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Etude de la structure Zr. 

Partie A 

1. Tous les détails des calculs doivent figurer sur la copie : 

Dans la base orthonormée (𝑒1, 𝑒2, 𝑒3) : 
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2. Tous les détails des calculs doivent figurer sur la copie : 

On a : 

𝑑(ℎ, 𝑘, ℓ) =  
2𝜋 

‖�⃗�(ℎ, 𝑘, ℓ)‖
              (𝟎, 𝟓 𝐩𝐨𝐢𝐧𝐭)  

�⃗�(ℎ, 𝑘, ℓ) = ℎ�⃗�∗ + 𝑘�⃗⃗�∗ + ℓ𝑐∗       (𝟎, 𝟓 𝐩𝐨𝐢𝐧𝐭) 
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                            (𝟎, 𝟓 𝐩𝐨𝐢𝐧𝐭) 
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Partie B 
1. 𝑎 = 0,323 nm et 𝑐 = 0,515 nm. Le rayon du zirconium doit vérifier: 

𝑎 = 2𝑟   (𝟎, 𝟐𝟓 𝐩𝐨𝐢𝐧𝐭)  

𝑐 = 4√
2

3
 𝑟      (𝟎, 𝟐𝟓 𝐩𝐨𝐢𝐧𝐭) 

{
 

 𝑟𝑍𝑟 =
𝑎

2
= 0,162 (𝟎, 𝟐𝟓 𝐩𝐨𝐢𝐧𝐭)

𝑟𝑍𝑟 =
√3 𝑐

4√2
= 0,158 (𝟎, 𝟐𝟓 𝐩𝐨𝐢𝐧𝐭)

  

On déduit alors: 

𝑟𝑍𝑟 =
0,162 + 0,158

2
= 0,160 𝑛𝑚   (𝟏 𝐩𝐨𝐢𝐧𝐭) 

2. 

𝜌𝑍𝑟 =
2𝑀𝑍𝑟

𝑉𝑚𝑎𝑖𝑙𝑙𝑒
=

4𝑀𝑍𝑟

𝑁𝐴√3. 𝑎2. 𝑐
    ( 𝟏 𝐩𝐨𝐢𝐧𝐭) 

𝜌𝑍𝑟 = 𝟔, 𝟓𝟏 𝟏𝟎𝟑 kg.m−3    ( 𝟏 𝐩𝐨𝐢𝐧𝐭) 
L’écart relatif entre la valeur calculée et la valeur expérimentale est : 

∆𝜌

𝜌
= 0,5 %  (𝟏 𝐩𝐨𝐢𝐧𝐭) 

3. les coordonnées des atomes de Zr, (000)  (
2

3

1

3

1

2
) : 

𝐹(ℎ, 𝑘, ℓ) = 𝑓𝑍𝑟 [1 + exp(−2𝑖𝜋 (
2ℎ + 𝑘

3
+
ℓ

2
))]     (𝟏 𝐩𝐨𝐢𝐧𝐭) 

4. Tous les détails des calculs doivent figurer sur la copie (𝟔 × 𝟎, 𝟓 𝐩𝐨𝐢𝐧𝐭𝐬) : 

 

(ℎ𝑘𝑙) (100) (101) (111) 
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(ℎ𝑘𝑙) (200) (102) (112) 
𝐹(ℎ, 𝑘, ℓ)/𝑓𝑍𝑟  1
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1

2
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Choisir 4 réflexions tel que 𝐹(ℎ, 𝑘, ℓ) ≠ 0 parmi les 5 : (𝟒 × 𝟎, 𝟐𝟓 𝐩𝐨𝐢𝐧𝐭) : 
 

(ℎ𝑘𝑙) (100) (101) (200) (102) (112) 
 

Partie C (0,25 pt par mot clé) 

1. Ce sont des matériaux où les atomes (ou les molécules) ne présentent aucun ordre à grande 
distance mais seulement un ordre à courte distance décrit, comme dans le cas des liquides, par une 
fonction de distribution. (𝟏 𝐩𝐨𝐢𝐧𝐭) 
2. Certains alliages amorphes présentent des propriétés magnétiques intéressantes et une bonne 
tenue à la corrosion. (𝟏 𝐩𝐨𝐢𝐧𝐭) 
3. Le diagramme de diffraction des RX du matériau amorphe est différent de celui du matériau 
cristallin. Il est constitué d’une raie très large diffuse, indiquant l’absence d’unité structurale qui se 
répéterait identique à elle-même à intervalle périodique dans les trois dimensions, alors que le 
deuxième présente des pics bien résolu correspondant au réseau tétragonal comme indiqué sur la 
figure. (𝟐 𝐩𝐨𝐢𝐧𝐭𝐬) 
4. A partir du diagramme de DRX d’un matériau amorphe le seul paramètre qui peut être déterminé 
est la fonction de distribution radiale. Celle-ci est obtenue à partir d’une analyse de Fourier de la 
courbe expérimentale de la diffraction des rayons X. Elle donne directement le nombre moyen 
d’atomes qui se trouvent à une distance quelconque d’un atome donné. (𝟏 𝐩𝐨𝐢𝐧𝐭) 


