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L e s  g r o u p e s  d e  t r a n s l a t i o n  n o n  p r i m i t i f s  e t  l a  m ~ t h o d e  s t a t i s t i q u e .  Par E. F.  BERT~UT, Labora~ire 
d'I~lectrostatique et de Physique du Mdtal, Insti tut  Fourier, Grenoble, France 

(Re~u le 12 3"anvier 1956) 

Dans cet te note  on g~in~ralise l 'emploi de la m~thode 
stat is t ique pour los groupes de t ranslat ion non primitifs. 
Les notat ions sent  celles du  m~moire (Bertaut,  1955) que 
cet te note  complete. Le facteur de structure normalis~ 
cont inue k &tre dSfini par 

t 
E(h) = ~, ¢i(h)~(h) (1) 

(~ part ie  t r igonom4tr ique;  ¢ facteur a tomique 'modifi4' ;  
h o m b r e  de positions ind~pendantes).  

Nons discuterons d 'abord  les propri~it~s de ~, ensuite 
cellos de ~. 

Soit T u n  groupo de translat ion non primitif  (A, B, C, 
I ,  R, F) d 'ordre  ~ (~ ---- 2 pour A, B, C, I ;  v = 3 pour R;  

= 4 pour F).  S i n  est l 'ordre de sym4trie (---- nombre  
de points (~quivalents) dans le groupe primitif  P ,  l 'ordre 
de sym~trie m dans le groupe correspondant  T sera 

m = ~n .  (2) 

Notons  par  ~ et  ~ les parties trigonom~itriques corre- 
spondantes  des facteurs de structure. Quand ~ =~ 0, 
o n  a 

~r = ~ .  (3) 

Rappelons que dans le groupe P on a pour une r~iflexion 
g~n~irale 

~ = n ,  (4) 

et pour uno r~flexion sp~ciale do poids stat is t ique p 

~ = ~ .  (5) 

De (3) et  (4) on d~dult que pour une r~flexion g$n~rale 

~ = ~'n = ~m. (6) 

L'ordre do t~anslation • das un  groupo T agit done 
exac tement  commo lo poids s tat is t ique p darts un  groupo 
P (e'est ~ dire le hombre  de points ~quivalonts est mul- 
tipli~i par un  facteur ~). 

Plus g~in6ralemont on a pour une r~iflexion de poids p 

~ = T p m .  (7) 

Pour les groupes P l e s  produits  ~(h)~(h'), e t  los puis- 
sances ~2, ~3 et  ~4 ont  6t~i lin~iaris6es sous la forme 

~7 ~(H,) (8) 
8 

dans des tables (Bertaut  & I)ulae, 1955). Pour  los produi ts  
et  puissances correspondantes des groupes T l e s  formes 
lin~aires (8) des tables res tent  valables k condit ion de les 
mult ipl ier  par T pour les produits  et  puissances d 'ordre  
deux, par T 2 pour les produits  et  puissances d 'ordre trois 
etc. 

dans (1) est toujours d~fini de fa~on que E(h) soit 
normalis6 (E(h) 9" = 1), c 'est  ~ dire tel que 

q)j(h) = fi(h)/WF(h)~. (9) 

On a done dans un  groupe de t ranslat ion T pour  une 
r6flexion de poids stat is t ique p 

t 

~j(h) =o~(h)/~/(2" p T m i f  j(h)~ ) . (10) 
i = l  

Souvent  il est possible de remplacer fj(h) par le nombre  
Z~- d'~ilectrons sur l ' a tome 3"- 

Avee les modification dderites ici, en particulier g r ~  
aux formules (3), (7) et  (10), fl est ais~ de transposer les 
r~sultats de la m~thode de d6terminat ion de signes et  
d 'approche directe (Bertaut,  1955) pour les groupes de 
t ranslat ion non primitifs. 
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Des tables do lin~arisation des produits  et  puissances des eiek = ~ gjk~eZ (l = 1 . . . . .  n) (1) 
factours do structure pr~isentent un  inter~t k la fois thee-  ~=1 
riquo ot pratique, ot~ les gjkl sent  des hombres  r6els ou complexes, on dit  

Inter~t  th~ioriquo: - -  Soit un  ensemble do q objots e i quo les e i const i tuent  la base d 'une  alg~bre (Bhagavantam 
(3. ---- 1 . . . . .  q). Si l 'on a & Venkatarayudu,  1951)4 
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Or les part ies  trigonom~itriques ~(hj) des facteurs de 
s t ructure  sent  de tels objets  puisqu 'on  pout  linSariser 
leurs produi ts  (Bertaut ,  1955) sons la forme (1). Los ~(h) 
cons t i tuent  done la base d 'une alg~bre commutat ive .  
C'est  l 'alg~bro du groupe d'espace correspondant,  en 
d 'au t res  ~ermes, /as relations de lindarisation (1) 6crites 
avec les ~(h) pour un  groupe donn~i, sent aussi reprdsenta- 
tires du groupe que le sent  par  exemple l '6num~ration des 
coordonn~es de points  ~quivalents ou l '~num~rat ion des 
op6rations de sym6trie.  

In ter~t  pra t ique:  - -  La  m~thode s ta t is t ique (Bertaut ,  
1955) de d~terminat ion de signes fair intervenir  le calcul 
de valeurs moyermes de produl ts  de facteurs de structure,  
l 'expression la plus g~in6rale 6taut  

E a (hl)E b (h2).. • E k (am) 
(a, b . . . . .  b ---- exposants  ent iers ) .  (2) 

Pour  l '6valuer dana un  groupe donn~i, on dolt  6crire la 
re lat ion de l in~arisation 

~a(hl)~b(h2). . . ~(hm) -~ . ~  as~(Hs) (3) 
3 

et  y chercher lo coefficient de la part io non al~atoire 
(e'est h dire as avec la condit ion //8 ---- 0). 

La  l in6arisation de produi ts  tels que (3) est 6galemont 
n~cessaire dans la m~thode d 'approche directe (Bertaut ,  
1955). 

Les tables  de l in6arisation que nous avons r~dig~es 
(Ber taut  & Dulac, 1955) cont iennent  l ' informat ion sui- 
van te :  

1% Groupes centrosym6triques.  - -  On donne 

(a) los relations de sym6trie  entre les facteurs de struc- 
ture  (par exemple ~(hkl) ---- ~(hlcl-) ~ ~(hfcl) ( -- 1) k+l-- 
~(hkl) ( -- 1)~+~-~ ~(hkl) ( -- 1) ~+~ dans le groupe D]h- 
Pnnn) ,  

(b) la l in6arisation des prodni ts  de deux facteurs de 
s t ructure  ~(h) ~(h'), 

(c) la l in6arisation des carr6s ~(h) ~, 
(d) la l in6arisation des puissances troisibmes et qua- 

tri~mes de ~(h) quand l 'ordre de sym4trie ne 
d4passe pas  8. 

2 °. Groupes sans centre de sym~trie.  - -  On donne los 
relations de lin4arisation des carr6s des modules [~(h)[ 2 
qui servent  ~ la d~terminat ion des facteurs do s t ructure  
invar ian ts  ( ind6pendants du ehoix de l 'origine) et  de louts 
signes r~els (:k 1). 

3 °. Groupes plans. - -  La  m6me information que sons 
1 ° et 2 ° est donn6e. 

Une  pr~ifaee do 18 pages explique los abr~viat ions et  
nota t ions  et  l 'usage des tables, la d6terminat ion des poids 
s ta t is t iques  p, des facteurs atomiques 'modifi~is', l 'appli-  
cation des tables ~ la d4terminat ion des signes des fac- 
tours de s t ructure  et  /~ l '4valuat ion des moyennes  (2). 

Une table de mati~res permet  de re t rouver  ais~ment 
los tab leaux de correspondant  k un  groupe donn6. 

Los tables de l in6arisation (75 pages) out  6t6 reproduites 
en 100 exemplaires soulement.* Si los tables s 'av6raient  
utiles pour le cristallographe, une r6impression pourra i t  
8tre envisag6es dana une meilleure pr6sentat ion.  
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Notes  and News  

Announcements and other items of crystallographic interest will be published under this heading at the discretion of the 
Editorial Board. Copy should be sent direct to the British Go-editor (R. C. Evans, Crystallographic Laboratory, 
Cavendish Laboratory, Cambridge, England). 

Acta Crystallographica 
Prof. E.  W. X-Iughes will not  be able to assume his duties 
as American Co-editor unt i l  June  1956. Articles should, 
therefore,  not  be submi t ted  to h im before t h a t  date.  

Double reflexion in aluminium-copper alloys 
An error occurs in the  above article b y  J .  M. Silcock 
(Acta Cryst. (1956), 9, 86). In  Table 1 the phrase in 
brackets  in the heading of the first  column should read 
'(A1 lat t ice indices)'. 

X-Ray Microscopy and Microradiography 
A Symposium on the  above subject ,  sponsored by  the 
In ternat iona]  Union  of Pure  and  Applied Physics,  will 
be held in the Cavendish Laboratory ,  Cambridge, Eng- 
land, dur ing the period 16-21 August  1956. The Sym- 
posium will include all microscopic methods  which employ 
X-rays ,  and  i t  is in tended to be a gather ing of those wi th  
some direct experience or interest ,  r a ther  t han  a large 
public conference. P r i m a r y  emphasis  will be placed on 
the physical  methods  in t h e o r y  and  practice.  Sessions 
are planned  on the  reflexion m e t h o d ,  t h e  c o n t a c t  method  


