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on  a d o p t e  une  va l eu r  v r a i s emblab l e  de  B (ent re  
2,5 e t  4,5, va l eu r  m o y e n n e  p o u r  les c r i s t aux  organiques) .  

- - o n  che rche  ensu i te  la v a l e u r  de  C en  ~galant  
C2 ~ Fo(H) 2 

tt 

g f~(g) exp [ - 2 B  (2 sin 0//t) 2] 

E n f i n  on calcule  la fonc t ion  d i f ference  po(r)-pc(r) 
sur  r o u t e  l '~ t endue  d u  pic cen t ra l .  

- - O n  dol t  ob ten i r  ~(0) - -0  & l 'o r ig ine ;  celle-ci est  en- 
tour6e,  si B est  t rop  faible,  d ' u n e  aureo le  de  densi t~  
pos i t ive ,  e t  si B e s t  t rop  fort ,  d ' u n e  aureo le  de  densi t~ 
n~gat ive .  

B trop faible B trop ~lev~ 
j Espace de Patterson 

pd(r)- pc(r) Po~r)-Pc(r) 

Fig. 1. Repr6sentation th6orique de la fonction d(r) (le facteur 
d'6chelle C 6tant convenablement d~termin6) lorsque le 
faeteur de temp6rature B e s t  trop faible ou trop 61ev6. 

Le  signe de  la densi t~ dans  ce t t e  aureo le  nous  m o n t r e  
dans  quel  sens on doi t  rec t i f ier  la va l eu r  de  B e t ,  p a r  l& 
m6me ,  la va l eu r  de  C. Trois  ou q u a t r e  essais d o i v e n t  
p e r m e t t r e  d ' o b t e n i r  ces cons t an t e s  avec  une  b o n n e  
precis ion.  

Ci tons  ]e cas d u  c y a n o  9 -an th racene .  
N o u s  avons  r e t e n u  pou r  va lab le  la cou rbe  2 qui  cor- 

r e spond  b ien  au  f ac t eu r  m o y e n  d ' a g i t a t i o n  t h e r m i q u e  
(B =4 ,34)  t rouv6  p a r  Clastre  (1959). 

Le  ca lcul  de  po(r)-pc(r) doi t  6tre effectu6 p a r  u n e  
ca lcu la t r ice  ~lec t ronique .  On p e u t  6ga l emen t  e f fec tuer  ce 
calcul  ~ l 'a ide  des 'S t r ips '  de  Beeve r s  e t  Lipson.  On 
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Fig. 2. Application £ la structure du cyano 9-anthracene. 
A gauche, application de la m~thode de Wilson, h droite; 
essai de 3 valeurs B avec la m6thode propos~e, la courbe 
qui d~bute ~ 22250 et s'arr~te & l'abscisse 1,75 /~ repr~sente 
le proffl du pie central de la fonction de Patterson. 

Courbe 1, B = 3 , 5 ,  erreur relative ] 9% 
Courbe 2, B = 4 , 3 ,  sur le facteur / 5% 
Courbe 3, B = 5, d'6chelle 3 ~  

calcule  alors la densi t~ (~ sur  u n e  d ro i t e  cen t r a l e  d ' u n e  
p ro j ec t ion  b id imens ionne l l e  de  la fonc t ion  de  P a t t e r s o n .  
Cet te  d ro i t e  est  choisie de  fa~on ~ 6vi ter  les pics les plus  
p roches  de  l 'or igine.  

U n  a u t r e  a v a n t a g e  de  ce t t e  m 6 t h o d e  est  de  d6gager  
c o m p l ~ t e m e n t  les pics de  la fonc t ion  de  P a t t e r s o n  proches  
de  l 'or igine  e t  h a b i t u e l l e m e n t  noy6s  dans  le pie cen t r a l  
ou dans  les aureoles  d ' in t e r f~ rence  de  ce pic. 

Ce t te  derni~re  app l i ca t ion  a 6t~ e n t r e v u e  p a r  d ' a u t r e s  
a u t e u r s  (Cochran  & Lipson,  1953) qui  l ' a v a i e n t  ddclar~e 
inop6ran te  pa rcequ ' i l s  a v a i e n t  calcul6 la fonc t ion  dif- 
ference  ~ a v a n t  d ' a v o i r  d6 te rmin~  d ' u n e  fagon suffisam- 
m e n t  precise  les cons t an t e s  C e t  B.  
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cos 0 cot  0) r espec t ive ly .  T h e  express ions  g iven  in t he  t e x t  
I n  Tab le  4.7.3, p. 221 of Vol.  I I  of t h e  International on p. 222 a n d  t h e  g r aphs  in Fig .  4.7.3(2) are  correc t .  
Tables, t h e  en t r ies  in co lumns  f ive a n d  six for  t he  angu l a r  The  e r ror  arose  in t r ansc r ip t ion ,  w h e r e b y  the  spec imen-  
v a r i a t i o n  of the  f l a t - spec imen  error ,  f irst  l ine (a cons tan t ) ,  surface  d i s p l a c e m e n t  e r ro r  was  r e p e a t e d  a n d  the  flat-  
shou ld  be  co t  0 ( ins tead of cos 0) a n d  cot  2 0 ( ins tead of spec imen  e r ro r  was  o m i t t e d .  


