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Fourier syntheses 
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���	 ���� ���� �� �������	 ����� !��� ���"  #$�%&�  '���( )�(�*+�
�"$�� Fourier    ���" ,-�	 . '�	� 	-�/)	      ��01�12	 3�(��4	 ��   ���	�5�����0"���

 ����	 
���	 .    7$�&�8	 ��9 :;<    =�>? @�	 ��%A��	��	�   �1'8  	 B%8  �C�D	 ��>���	 ��E2 
   ,$�%&�	 F�����	 #$�G HI���.         .�J%�KD	 L��E2	 �� �'8 M '5�" :;<  NOP ��   :0;Q� 

 �� R�( N%��( S+>"T�UJ� V�( :�'K��? H�� :+W�+X.  
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��  1D Fourier synthesis in 1D 

3�(��4	 7-/ YG�? .'�	� '�( M #$�%&��1�12	  ��I1	�(:  
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  ^��ρ(x)         ��� �IC; '>8 ���� #��D ������	 H/ x     _ V0G2	 �IC; ��   �0�%

 F�����	 #'��  .F(h)     F�����	 V��8 H/)  �'8F���(      F?$ V� `�� aAb	 ���" .
���4	. h   � a     F�����	 #'�� ��%X L�c H/  .  �� d5�e ���f<     aAb	 M )��� ��'4	 
 N�C�hHI�? �&��1� �&5�� :  
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         �h H0/ �0>/ ��'K��D	 3�ij��	 ���?)()( hFhF.)()( hh  � 

)sin(i)cos()iexp( .�"$�� ak �8 l�; �m( 	-/ SA�"H%" �A� :  
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 aAb	 ���" ^���o	 N�i V� B%8 -J>� h�&5�D	 .  

  
           #��p	 Tq4	 �� ��e V� #$�+� T�U1�	 �h #'/�� ��9F(h)   � F(-h)  ���"

 5 �5�� �	 F��A�  Tcosine .          0( #�I�� ��(�P ��J%X �� �8�>+� 	-r #$�+�	 ���?F(0) .
s�t�%�   3����� 3�5�� ���fQ(     :5���	� V+J�	 )  M3D (  #$�%&�	 3�"���� �� 	 D �%(�C

 ���4	 ���A>� .           3���%�� R�( )�AW	� HI�" u�1 ���� ���� $�Uv �Q� .�C�C4	 M
   �J+( w3	$-�	 F�?�? �8     s? @�	 3�"���D	 x%? �G�X        F0�?�? �h B%8 L'? #�C( y�

r F�?���	 �� )�8�; :&" F�����	 #'�� ��%X M 3�;������	3�"���D	 7-.  
       �"$�� ak e�z� �(�%I� ���? $	�c2	 �h {�| .    #$�0%&�	 V0P�} �P~"   B0%8

       �C� ���? 'i ��h M $	�c2	0   �h π   	�<   ���  )�"q��� VP�A�� F�����	 .    L�0�� M1D 
�< �"$�� '��? �8 �&���	 ��&" .)�"q��� VP�A�� F�����:   
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  ^��"     �� �q5 $�I�	 S&+F(h) ̂ �� . F(h)      $�0I%� )�&5�� ���"0  &��01� )� 

$�I%� π.  
      �A�C� �%+J>� ��	'� #��8 �������	 ����� V�}      �0A��>� 3��P	'�< ���&E B%8 

 ��C; �� .  CJ? | H��'  V�+J? ,h .         !��� N�" �U�%8 N�" @�	 3��P	'��	 ���&E �Q�
    r ���" �h H�&>" �"$��     3�;��&�	 V�%*�� ��C; �jP �	�� � .    3�;��&�	 �Q� 	-�/<� 1Å 

)θmax 22oT�;'&���� 
��E< a�  (V�� ��C; �jP ���? Å�&1�>� .  
  

)�,�( ���� 
�
�� ���� 
���� ����� 1D  
A 1D example-iron pyrites 

       s" '�	��	 '�&�	 �"$�� T	'K�1	 B%8 ���( L���     '0"'4	 y0"�( F����( T'C .
FeS2 . ���� :;<a = 5.40Å ���	�� #��e .3Pa ��%K%� ��G a($m( . '"'4	 3	$-� '(|

           3	$� aC? �A>�( .:5��	 q��}� VG2	 af	�� B%8 aC? �hS     3jC>�	 HPjP $�� B%8 
   ��� ,-�	  ��A�b	 $�Ii�� )�"e	�� ."��� q���    �I(	$ S-S  '0>8 )

2
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(	�  a0f	�D

 3	$-�� .��%P�A��	 �ij��	 3	�S3��P	'�<   �%(�C�(x, x, x)...�< .  3	$� a0f	�� �<S 
     �I(	��	 L�c � ���S-S     �*J( 7'"'� ��9 �A�      3�1���;j� '�	� '�( M �"$�� 


h00.         $�p	 B%8 )�"q��� VP�A�� ��C1< 	-/ HI�" x    :�� ,-�	 A�"     ����0D	 V0P�A��	 V
�%X Y+; #$��D	� . 3�;��&%�h00  #'0�	� ��%X '�( -Xm; 'i x�-� .a = 2.70Å � h 

 �A�i Y+;3D . #$� ��>/ ���? u�1Fe '>8 #'�	� x = 0 d?$�� S   �0�%X V0�� 
'5��1 @�	 ai	�D	 '>8 �IC��.  

o b e i k a n d l . c o m



�������	 
����	 ���... �n�

  ^��<        !��� ��9 'i .)���%�� ���" '"'4	 #$� af�� �    F0�����	 V�	�8 
  #'�	� #$-� �%(�CD	 .   	�ch �Q� � ��  �/$)    ���4	 7-/ M 3	$�E�	 �h (   '0i 0? T'K��

          '���� SA�? @�	 V����	 F�����	 �� ��C�C4	 $	�c�� F"�C��    y0"�&� �"�C? �"$��
   :(��� N�" �h '"'4	 .  �U�"�	V�   Ni$ )�,�(      V0�� ��;������	 �����%� 3���U1�	 

    7-/ �"$�� V1j1 M '� .     �����	 V�	�8 �"��C� )��"h u���� ���"    #'/�0D	 F|Fo| 
 F�����	 V�	�8�     '"'4	 �� �(��p	 Fc        ���? 3	$�E�	 a�k �h #'/�� ��9 ^�� .

�&5��.  
        F���? V�	�8 T	'K�1�( �"$�� '��? qzh ��Fc    M �A� .�	V�   Ni$ )�,�( .

    �C� '"'4	 #$� #'/�� H�&>".     '��? 	-/ ���" Fc .      ^0�� #�&� �Ai '��m���( ��>/
  ��" �h H�&>"        *I�� ��J%X �I"�_	 Hi�( �U�" | ��� .'"'4	 �� �A�      .a0i��� �0/ 

       �&��1 ���? �h �'&? ��;������	 ������	 �� ��A�� . �	 �q�"�      V1j�0�	 �< ��0A ,h
 '>8 F���? V�	�8h = 6,7…. F&�( aAb	 M �%X	� ���? | h  ��0C? � �/�"��C� �

)��%A8 . '>8 '4	 ���" | .���f��(h = 0)jX	�  . �0A�C�	 �1��� u-4	 	-/ V�� M 
"���� �I"�_	)��I�� .�JG )�3��A� $�Uv �&��1 ����� �� #�&� .  

   .�0v�*%D	 �"��CD	 T	'K�1�( �"$�� '��? -�J>? �<|Fo|   3	$�0E< !��0�� .
) �&5�� �U��k (   '��? HI�"Fo    M d&D	 .�	V�   Ni$ )�,n( .    �%(�CD	 �"��CD	 �h F&�(

 	 F����%�            '0"'4	 3	$� �� V� �Q� .�&� V�( �*�*G ���? 3	$�E�	� V����
  �o	 �U�? y"l��	� .            �h �0�9 3	$-0�	 �h F����	 ����< x"'� ���" �h V�m;

    	-/ V�� F"�i V�( 'G�?.           B0%8 '/�0? �h ��9 �������� �U%�E� �UA�� �< 
#'� .           �A� �C"�I�	 �J>( V1j1 ���< ��  ��" �I"�_	 �h {�|   M �/�	V�   N0i$ 

)�,�(.  
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����� ��	 )
,�.( ��� Focos(2πhx) �� ������ �F(h) � �ρ(x).  
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        M d&� �"$�� '��? �� ^��P V�E�	V�   Ni$ )�,�(     `�J�	 '���( u��" :;< 

   T	'K�1�( F�¡ :;< F&�( |Fo|-|Fc|     �(��p	 3	$�E�	 �< ���f��( .V�	��� .  �U�" :;<

  _	 d( `�J�	"�I�   M d�	d%� Ni$ ) �,�( � )�,n( .      �P~0" V1j��	 ���< �h F&�(

   '��? B%8Fo   � Fc    .�C"�I�	 �J>(          )�&1�>� :%�� �¢ .`�J�	 '��? M B�%s" :;Q�  ����; ��

  �G�X     #$� af	�� B%8 u���%� ������ �� .      '>8 ��C&�D	 #��+�	 �AC�	 �<
2

1
x  F%I�?

��J? . ? ��h          ai	��	 M �*�*G ���? �(��p	 3	$�E�	 V� y��� :;h F&�( �U� . �<

  $	�ch �h £	���	 Fo   � Fc        '"q? u���D	 �� F�����	 �� �q�� )�&��� V*>?.   ¤i�0>?� 

VJ1h.  

  

  
����� ��	 )
,�.( ����� Fc������ !� ��� "#� F $	% &' *�+�-�/ 0/123� Fe $�14516� 78 9:- : Σh 

Focos(2πhx).<  �� 0#/�:6� 0�:�� �� 0-�=��/ >?' @AFe7���' B1� C�D8 �.  
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�����   ��	 )
,E.(   �����Fo : ��� ���F���/  F 6�       0/1243� 	�14GH�I $�1J+)    K�	�4L�� &14��

 ��#M(+ ��  O=�1�Fe :Σh Focos(2πhx).     �4� !�P4M &14�Q B14���� &�  4����� �4�	  
)
,�(=�16 0#/�:6� ��:�� +�R� ���  OS.  

  
               a0k =?	�0; M �AU� ���? @�	 3�A��	 �J; 	-/ '�	��	 '�&�	 L��� �U�"

Pj��	� �"'�&�	 3	� �"$�J��)��"h ���(h .  
  

)�,!( 
���� "#�$% 
��� (2D) The 2D synthesis 

�/ �"'�( M �"$�� '��? �&�? ���":  
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  ^��A         � �"'�( M F�����	 #'�� ��%X ����� h   � k       M ��0�4	 �0�&?$ �¦ 
 d/�§|	x � y�	���	 B%8  . B%8 �	-J>� dA��	 B%8 d�Ab	 ���"0 >h   V0�� k .

      #$�%&�	 VP�} T	'K�1�( #��J��	 M 3�>��� VA�; �h ��AD	 �� ���" �� )�&��� .  �J+0(
      ����D	 #��e y;�� 	�< �G�X)   �"'�( M ���	�� #��e (     .)�0"q��� �0%P�A�� F����%�

�< '�	��	 '�&�	 ���� M �A� aAb	 ��&" u�1:  
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�����   ��	 )
,S.(  T+U�� ����� �    V/ T+U�� ��V#��   7��	)
,�( I )
,E( .   $	�L� &�Fo   *+�U6� �� 

 $	�L� &1�� &'Fc ��F�2� I Fo- Fc���1WM  :Σh (Fc- Fo)cos(2πhx) . �� B1���� �RW� &' @A<
"U�X�+�Y ���I  K 0��"0�8�/ 0U�W= "D�� 

2

1
x.  

 
  ^��<       �" �IC; V�� N/��" F���? V��8 V� �      S&+0? .�"$�� N��C? �/'>8 N

     �"'�( M ���( l�h 3�(��4	 ��A� :      M ���h )�"$�&�8	 ���? ��h3D . 	 ��9  	-/ L	q�X
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   V�	�8 �< aAb	 V�%*�( .H��l�8	 .!��4	 B%8 	-/ �P~" Y�� ��;    �0%"'&�	 ��+�	
�&���	 �J>( ������	:  

  
(a + b)(c + d) = ac + ad + bc + bd   )�,�(  

 
     d�k ��"2	 '4	 F%I�"   F%I�" �A>�( .'�	� !�f�      �0� a0($h �92	 '4	  

�	 � !��PjP�3���f<  .�+�	 �h Sf	����h ����� ���? �%%p	 ��.   
      aW��	 L�A��1|	 M V�%� dII© ��>/ '5�" M    3�C�&I? ���	�5�����0"���	 .

��J�( V�%� �¦'�	�ª ���&�� Beevers-LipsonF��" 'i ,-�	 :  
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          )�C(�1 '/�D	 '�	��	 '�&�	 ak �c��&( �/ H%X	'�	 aAb	 ���" ^�� . ���"

         N�i V�� F�¡ �h �< �5�� M 	-/x   � h .  ��§      -0�J>�( 3�(��4	 �� ��;���	 �%��D	
   `�� aAb	k .  )��"h 7-/ ���?        H%G2	 �"'�&�	 ak ��&" 	-�/ .'�	� '�( 3�(���  .

�"$�� L�*�( )�&��� �Xo	 V�%*��	 �I© BA�" a"���	 (FFT) Fast Fourier Transform .
  :K�; �'�< u��? �U>�      «��4	 V4	 3	�I¬����ª   H��?Cooley-Tukey .  ��0C"

           ��0J�( �0C"�c �0� 
�1h ���8 ���"� .�G�X �J+( L��� V�%� �< V�%*��	 	-/ª 
���&�� .  #q�D	 7-/ �< L'�?     �� )�8�;    �h W�C�FFT ���¡   ���? �h   a0�k    3�0;��&�	 

      � d�� Y�>+? �� BA���	 �A�C%� �5$�_	  aAb	 M �>A��  .      T�U01�	 ��0� �� ®�
)	�JG      �� )	'5 ���U�( ���" 	-�/ :;h� .��#         ak �8 ��%_	 M VP�A�%� SA�? H�� B-
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L .     �"$�� ak �Q� )��%A8"   �q05 #��8 V�)	  ��0G )	         !��04	 �0�e �0� )	'05 
M	�5�����"���	.  

   �	�� ®���¨�          ^�� .��C1< M ���%� �"$�%&�	 F��	���	 N��� y;�� T< �
 4	 ��A�         *%� )	'5 #�&� y;�� ���(h �j��	 VA8 M �%X	'�	 !���1&�3  �	-;¯ ����D	  .

              PjP �h dc�C1< �� :�%8 )|'��� ���" �h �	-;¯ �Pj��	 ���(2	 M F����%� '(| ����. 
        :( )|�A�� '�" � 	-/ �h N�$%A8  .)��" �D	 Sf�� I�D	 LB �>/  �c��&(     °��&D	 �� '"'8 

    '��? M �%X	'�	�"$��   ���(h �jP M  .       $�0� ��C1< B%8 ��>; u�1c   3j�0�2 
 ��h T��;��2	 ~�A��	 �"�       $'C��( )	�+i ���" $�p	 	-/ �h ^�� . M���	      ��0�? H0�� 

���C�� �5$'( )	'�5 ���%� 3	$-�	.  
    ~�A��	 ,���h T��;��2	 3j��h HI�" (NH4)C2O4:H2O      #'0����� 3	$�0%(


jf2	. ���	�� #��e P21212 a� a = 8.03 .b = 10.31 .c = 3.80Å � Z = 2 . �*� ±
F�����	 $���� V�( )  �0G�X �J+( ��;	J.H. Robertson, Acta Cryst., 1965, 18, 

410( .   VP�} ���"   $�� ��C1<c       )�"q��� VP�A�D	 ����D	 #��e �/ p2gg)    �0���h ��%X
%�I����  ����� a�  ��IX      �p	 j� B%8 ,��A8 `|q;	 �"$:     �0�;	 ���h 3j�+J�� 
  �"�}�,¥    ���	 V+J�	 �"�U>(  .(  MV�   3|�� �W	�X     �&�	 ���? .�>/ d&D	 �"$��  3�;�

           ,���$ ="$'?  T	'K�1	 ± 'i� S�*G V�( $�I�	 �C�	���%I�    ������	 �< #$�E²� 
��;������	.  

  �U�s"�	V� Ni$  )�,¥(       V�%*��	 ��JK>� ��;�����< ����� �I"�X (2Å)  �(��� 
  ����   �C� F���? V��8  .         3	$� #'/�� a�I��? |� ,$-�	 V�%*��	 ��� 	-/ ���"

    3�>����2	 �8 �%+J>� NAC� ��(���	 .         M ³�0�D	 x�-0� ���� ���" V�%*��	 	-/
 d?�l�	 ���	�5�����"�� .           �0A�� ��>1 �A� ��� .�� '́� �< )�v�*%� F�����	 ���"
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     �? V� F�+�	 �� ���" .'�(           	-0r �0���D	 �0C� H/ 3�;��&�	 ���? �A>�� F��	
V�%*��	.  

  

  
�����   ��	 )
,[.(      "#� !������� +Q	1- 0\Q+X �] ?��/ !�   ��#^�� 2Å     _����� 0Q��A' �1�?1�H� K<�2MH 

) 	1` a�:��c (3.8Å) :a=7.98 �b=10.04Å1�2� $+�bI c p2gg.(  

  
  �U�"�	V� Ni$  )�,¨(      '� �� #��8 ³��D	 �/ ��    '0�5 F���? '" .  ��0�"
   �o	 V�%*��	0.8Å   T	'K�1�( ��� )j��8 F���?    3	$-�	 a�k�  0�	   �0�>�5�$'�/ j

      �%+J>� NAi V�E B%8 Sf	� V�( #'/�� .       �/ B%8h V�%� 3�;��( �Pm? �<��'*" '
   3	$-�	 af	��j�	 >�5�$'�/ ��           �0�����	 �0I"�X �� �U�f	�� '"'� �h N�$ .)	'�5 
  � �/ ��;������	  ��2	 #�I_	 �C    F����%� ,$� ���� �"����  .  �	 3��P	'��	 �<$- �"
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 U�%8 V+*�D	      �(�D	 S�C>�� �f�8 #��8 ���? 	-�/ � �	 3����+      N�0i �U>8 =�>? @�	 .
  ���h ���( �i� .        #�'� d5�$'�r	 3	$� af	�� ���? �� )�&���   V�0�h V�( )�&���  M 

      $ .��>1 �A� )j�%i µ�h V�%*�( �I"�X :;h N�.  �C�C4	 M  ������(  �	    M �U0>8 Y�
#�I�D	 �I"�_	!  

  

  
�������	  )
,d.("#� !������� 0\Q+X  ��e?��/!� ��#^�� 0.8Å.  

  

      M �>�&D	 ��W�U>�	 �I"�_	 ���?�	V� Ni$  )�,�(  �I"�X H/ ªE   #�'� $	�cm( 
 #�E�&� `�I( .           B%8 #'A��� �� 3	'�	 V�b F�����	 V�	�8 V"'�? ± 'C�θ  	-�/ .

   N�i '�	��?E         �&� �1�>? �Pm? ��J?�� �"�	e '>8 3�;��&� ���? 	-� . .   .	-/ �< ���f��(
      ��i2	 F�����	 V�	��( $	�c2	 ���?)  N�iE l�h  (       7-0/ �Q0� 	-�/ .#�'� #��8
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���� �	����� �n�

 ? �I"�_	        Y�0f2	 3�1���;|	 �� )	�&� )	�'8 ��$�? �(��� ��� .     V0� ± '0C��
       )��J?�� ���" ¤"���	 ����� �h N�$ .³�f�( F�����	 .    �U%� ��i2	 NAC�	 ���?

            '>8 �G�X )	'�5 �*f	� ���? �JW	e NAi R�( ��� .3	$-%� �%(�C�" ��0b	 "  d0(
3|����� d���2	 3	$� .C4	 �AC�	 �/ ��D	 �,q5µ�2	 ��C�.  

  

  
�������	  )
,
.( "#� !������� 0\Q+X �]?��/ !� K�?��/ �� E 0WU�+� � ��#^�0.6Å.  

  

)�,&(
��� ����'� "%*%  (3D) The 3D synthesis 

PjP M �"$�� '���� T���	 �&���	��/ ���(h :  

∑∑∑
h k l

lzkyhxlkhF
V

zyx )]}(i π2exp[),,({
1

),,(           

∑∑∑
h k l

lkhlzkyhxlkhF
V

)]},,()(2cos[),,({
1

 π      )�,�(  
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�������	 
����	 ���... ���

 ^��V .F�����	 #'�� ��%X N�� �/  �ρ(x, y, z)  �0�;������	 ������	 H/ 
 �IC>�	 '>8 ��&�>�	)z, y, x( .��� ���	 '4	 '>8 aAb	  V� `�� k � l a� 0 > h.  
 ak VA�"  ���(h �j��	          '�	��	 '�&�	 3�(��� �8 ���( L�ch !��� �"$�J� 

.�"'�&�	�       #�P~� ��(��� 3	�IX �Q� 	-�/  ��1�1h ���? .    ��0J�( �� V� ���?ª 
   � ���&��FFT ��'K���     F���? ��� .FFT     ��J�( �8 �8���	 M #��"e ª  ���0&��

   �IKD	 N�� �	e �A%� .          �0�;������	 �0�����	 �W	�0_ �"$���X|	 �C"�I�	 x�-( ��h
#�&��	.  

   #��8 �"$�� ��J? N�"         '0"'*�� !�01�4�( #'���D	 �W	�K%� «�1�� ^*&( 
af	�� NAC�	  .             #'0�5 3�0&"�C? HI��� )����� 	-/ ���" .'�5 ��%1 3	� 3|�� M

  #$-�	 af	�� q�	�D.     .��Xh ����; ��   :;Q�   F��	�? a��"�f��     ��0JK>� 3�;��( �h 
 " V�%*��	,�~ 	-/     �¸c�X =W��; �< )�&���          )�A�C� ���" | NAC�	 V�E� �'� �h F&�( .

 ,��8 V�(.    �	 ���"�� af	�� �C� A��B.    M L��� �	V�   Ni$ )�,¥(    '��01 ^�� 
 �C� 3	$� a($h �Ai ^�M3|���2	 ��"h !  

  

)�,+(����	 -���
./0�  Uses of Fouriers 

             ��1�1h ���? @�	 $	�c2	 �h H/ �"$�� 3	'��? a� )�AW	� ���W��	 �%�D	 �<
�%aA�            0D	 N�C�	 VA�? �A>�( .V��2	 B%8 �"�C? V�( �C� ������ ���? .  �h �c�&�

     )��&�; V�%i `�� 3����	 �� �C�i'�	 .          	�< �� ����D �C"�c �C� �/ �"$�� '��? �h ^��
 &���? ���)�        �	'K�1|	 M 3	����	 N��� �Q� .:%� ± 'i 3�   3|��0� ���?   #��0"e  

3��	'K�1|	   3�;��( D	     B%82	 '4	 �< #'�J    µ�2	 '4	 �< ��IX2	 V�%C?� .  ��0�?
3��	'K�1|	��W��	 �!��� H/ ,$�%&�	 F�����	 '"'� M �"$�� '���� �����	 :  

� ª  ��1�?�( L	��Patterson . V+J�	 M ¤i�>�1 7-/���C�	T. 

o b e i k a n d l . c o m



���� �	����� ���

� ª        #�E�&� `�I( $�I�	 �C�	��� �%�%i 3�;��&� ��1�1h �W	�X .    �0C�	��� �I"�X a�
�I�	$    �X|	 ���" .#�E�&� `�I( �        T'K��>1 �>� 	�< �� �/ ��W��	 $�Es   �h Fs 

  3����)   8 a1���	 V+J�	 ��;	�   #�0E�&D	 `�I�	 (      $	�0c2	 �< ���0f��( .
#�'p	 .   '�JD	 �� ; �h  T'K��Es         �0���� ���? 7-/ �h F&�( ��W$ V�( .

       �� �%��D	 7-/ '>8 
�1h V�(    #'� ���h NAi HI�?� .3�(��4	 .  F0���	
�I"�K%� )�"�? ���h ��J%X )��"h HI�? ��h �/ Y�JI�	. 

n ª �X   `�� �W	  %p	 F��	���	 '"'A���� )��Wq5 �.       F0��	��%� `�0J�	 �W	�X ����
   �� ��� �A� ��Wqb	�    L��� M )��'K 4	 y"�('"'   �5�4	   �<|	    ��'0>8 7�0&�;

 �qb	 ���"    ��G F�����	 �� u���D	 )	 )��&�;  .       �m0( ¹�04	 -Xh �� '(|
  p	 F�����	 V�	�8     D	 �J; B%8 ���? #'/�D	� �(�� �0�C� .   �< ���0f��(

 �r ���? @�	 3	'�	 �Q� .x��I < 2σ(I) �h H�&>"  �0� ���? ��'K��0�  
 ��A��	 V�(           )	'5 Nv���" u�1 3�1��C�	 M mI_	 �h ^�� .`jc�	 B%8 

`�J�	 M. 

� ª    d5�$'�r	 3	$� af	�� '"'� .       ^*&�	 ± 'i d5�$'�r	 3	$� ���? ��'>8

    ���	 M F�����	 ���" .�U>8 )������ F� .      �� y���	 �h F&�( 3�(��+�	 m>?

               M #��0CJ� ��0�? u�01 �0�h ®� )	'5 )	��G ���" d5�$'�r	 3	$�

¤"���	 .          )�0"q��� �%P�A�D	 �� F��	��%� )��C�C� ���" �G�X �J+( 	-/ �< .

               )�0�Wq5 :0>8 )�0f��� ��0�" ���� M d5�$'�r	 3	$� !��� �h ^��

  $	�c2	 M 3��	e��( .          '0"'*�� )	'0�J� ���" | 3�;��&%� ����	 V�%*��	 �<

      �h ^�� .d5�$'�r	 3	$� af	��<     � )��"�1 VC" d5�$'�r	 #$� T�U1%  �0A

  3�	esinθ .      �h )�&��� '�JD	 �� ���"  u-�)     ��0�C�	 e�U5 #�	�i R�Jº �h (
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�������	 
����	 ���... ���

          �	�� V�%*�� 3�;��&�	 ��C(< �< w��J?�D	 �"�	q�	 '>8 3�;��&�	1.5Å   ���8 �J+(

 ���" u�1f��)��. 

¥ ª �i'?  F����%� HW��  .         �h �"$�� `�J� '(| .,$�%&�	 F�����	 '"'� �"�� '>8

  � )�(��� ���"�&� �     �I"�_	 M �*f�� �� ��;�����< ���� .    �h '(| 	-/ �<

"  ���  � �� �I"�X%C�           @0�	 3�;��&�	 V� B%8 ,��� �h '(|� Sf	� V�( �

 �C>? M y�'K�1	 'iF�����	 S .  �0/ �J%K�D	 �����%� )�8��E ���2	 a�	'�	 �<

     ¹�+��j� NWj� V�( 3�;��&�	 S�*+�� VJ�	 .      �0? �»$ .��;�P ����; ��

        _	 �G�X �J+( .F����%� �H1 ���� �< �J%K�D	 ������	V%    �0C"�I( �-A>D	

;���< �h �¸�1��h���	 ��.  

  

)�,1( 234�� -�����	 Weighted Fouriers 

      ����� F���? �� �C� )	�q5 ���" ��'>8)�      Hi�&�	 '"'*�� ��1��C�	 �C"�I�	 �Q� .

       �U�" @�	 ��;������	 ������	 �I"�X F�¼ �h �/    R�( �U�� ) V� �h(    �� 3	$-�	 �� 

�����D	 .������ �� �"$� af	�� �8 3���%�� B%8 L�+4	 ��9 Y�� ��>; u�1.  

  ����FN   F���? V���� �/  ���%�    .V����	 F�FP      �< T�U01�	 �/ FN   �0� 

    � �����D	 3	$-�	FQ     �� 3	$-�	 �� T�U1�	 �/  �����D	  .   ���? u�1FP(Fc)  #��8 

         ��1 ���? u�1 ��� .$�I�	� ����	 M ������FN(|Fo|)  ������ �C� .  (�%I� ���")� 

   $'C? �hFQ      3���%�� B%8 V+¼ H��      �0����D	 �� 3	$-�	 L��  .    7-0/ �&?�0?

	 �ij���( 3��A��FN = FP + FQ M d&� �/ �A� �	V�Ni$  )�,g(F�����  VP�A�� 

)�"q���.  

o b e i k a n d l . c o m



���� �	����� ��n

  
�������	  )
,f.( �� V����A� FN I FP V�	�L�� gU? ��h V�U#�i V�	�L� I'.  

  
 A��	 ��>/�  �|<      �� V�� ���" �h ��FN   � FP     �h #$�E�	 �J; < �J%�© 3	$�E .

     ��'>8 :;h �IKD	 d&"      0� ���? .�%P�A�� 3	$�E�	 ���?FQ  Vih �A�i     ��'0>8 �U>8
  �J%�© 3	$�E�	 ���? . ����� ���")�        ��G2	 �A�C�	 �h F�����	 V��8 3��W�+�< ��

   �����( .���h �%�JD	 H/     �%P�A�� 3	$�E�	 ���? �h V�J"  .  u�1  'A��" x0�	  M 
         i� �����D	 �� 3	$-�	 �'8 B%8 #$�E²� �"'C��	  	-/  N�FN   � FP .  �*�*+�	 �C"�I�	

         �e� F�¼ �h �/ !��4	 M 	-/ -X2w         M 	-0/ T'K��? �h� F���? V��8 V�� 
�%C�D	 �"$�� '��? !���.  �h ��X = |FN·FP| / Σf 2   3	$-0�	 `�� aAb	 ���" ^��

� �� .#��CJD	:  
  

w = tan h(X)       )�,��( 

  
 H/ �"$�� 3j���� ���?�w |FN|s(FP)� .^� s(FP) #$�E< H/  FP .  H0�&>"

              �'� ,h B%8 )	��A�8	 �����D	 �� 3	$-�	 �� �'8� �����D	 3	$-�	 V� 	-/ �U�" �h 
���")	'�5 3	$�E�	 �"'C?  .  

          F�����	 V�	�8 �&?�? )�"q��� �%P�A�� �� ���	�� #��e MFN  .FP   � FQ   �0A� 
  M�	V� Ni$  )�,�( .    �h '/�D	 ��FQ   	e B%8 'A��?     ������ �� �"�α.   d( `�J�	 
�ch	  $FN   � FP .      N�i V� `�� �1��D	 -Xm(α       �"'0C? H0I�" �%A�p	 FQ   V�0�2	 

½o��:  
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 FQ = 2(w|FN| - |FP|)exp(iFP)      )�,��( 

  
   VC��	 'A��"w    ��A� B%8 X      �0����D	 M ����D	 )�,�� (    �0%P�A�D	 F0��	��%�

     M )�>�&� ���"� )�"q����	V� Ni$  )�,��( .        3	$-0�	 y0;�� �A%� :;h Sf	��	 ��
 #��CJD	hViN�C�	 �h  |FN| �h |FP|��ih V��h $�I�	 �"'C? ��� �A%� .  

  

  
�������	  )
,].( j�M+� ���1� FN �FP I FQ!�QkM+� �l���� < j�M+�� .  

  

           �U�%8 V+*�D	 3j���� T	'K�1�( �(��p	 �%C�D	 �"$�� �I"�X �U�? �h H�&>"
 D	 ��  �����)�,�� (       M �¦��D	 �����D	 �� 3	$-�	 af	��FQ .     V�0�h 	-0/ ���"

         ��X2	 �� )jCP ���h �����D	 3	$-�	 :�� ���? ,-�	 F����%� .   �	q52	 ����? ��'>8
              V�0�h =W��; B%8 )�&��� V+¼ .�¾��� 3	$� �� F�����	 �� �����D	 ��� �����D	
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���� �	����� ��¥

    �� )�"q��� VP�A�� �� F�����         �0����� M #�0I�D	 3j���D	 T	'K�1�( �I"�X !�
)�,�� .(              V0P�¢ ="$'? B%8 ���%�� ��� ���%��  3	$� �� V� 	-/ �U�" �h H�&>" .

 F�?�? #��8< d&" )�"q��� VP�A�� �� F�����)�,�� ( �h(2w|FN| - |FP|)exp(iFP) = 

FP + FQ . �I"�X BA�" �� HI�" 3j���A� 7-/ T	'K�1�("2Fo-Fc"  ,�0�� @�	 .
              M ��'K��0D	 3	$-0%� �%(�C� NAi )��"h� ���%�D	 �� 3	$-�	 �8 3���%�� ³�f�(

$	�c2	 !���.  
  

  
�������	  )
,�e.(�� 0��� �+Q	1- ������ ��:.  

  

5���6 Exercises  

)�,� (  �"�&���	 V%�cos 2π (hx + ky + lz) � sin 2π (hx + ky + lz) VA�? ��'� �< 
  B%8�G	�V �f  ��'� ! M   '�	� '�(  .    ���	�J�	 #��q�	 l�8	Pmmm   @0�	 .
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�������	 
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    VJ1h #�I�� �¸���D	 �U�f	�� ���? .       -Xh ± 	�< ��&" �h �&��%� ��9 Y�� 
 M VP�A��	$�&�8|	. 

x, 
y, z 

-x, 
-y, z 

-x, 
y, -z 

x, 
-y, -z 

-x, 
-y, -z 

x, 
y, -z 

x, 
-y, z 

-x, 
y, z 

       

)�,� (     �	 '�&%� �"$�� �I"�X T'K�1	   0� '�	�FeS2        �0I(	��	 L�0c '0"'*�� S-S 
  ����D	�Fe----S   #$�%&�	 M µ�2	  .        �h� ��0&��	 M ��C1�	 =W��; �h {�|

 HP	'��	x �A��" '�	� '�( M x, x, x���(h �jP M . 

)�,n (           ,�'��	 !��4�( )	'5 ���I� ��%A8 �/ �"$�� '��? a� V�����	 �< .  .R�&0�	
     +4	 ��9 :;m( ��" x�� N�$     '�	��	 '�&�	 '��? ����*» :�%8 L� . F����%�
�< aAb	 Lq�¿ .)�"q��� VP�A�D	: 

 

∑
h

h hxFx 2cos)(   )�,��( 

  ^��ρ(x)     ��;������	 ������	 H/ ) À�C� ���� (   �IC>�	 '>8x    .�_	 B%8 Fh  �/ 
   F�����	 V��8)#$�EQ( (����;j�    �&?��	 �� h        N�0i B%8 aAb	 �	�5< N�"� .h   $'0C( 

�����	 .       T	'K�1�( 7e�z< ��9 ���U�( 	-/ �<"�W	�E " 
�0;  ��0J�( ª  ���0��  
Beevers-- Lipson ^�� .� ,����I"�E V N�i B%8 Fh cos 2πhx '>8  N�i �� �'�x 

    �� �>��� N�C�F   � h .            �0� �>��� �A�C� aAb	 VA8 N�" H�� �W	��	 7-/ YG	��?x .
    �;�����< ����� H/ ����>�	 ���?  �     �IC>�	 x%? '>8 '�	� '�( M .     �0J; �� �W	�E �<

 
�>�	)N�i B%8 ,��� fj cos 2πhxj'>8   N�i �� �'�h �� �>��� N�C� f � x ( �h ��9
�< 3���U1< ��I�� .F�����	 V��8 !��4 T'K��?:  

 

∑
j

jjh hxfF 2cos                   )�,�n( 
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���� �	����� ���

 ^�� fj #$-� y���	 V��8 H/ j �r  HP	'��	xj . u�1 ���4	 7-/ M?  ��0�
 �5��<�W	�E � j �� �A�i V�� aAb	 L�A��1| h.  

            �0/ 7Á	�05< N�" �h aAb	 	-/ V�D ��9 F���? B%8 L���            DL-3-

bromooctadecanoic acid (S. Abrahamsson and M.M. Harding, Acta Cryst., 1966, 20, 

377) .D	 HPjP ���" :;<���	�� #��e .V�1P .0( a = 5.68 .b = 5.63 .c = 32.80 Å .α 

= 101.8o .β = 93.1o .γ = 97.9o .  B0%8 F�����	 ��C1< HI���0,0,z   �0%(�i �0I"�X 
         q0��» ��0I&?�� .F�����	 #'�� ��%X M d¸"q�%� ��J�%�,      '0>8 V0P�A��	 0,0,0 

�
2

1
,0,0 . 	�E �<      3�;��( �< �&�; 3�;��&�	 �WF(00l)  #�I�� ��i2	     ��0IK� :%J1h 

    �	'82	 �� ��C�h)L�'b	 Ni$  �,� .(         B0%8 �	'82	 V� 
�A� ���" ^�� �&?�� ��h
������	 �A�i HI�" u�1 '�	� �X �� �A�C�	 x%�� ��;������	 z.  

) h(      ��1�?�( ��	� $'i)  T	'K�1�(|F|    �� )|'( F2(     	$�0E�	 V0� -Xm(  3
#�I�D	) $�c   3�1���;|	 V�� �JG  (         �0Ai� VG2	 '>8 #�&� �Ai 	-/ HI�" u�1

     ��%P�} j�	 #'���	 M #�/�v ��Xh .     HP	'�< -Xm( T�l�	 #$� HP	'�< '5�h   �AC�	 7-/ 
 :;h B%82z T�l%� ) 3j�+J�� T��C�	 V+J�	 ��;	��1�?�( ��	� �8 ���h.(  
) ! (  T'K�1	     3	$�E< N��C�� 3�;��&�	 F(00l)     	-/ T�l�	 af�� B%8 )	��A�8	 . 

V(�CD	 �"��	 B%8 7-/ ���? u�1!�i2	  T�l�	 HP	'�2 F����	 M z) 	��D(Â 

) �(      3	$�E�	 7-/ &c)	 $�E�	 F%i3	         �0A�i V(�C? @�	 ��A8 V� M F 
�&����	 .(           '��? 	-/ ���? w3	$�E�	 7-/ a� ��;�P 
�AÃ	 F��h �o	F0   )	��0A�8	 

 �c2	 B%8     �C� T�l�	 #$� �I1	�( ��'CD	 $	 .      M �0�	'� 3�(�5�	 �IXz   ³�0�i	� 
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