ % sin®(m/2) 0 0 0
0 0 0 0 0 e~ ¥ sin®(57/8) 0 0
0 0 0 0 0 0 e~ 3 sin”(37/9) 0
0 0 0 0 0 0 0 e~ ¥ sin®(7n/8)

(13)

Ici A = eP* et P(0) contient les conditions initiales, c.4.d. les probabilités initiales de chaque
configuration. Par exemple, si la configuration 1 est la configuration initiale nous devons prendre:

PO(0) = (14)

OO OO OO O

De fagon équivalente nous pouvons définir d’autres vecteurs “colonne” P@(0). Nous considérons que
les huit configurations initiales sont équiprobables & 1’équilibre thermodynamique. Nous pouvons
alors & l'aide de 1’équation (12) faire le tableau de toutes les probabilités p;i(t) pour que le systéme
se trouve dans la configuration k & Pinstant ¢ ¢’il se trouvait dans la configuration j & ’instant 0.
11 suffit de juxtaposer les huit solutions (12) aux huit conditions initiales de type (14) pondérées
chacune par un facteur %. Ce tableau s’écrit alors sous la forme:

1
[PO®),PA®),... ,POH)] =S AS™ g Usxs (15)

ott Tlgxg est la matrice unité de rang 8 résultant de la juxtaposition des huit vecteurs colonne P (0).
Introduisons la matrice ligne [F(Q)] de type 1 x 8 qui contient les transformées de Fourier des huit
configurations C;:
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[F@)]=[7(Q), 72,(Q), s, 7, (Q)] (16)

Alors, la moyenne thermodynamique dans Uexpression (7) peut s’écrire sous la forme:

[F@]sASTFQI (7

< FHQNFQ0) 0= T pilt) FE,(Q) Fo (@) =
gk

Dans la configuration 1, les sites occupés sont I,L et O, avec des vecteurs de position ey, e4 et ey.
On peut vérifier que les sites occupés dans la configuration j ont les vecteurs de position e;gsgj—1),
€1@3; €t e1g3(j+1), o1l le symbole @ est supposé indiquer que ’on prend toujours le résultat modulo
8. Donc:

(@)= e R e1e3-1) 4. g €1035 | Q@ C103(i+1) (18)

Suivant la procédure décrite en (8), la fonction de diffusion totale n’est autre que la transformée de
Fourier temporelle de Uexpression (17). La transformée de Fourier temporelle ne concerne que A. Sa
valeur F(A)(w) est donnée par:

sw) 0 0 0 0 0 0 0
0 £(T,w) 0 0 0 0 0 0
0 0  L@Taw) 0 0 0 0 0
0 0 0 L@sw) 0 0 0 0 (19)
0 0 0 0  L(lyw) 0 0 0
0 0 0 0 0  L@nw) 0 0
0 0 0 0 0 0  LTew) 0
0 0 0 0 0 0 0 L(Trw)
ol
Llpw)= = —T— (20)
? T ,YZ + w2

4 5w,
FJ' = ; Sln2(§]) (21)
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5 Le calcul de la diffusion incohérente est plus compliqué

Le calcul de Pexpression (17) est laborieux. Nous n’en donnerons pas le résultat final, qui n’a d’ailleurs
pas beaucoup d’intérét. Actuellement, une seule équipe [9] a réussi & faire pousser un quasicristal
octogonal. La quantité d’échantillon obtenue était trés petite. Nous ne sommes donc pas encore
en mesure de faire des études de sauts atomiques dans des quasicristaux octogonaux. Notre but
n’était que d’illustrer une méthode pour en faire passer les idées conceptuelles. L’aspect abrutissant
de la forét de calculs explicites ne pourrait servir qu’a occulter ces idées. Nous devons faire quelques
remarques:

e Dans 'equation (18) nous n’avons pas inclus les contributions des huit atomes immobiles en
A,B,C,D,E,F,G H. On peut démontrer que le fait de les inclure n’aurait pas modifié la partie quasiélas-
tique de la réponse dynamique.

e Le pavage octogonal de Penrose posséde la symétrie huit. Cependant dans chacune des huit
configurations cette symétrie est localement brisée. L’espace des configurations nous fait retrouver la
symétrie perdue et nous permet d’utiliser de fagon générale la théorie des groupes. Ceci est illustré
dans notre cas par l'utilisation du théoréme de Bloch.

e Le méme formalisme peut étre utilisé pour calculer la fonction de diffusion incohérente. Il faudra
alors suivre également 1’évolution de la position d’une particule marquée, a l’intérieur des configu-
‘rations. Aprés un tour de huit sauts, la configuration de départ est retrouvée, mais la particule
n’est plus au méme endroit. Il faudra tourner encore deux fois pour récupérer la vraie situation de
départ. Ceci nous emmene & considérer 24 configurations marquées. Etant donné que la position
de la particule choisie doit étre connue & Pintérieur de la configuration, le calcul de la fonction de
diffusion incohérente est plus difficile que celui de la fonction de diffusion totale. Dans notre exemple,
la matrice 24 x 24 peut de nouveau étre diagonalisé en s’appuyant sur le théoréme de Bloch.

e Enfin, le traitement, en termes de configurations, nous permet de décrire des corrélations complexes.
Une approche en termes de sites reléverait certainement de la physique non-linéaire.

6 Remarques finales

Les calculs et leurs résultats sont donnés de fagon explicite dans la référence [10]. Ii nous reste &
mentionner quelques autres exemples d’applications. Nous avons utilisé la méme méthode pour le
calcul des sauts atomiques dans un quasicristal icosaédrique. Le probleme était le suivant. Sept
atomes de cuivre sont repartis sur les vingt sommets d’'un dodécaédre. Ils ne peuvent pas étre
premiers voisins et ils ne peuvent pas occuper des sites opposés. Pour le reste, les atomes peuvent
sauter entre des sites de premiers voisins si ces régles sont respectés. Le calcul a été fait dans [11].
Nous avons également utilisé cette méthode pour calculer les fonctions de diffusion rotationnelle
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d’une molécule de méthane partiellement deutériée CD3H ou CDHj;. La brisure de la symétrie
par la deutériation constituait une difficulté insurmontable pour les approches classiques basées sur
la théorie des groupes. Nous avons vu comment cette symétrie est rétablie par 'introduction de
Pespace des configurations. Les résultats de nos calculs pour le méthane deutérié sont accord avec
une expérience effectuée par Michael Prager [12]. Ils sont résumés dans les tableaux suivants. Ces
calculs feront I'objet d'une publication ultérieure [13].

Tableau 1. Fonctions de diffusion pour la rotation d’une molécule CH3D.

Sine(Q, w) les longueurs de diffusion sont incohérentes
5(w) 0% + 1(bh + 3b%) (1 + 3j0(2QA))
L(-5w) (36D + b3 ) (1 — jo(2QA))
L(=2-%w) 26%(1 - Jo(2QA))
S(Q,w) les longueurs de diffusion sont cohérentes
5(w) 0 + 5 (bp + 3bm)*(1 + 370(2Q-A4))
+2bc(bp + 3ba)jo(QA/3)
£(-%,w) 2(bp — bu)*(1 = jo(2QA))
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