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Normale Fouriertransformation zur Berechnung der Elektronendichte:

1 :
p(x, Y, z) = Vz Fhkle—an(hx+ky+lz) (1)
hkl

Zur Vereinfachung betrachten wir den eindimensionalen Fall:

1 .
p(x) — EZ Fhe—2mhx (2)
h

Patterson-Funktion (Patterson, 1935):

1

P(W) = a f p(x) - p(x + 1) dx 3)

x=0

mit p(x): e-Dichte am Ort x, d.h. das 1. Atom
und p(x+u): e-Dichte am Ort x+u, d.h. ein 2. Atom im Abstand u.

Die Patterson-Funktion summiert tiber alle Atom-Atom-Paare.

(2)in (3)

1
1 , 1 .y
P(u) —a f <az Fhe—thx> ) <az Fh,e—2mh (x+u)) dx (4)
0 h '

xXx=
hist unabhangig von h.

Alle Terme ohne x kann man aus dem Integral ziehen.

1

P(w) = %ZZ FyFpr - e—2mih'u , f(e—zm(hm’)x) (5)
h n'

x=0



Ausfiihrungen zum Integral (A)

1
A= f(e—ZTti(hHl’)x) dx (6)

x=0

Mit e = cos¢ + ising :

A= f(cos(—Zm'(h + h')x) + i sin(—2mi(h + h')x)) dx (7

x=0

1
Das Integral f (cos(—2mi(h + h')x)) dx ist gleich null, aufSer wenn h = —h' ist.
x=0

Dann gilt:

1
f(cos(O)) dx =1

x=0

1
Das Integral f (sin(2mt(h + h')x) dx ist immer gleich null.
x=0

Fiirh = —h'istalso A =1, sonstA4 = 0.

Mit h = —h’ und anschlieRendem Umbenennen von h'zu h wird P(u) zu:
1 .
P() == Fy- Foy- e72mim ®)
1%
EsistF_, =F,
Beweis:
Fy = an *(cosp — i sing) 9)
n
F, = an - (cos(2mihx) — i sin(2mihx)) (10)
n

Mit cosp = cos(—¢) und — sing = sin(—¢)
F = Z £, - (cos(2mi(—h)x) + i sin(2i(=h)x)) (11)

Fi =F_, (12)



Daraus folgt:

1 .
P(u) = az Fy - Fp- e 2mihu
h

1 .
P(u) = Elehlz . p—2mihu
h

Analog im 3-dimensionalen Fall:

l (u 1% W) - E |1hkl| e 27[1’(”.11. KV+lW)
Y V
h

(13)

(14)

(15)



