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Dans la construction des Tables  de L indar i sa t ion  des 
P r o d u i t s  et P u i s s a n c e s  des Fac teurs  de S t ruc ture  (Bertaut  
& Dulac, 1955), on a fait usage d 'un  certain nombre  de 
r~gles simples qui n 'y  ont  pas 6t6 6nonc6es. Ces r~gles 

~sont donn6es i e i e t  illustr6es par l 'exemple prat ique du 
groupe P n a m - D ~ .  

On mont re  que sans calculer expl ici tement  le facteur 
de structure, on t rouve ~ part ir  des positions des points 
~quivalents les relations de sym~trie des facteurs de 
structure,  les relations de lin6arisation de leurs produits,  
les poids statist iques et les extinctions. Les r6gles 6non- 
cdes sont valables pour tout  groupe avee ou sans centre 
de sym~trie. 

(Exemple:  ½+x, ½--y, ½--z donne lieu 
~(h + h ' ,  /C--/C', 1 - - 1 ' ) ( -  1)h'+t'+r.) 

P o i d s  s tat is t ique et r~gles d 'ext inct ion.  - -  La lin6arisation 
de I~(h/cl)l ~ se fair s implement  en rempla~ant  dans 

~(h/cl)~(h'/c'l')(h'/c'l') par (h/cl). On obt ient  une relation 
de la forme 

I ~ (h/cl)l 2 = 27as~(Hs) , (5) 

off les ~(Hs) appar t iennent  & des r6flexions invariantes,  
e'est-~-dire don t  la phase ne d~pend pas du ehoix de 
l 'origine. On doit  avoir 

Pos i t ions  gdndrales. - -  Dans le groupe P n a m - ( D ] ~ )  les 
positions g~ndrales sont 

8 ( d ) + ( x , y , z ;  ½+x ,  ½--Y,  ½--z;  x , Y ,  ½+z;  ½--x ,  ½ + y , ~ ) .  
(1) 

Fac teur  de s t r u c t u r e . -  I1 est d~fini par 

~(h) ---- ~ exp 2 ~ i h C s r  ---- exp 2~i ( h x + k y + l z )  

+ exp 2 n i ( h x + l c y + l z ) ( - - 1 ) h + ~ + ~ + . . .  (27 

(notation de Zachariasen, 1946). 
C'est la transformde de Fourier  d 'une  distr ibution de 

masses unit~ plac~es dans les n ( = 8 )  points  ~quivalents. 

Rela t ions  de s y m d t r i e . -  Elles sont 

(h/cl) = ~ (h]c[) ( -- 1)~+~ +~ ---- ~ (]~]cl) ( -- 1 )~ = ~ (f~kl'-) ( -- 1 )~+~ = 

~(h[cl-) = ~(h/cl)( -- 1)~+~+~ = ~(h/cl)( -- 1)~ = (hlcl)( -- 1)~+~ . 
(3) 

_ _  

R ~ I ~ . :  Les arguments  (hhl), (h/cl) etc. sont trouv~s 
en rempla~ant  dans les positions g~ndrales (1) x, y, z par 
h,/C, 1 respect ivement .  Les translat ions addit ionnelles 
tx, ty, tz donnent  lieu aux facteurs de phase exp 2hi 
× (htz+/cty+ltz) .  

(Exemple:  la t ranslat ion ½, ½, ½ donne lieu & exp ~i 
× (h +/C + l) = ( -- 1)~+~+t.) La r~gle se d6montre  ~ part ir  

de la relation de d6finition (27. 

Rela t ions  de l i n d a r i s a t i o n . -  On a 

~(hkl)~(h'/c' l ' )  = ~L" as~(Hs) 
8 

---- ~ ( h + h ' ,  /C+/C', l + l ' ) + ~ ( h - - h ' ,  /C-/c',  1--l ')  
+[ ~ (h + h' ,  /c--/c', 1--1') + ~ (h - -h ' ,  /c + /c', l + l') ] ( - -1)  h'+k'+l" 

+ [ ~ ( h - - h ' , / c - - / c ' ,  l + l ' ) + ~ ( h + h ' , / c + / c ' ,  l - - / ' ) I ( - -  1) ~' 
+ [~(h- -h ' ,  /C + /c', 1--1') + ~(h + h',  k-- /c ' ,  l + l ' ) ] ( - -1)  h'+k" . 

(4) 

R i m ~ :  Dans les positions g~ndrales (17 on remplace 
x, y, z par h',/C', l' respect ivement .  On ajoute les vecteurs  
obtenus ~ (h,/C, 1). Cela fournit  les arguments  Its. Les 
translat ions addit ionnelles tx, ty, tz donnent  lieu aux fac- 
teurs de phase as----exp 2ni (h ' tx+/c ' ty+l ' t z ) .  

]~(h/c/)]" = p~(0) ~ p n  (6) 

puisque ]~(h/cl)] 2 est positif et  ~(Hs) ---- 0 pour I-I s 4= 0. 
p e s t  par d6finition le poids statistique. Pour  une raie 

~teinte le poids s tat is t ique est z6ro (car si ~(h/cl) = O, 
a for t ior i  ]~(h/cl)] 2 = 0). 

Done p ---- 0 fournit  une r~gle d 'ext inct ion.  
Exemple :  On a ici 

~(hkl)~= ~(000) ; ~(hk0F-----2~(000); 

~(hO1)2= ~(000)[1 + (-- 1)hi; ~(0kl) ~ ---- ~(000)[1 -t- (-- 1)g+z]; 

~(00/)2 = 2~(000)[1 + (--  1)z], (7) 

d'o• l 'on d~duit que (h/c0) existe toujours,  (hO1) n'exis te  
qu 'avec h pair, (0/el) n 'exis te  q u ' a v e e / c + l  pair et  que les 
poids stat is t iques des r~flexions (hO1), (O/cl), (00l) non 
6teintes sont respect ivement  2, 2 et 4. 

Remarque :  La barre de moyenne  signifie aussi bien 
moyenne  dans l 'espace r (avee h fixe) que moyenne  dans 
l 'espace h (avec r fixe). Cela r~sulte d i rec tement  de la 
symdtrie de la relation de ddfinition (2) par rapport  
h et ~ r e t a  ddj/~ 6t6 reconnu par Wilson (1949).* C'est 
grace h cet te double propri~t6 que l 'on peut  passer d 'une  
par t  des facteurs de structure F ( h )  observes aux facteurs 
de structure normalis~s A ( h )  dans l 'espace h e t  d 'aut re  
par t  6valuer des moyelmes  de produits  et  puissances de 
facteurs de structure normalis~s E ( h )  dans l 'espaee r 
pour former la probabilit6 composde des facteurs de 
structure (Bertaut,  1955). 

Pos i t ions  spdciales.  - -  La position sp~ciale 4(c) se 
d~duit de la position g~n6rale 8 (d) en faisant 

z = ¼ .  (s)  

-~ cet te condit ion dans l 'espace r correspondent  dans 
l 'espace h les relations de sym6trie suppl~mentaires qui 
r~sultent des propri~t~s du fac teur  exp nil~2 

* Le proc6d6 d'obtention des moyennes est diff6rent en 
raison de la nature diff~rente des variables: int6gration dans 
l'espace r (variable continue), sommation dans l'espaee h 
(variable discontinue). 
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~(h, k, 0 )=  ~(h, k, 2 / ) ( -  1)l; ~(h, k, 1)= ~(h, k, 21+ 1 ) ( -  1)l. sous la forme (3) et les relations de sym@trie suppldmen- 
(9) taires correspondant  aux positions spdciales. 

Nous  @erivons les positions 4(c) -4-(x, y, z; ½+x, ½--y, z) 

avec la condit ion (8). Les relations de lindarisation sont 
alors, grace ~ la r@gle 6nonc6e, 

~(hkl)~(h'k'l') = ~(h +h',  k +k ' ,  l +l') + ~(h--h', k - -k ' ,  l--l ')  
+ [$ (h+h ' ,  k- -k ' ,  l+ l ' )+  ~(h--h',  k+k ' ,  l - - / ' ) ] ( - -  1) h'+~' 

(lo) 
avee les conditions (9). 

Darts une future  6dition des Tables Internationales, il 
sera peut-@tre uti le d ' inclure les relations de sym6trie 
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(Eingegangen am 

Herbs te in  & Schmidt  (1955) haben Gebiete diffuser 
Sehw/~rzung auf Weissenbergaufnahmen von a-Phenazin  
in Regionen des reziproken Raumes  beobachtet ,  in wel- 
ehen durch Wirkung  des Tempera tur faktors  keine Kri- 
stallreflexe auftreten.  Wir  ha t t en  mi t  Cu Ka-S t rah lung  
das Gleiche an  1 ,5 ,N-N'-Dipyrrol idylpentamethinper-  
chlorat  gefunden (Hoppe & Baumg/~rtner, 1956); diese 
Kristal le zeigen einen s tark  anisotropen Temperatur-  
faktor,  welcher bewirkt,  dass Kristallreflexe ab zum Tell 
sehr kleinen d*-Werten fehlen. 

Herbs te in  & Schmidt  deuten diese diffusen Bereiche 
als Kristallreflexe, welche bei Zimmer tempera tur  durch 
die W~rmebewegung s tark  verbrei ter t  erscheinen. Als 
Stfitze ffir ihre Auffassung ffihren sie Tieftemperatur-  
Aufnahmen yon Hirshfeld & Schmidt  (1954)an,  welche 
in den genannten  Bereiehen starke Reflexe zeigen. 

Dieser Auffassung kann  aus verschiedenen Grfinden 
nieht  zugest immt werden. Da die diffuse Streuung aus- 
serhalb des registr ierbaren Kristallreflexbereiches von 
mehreren Gesichtspunkten aus interessant  ist, soll sie im 
folgenden an H a n d  der heut igen Vorstel lungen etwas 
n/~her diskut ier t  werden. 

Zun/~chst ist es wohl nieht  sehr glficklich, das Auftre ten 
diffuser Umgebungen yon Kristal lreflexen als 'Verbrei- 
terung '  zu bezeichnen. Innerha lb  der frfiheren Bragg-  
Prestonschen Bloekhypothese (Bragg, 1941; Preston,  
1941) ha t te  diese Bezeichnung eine gewisse Berechtigung, 
doeh ist diese Hypothese  zugunsten der auf der Bornsehen 
Gi t t e rdynamik  begrfindeten und  auch experimentel l  gut 
fundier ten W/~rmewellentheorie verlassen worden. Nach 
dieser Theorie bleibt  der Kristal lreflex in seiner vollen 
Seh/irfe erhal ten;  er ist jedoch umgeben von einem meist  
anisotropen, diffusen 'Hof ' ,  einer inkoh~renten Streuung,  
deren In tens i t~ tsver te i lung fiber das Bol tzmannpr inzip  
bzw. die Quantens ta t i s t ik  yon den Elas t iz i t~ tskons tanten  
des Kristal les abh~tngt und  auch zur Bes t immung der 
letzteren Anwendung finden kann.  Fiir  Kristalle,  die 
starre Atomgruppen  (Molekiile) enthal ten ,  wurde eine 
Erwei terung der Theorie entwickelt ,  die zeigt, dass sich 
aus der grossr/~umigen Vertei lung der diffusen Streu- 
intensit/~t im reziproken R a u m  in/~hnlicher Weise struk- 
turelle Daten  fiber die molekularen Einhei ten  gewinnen 
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lassen, wie etwa bei der Streuung yon RSntgens t rah len  
oder Elek t ronen  an (hypothetischen) orientierten mole- 
kularen Gasen (Hoppe, 1955, 1956a, b). Die Methode 
1/isst sich z .B .  zur Bes t immung der Orientierung yon  
Molekfilen in Kris tal len benutzen (Hoppe, Lenn@ & 
Morandi, 1956; Hoppe & Baumg/ir tner ,  1956). Nach der 
W/irmewellentheorie von Kris tal len mi t  s tarren Atom- 
gruppen, ist auch das Auftre ten diffuser Maxhna  im 
kristallreflexfreien reziproken R a u m  gut  verst/~ndlich: 
Man karm sieh jeden Kristal lreflex umgeben gedacht  
denken von Bereichen inkoh/~renter diffuser Streu- 
s t rahlungen verschiedener 0 rdnungen ,  die sieh wieder 
inkoh/~rent aus einer grossen Anzahl  yon Streustrahlungs-  
komponenten  zusammensetzen.  Die GrSsse der Be- 
reiche ist  allerdings nicht  eindeutig festgelegt, sondern 
h/ingt davon ab, wie die Unter te i lung  des elastischen 
Spektrums in akustische und optische Zweige vorge- 
nommen wird. Man kann  aber zeigen, dass diese Unter-  
tei lung ffir viele Molekfilkristalle so gelegt werden kann,  
dass nur  akustische Zweige auf t re ten (pseudoakustische 
N/iherung), wodurch die Verh/~ltnisse /~hnlich fibersicht- 
lich werden, wie bei einatomigen Git tern.  Die Streu- 
s t rahlung erster 0 r d n u n g  erstreckt  sieh fiber einen Be- 
reich der GrSsse der reziproken pseudoprimit iven Elemen- 
tarzelle. Die Bereiehe der Streuungen hSherer Ordnung 
sind entsprechend grSsser (vgl. Hoppe,  1956a). Wesent-  
lich ist nun,  dass jede dieser Komponenten  den gleichen 
s t rukturel len Fak to r  

q~,~ = .~ . ,~ fs , j  exp {2:ti [(~), l:s)+ (~, l:s,~)]} 
s 

(~9 = zugeordneter Kristal l ref lexvektor ,  ~ = Vektor  der 
St reus t rahlungskomponente  im reziproken Raum,  l:s = 
Basisvektor  eines Molekfilschwerpunktes, l;s,j = Vektor  
eines Atomes bezogen auf den Molekfilsehwerpunkt) 
enthi~lt, in welehem die Eigendiagramme (Fouriertrans- 
formierten) der s tarren Gruppen mi t  einer kons tan ten  
Phasendifferenz zusammengesetzt  werden, welehe nu t  yon  
15 und ~9 abhangt .  (In einem Kristall ,  in welehem alle 
Molekfi lsehwerpunktsparameter  die speziellen Werte  0 
oder ½ besitzen, ist z. B. diese Phasendifferenz entweder  
0 oder ~. Der Einfluss der Drehsehwingungen ist hierbei 


