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ИЗ ТЕКУЩЕЙ ЛИТЕРАТУРЫ

НЕПОСРЕДСТВЕННОЕ ОПРЕДЕЛЕНИЕ ФАЗ
КОЭФФИЦИЕНТОВ ФУРЬЕ

ПО РЕНТГЕНОМЕТРИЧЕСКИМ ДАННЫМ · )

Д. Харкер а И. С. Каспер

Интенсивность рентгеновского пучка, отражённого от кристаллической
грани, определяет собой абсолютную величину структурного („кристалле-
структурного") фактора I Рш | , но не даёт фазы последнего. Возможно,
однако, установить достаточно узкие пределы для величины фазы или,
если Fhbi — величина действительная, определить её знак, комбинируя дан-
ные по интенсивности для н е с к о л ь к и х диффракциониых рефлексов.
В последующих строках изложены общие принципы такого метода; более
•подробное изложение будет дан» нами позднее.

Хотя это и не представляется совершенно необходимым, но очень по-
лезно для усиления метода принять, что атомные (.атомно-структурные")
факторы fj составляющих кристалл атомов связаны друг с другом соотно-
шением fj — Z) f . где ζ,- — атомный номер /-того атома, а / есть функция

sin d . .

от —у—, которую мы называем единичным (нормированным) атомно-структур-

ным фактором. Если в элементарной ячейке кристалла число атомов равно Ν,

N
и если ζ = 5 ^ zi Р а в н о общему числу электронов в элементарной ячейке.

Ν

то У // = г/Г Так как

N

ρ ш=Σ л е х р [ - 2 π / ( ^ + к у < + / г ' ) | ·

то допущение для /"даёт возможность написать

rij exp [ — Ъ

*) D. H a r k e r and J. S. K a s p e r . Phases of Fourier Coefficients
Directly from Crystal Diffraction Data. Journ. of Chem. Physlcj 15, 882—884

••(1947).
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—^" и ηΐ ~γ Величина нами названа единичным кри-

сталло-структурным фактором или единичным (нормированным) коэффициен-
том Фурье. Подобный способ написания подразумевает, что все атомы в
кристалле имеют одинаковую .форму".

К выражению для F ш мы можем применить известное неравенство
Коши, а именно:

N 12 , Ν

>=ι
Полагая

получаем

F иы \

)
nj exp [ — 2ici (2hx +-ЩЦ.1

| ^ 1 J поскольку 2^ Я/ =* 1 · Этот результат объясняет терминfΑ*ί

.единичный" (нормированный) в названии Р ш .
Если кристалл обладает элементами симметрии, то неравенство Коши

приводит к более интересным соотношениям. Так, в частности, «еда имеет-
с» центр инверсии, то мы пишем

"' ' ' " /V/2

[ = 2 2^ П) cos 2s (Ал

и, замечая, чго в этом случае
нии неравенства Коши имеем

действительная величина, на основа-

| Л'/2 \ Ш2 \

j 2 η Α 1 Σ я / c o s 2 2π ( й д г / + % + ' * / ) •
Применяя элементарную формулу 2 c o s 2 a = l -f- cos 2a и делая простей-

^^ 1 1 ^

шую перегруппировку, получаем:F^i^-γ+ -γРгншя· Это важное со-
отношение требует, например, чтобы Р-щат было положительным или рав-

1 ' ,

ным нулю, если Fhki ^ -γ. Если же | F2}ak2l\'^> - j , Т О " ? Й 2 Ш ДОЛЖНО быть

положительным, когда Fhki^-^- и т. д. Обратно, если это неравенство

не выдерживается, то кристалл не может иметь центра симметрии (это не
находится в противоречии с законом Фриделя, поскольку последний кон-
статирует лишь, что \Fhm\ = \Fhki\)·

Наличие других элементов симметрии приводит к другим неравенствам,

которые получаются из соответствующих выражений для ~Ftp,i< c использо-
ванием неравенства Коши точно таким же образом, как это было сделано
выше. В таблице собраны такие неравенства для кристаллов, которые
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Неравенства Кошя для различных видов осей симметрии

Sо

. S

СП ч υ

I I

2 i —

2" ! m

Координатная

система
Неравенства Коши

Триклинная ; l· ftW |

Моноклинная

• 3

— !Гексагональная

3 + l j

•Ηκΐ

Ι ^Ύ + Ύ
2 3 1

|2 2 1

2 1 ( — 1 ) й

' 2Λ02ί

"3~| PH— K, H+2K,0\COS 2™Η - К. Н+2К.0 }

-.2 1 1 ^ - 1 -~-

— Тетрагональная

~ ^Я К. Н+2К,0

|2 1

C 0 S i K

f2 - J _ , - L
- 4 + 4

I 2 ^ 1 . 1a 4 + —

ί-Κ. Η+2Κ.0 -f- _
О

+ Ύ* ph - k. h + ft. 0

i
T | Ph - k. Ϊ - * . Л + *, 2i

rhkl

2<JL > t i L ' ^ ,
= 4 Τ 4 r2li2lt0 >'

1 I
+ -j7cos2e~4- 0

*) См. след. стр.
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Продолжение

1 1 з
т

Координатная

система
Неравенства Коши

Тетрагональная

Гексагональная

3
т

62

2 J_ 1
£ 4 + 4

1
2 1 1

= ~6~ + "6* F2H2K-0

2 h-k,h+k,0

2 1 1 - .
= 6 • 6 00-2i '

cos 2β»//_

COS 2παH-K,H+2K,2L

— 1 U .
F2H2K-0 +

χ cos 2п-тр

1 „ £
• -ΓΓ c o s 2it-R-

*~-' · • ι ι - ^
FHKL j ^ "б" + "6" F2H2K-0

•-T- ~ COS 2π -g"

1 Λ j .

-f--3-cos2«-g- Fb

PHK-A = « '

*) /^ л л / может быть выражено в виде ехр(— 2 м а й и ) | FMft ,

причём с л м есть .фаза' Я ш . HKL—индексы в гексагональной

системе.
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характеризуются различными осями симметрии: поворотными, винтовыми, а
также зеркально-поворотными.

Знак структурного фактора можно также получить и для таких Ρωι,
которые не определяются неравенствами, отвечающими только одному

I Fjuil . Так, например, когда налицо центр инверсии, то рассмотрение ве-
1 -*~̂  ***̂  !2

личины I Fk/li±_ F/Sk'i'l no только что описанным методам даёт соотно-
шение

| 2 Fht,t Ph'k'l — ^ ft -f й'А + *7 + /' ~~ ^ Н — Кк -KI-Y I =

^ 1 -t- .г К Рыжи + ^ 2 п,2 й/Л-) — Fm— Ph'k-v •

Мы надеемся, что дальнейшее развитие этого метода позволит опреде-
лить знак или, восСще говоря, фазу для большей части J-/,ki кристалли-
ческой структуры. То, что не ьсе знаки (фазы) могут быть определены
этими методами, следует из тех принципиальных неоднозначностей опреде-
ления кристаллической структуры, которые были выявлены Патерсоном *),

Применение этих неравенств, конечно, существенно требует того, что-
бы экспериментальные величины F^i были выражены в абсолютных еди-
ницах. Ё.сли применяются рентгенометрические методы, то этиьи единица-
ми должно служить количество электронов в элементарной ячейке.

НОВЫЕ ФОТОГРАФИИ ТЯЖЁЛЫХ МЕЗОТРОНОВ
В КАМЕРЕ ВИЛЬСОНА _

Б nej;io»i иомене «Бюллетеня Американского физич«сюго общества» за
1948 г. помешено краткое сообщение о работе Риталлака и Броде1, изме-
рявших на уровне моря массу мезотронов. Авторы использовали камеру
Вильссна в магнитном поле напряжённостью 4750 эрстед. Для определений
пробега в камеру помещалось несколько металлических пластин. Сильное маг-
•итвое поле, а также то, что для определения массы использовались траектории
полу релятивистских мезотронов (измеренные значения импульсов лежат в
пределах 50— fcOO MeV), обеспечили большую точность определения массы.
Авторы указывают, что суммарная ошибка в определении массы, вызванная
искажением радиуса кривизны турбулентными потоками в камере и рассея-
нием, лежит в пределах 4,5—11%. Всего произведено 41 определение массы.
В 37 случаях величина массы мезотрона в пределах ошибок опыта совпадает
со значением 1<&те На остальных четырёх фотографиях получены следую-
щие значения масс:

i478me; ЪШте;^ Б88/ие;^ 7Пте.\

Эти значения масс еще раз подтверждают существование многосСразия
масс мезо-<ронов, установленное в работах А. Алиханява, А. Алиханова и
А. ВайсенСерга» и С. Никитина 8 в 1S46 г. и педтверждённое в 1947 1. в

*) А. Л. П а т е р с о н (A. L. Patterson), Неоднозначность рентгеномет-
рического анализа кристаллических структур, J. Chem. Phys. 65, 195 (1944).




