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Combination of structure amplitudes with arbitrary phases does not lead to a 'false structure' but to an 
exact structure with 'false atoms'. 

L 'opinion est commun6ment r6pandue que les s6ries de 
Fourier calcul6es avec les modules IF(hkl)l des facteurs 
d 'une structure cristalline affect6s de phases arbitraires 
(dans les limites des lois du groupe spatial) repr6sentent 
des 'structures fausses'. Nous nous proposons de d6montrer 
que cette conception est inexacte. 

Consid6rons en effet la formule g6n6rale exprimant le 
facteur de structure: 

Fh= IFhl exp (i%)= 2~fh d exp (i27rhxj), 
J 

off h e s t  mis pour hkl, x~ pour xjy~zj et off fh,j est la valeur 
prise par le facteur de diffusion de l 'atome j au noeud h du 
r6seau r6ciproque. 

Pour simplifier la repr6sentation on suppose que tous 
les atomes de la maille 616mentaire appartiennent tt la m~me 
esp6ce chimique et poss6dent donc le m~me facteur de 

diffusion. Dans le cadre de la loi de Friedel fh,i est en 
r6alit6 toujours r6el et positif. Mais on peut imaginer de 
lui affecter, tout en lui conservant son module, une phase 
oh quelconque dans les limites des lois du groupe spatial. 
I1 deviendra fh.l exp (it%) et F h se transformera en lFhl x 
exp [ i(%+ oh)]. Cela 6quivaudra ~ attribuer ~t F~ une phase 
'fausse'. Notons avec insistance que r o n  n 'a  rien chang6, 
ce faisant, aux coordonn6es xj. 

Si l 'on calcule ~t pr6sent la s6rie de Fourier en F~ exp [i(% 
+ oh)], on obtiendra non pas une structure fausse, mais une 
structure exacte (les xj sont corrects) d 'atomes faux, tous 
identiques. Malheureusement ces derniers, de forme non 
plus sph6rique, mais quelconque aux lois du groupe spatial 
pr6s, et empi6tant les uns sur les autres, rendent la structure 
ind6chiffrable h l 'observateur. 

Cette optique pourrait  n6anmoins amener des progr~s 
dans la r6solution du probl6me que pose la d6terminatiofi 
des structures cristallines. 


