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make the description worthwhile. On the other hand,
it is difficult to see what useful purpose is served by
reproducing standard (112), (111), and (110) as well as
(001) projections of cubic crystals, by giving descriptions
with photographs of various types of commercially
available X-ray equipment, or by including pull-out
charts of ASTM grain sizes. All of these could have been
‘included out’, as also could perhaps some of the detailed
description of particular experimental investigations,
which has an almost blow by blow aspect at times.
However, these are minor criticisms of a generally well
written and informative book. There are several appen-
dices, including some very useful numerical tables.
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in X-ray Analysis. (Report of a Conference Held
at Glasgow, August 1960). Un volume de 326 pages
édité par R. PEPINSKY, J. M. RoBERTSON et J.C.
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Dix ans aprés une premiére rencontre dont résultat un
ouvrage portant le méme titre que celui-ci, des cristallo-
graphes du monde entier se sont réunis pour discuter
des problémes de calcul que souléve la détermination
des structures cristallines. Dix ans, c¢’est long, surtout
si ’'on songe au développement ‘explosif’ des calculatrices
4 mémoires qui se situe dans cet intervalle.

L’ouvrage comporte vingt-huit contributions dues a
des spécialistes éminents et se compléte par les discussions
auxquelles elles ont donnée lieu. Plus de la moitié de ces
contributions se rapporte & l’utilisation des machines
électroniques, qui sont pléthore.

Il ne s’agit évidemment pas d’un manuel, mais plut6t
d’un échantillonnage spontané des préoccupations qui
animent les cristallographes, et c’est également 1& qu’il
faut chercher ’'intérét de ce livre.

Tout ce qui concerne la description des machines &
mémoire, leurs performances et lewr utilisation pour
résoudre les problémes ‘classiques’ (calcul des séries de
Fourier et parachévement des structures) déroute quelque
peu le lecteur par sa surabondance. Que les auteurs des
articles correspondants nous pardonnent de ne pas entrer
dans le détail de leurs développements, intéressants pris
isolément. Nous avons néanmoins apprécié, pour notre
part, la discipline de G. A. Jeffrey, R. Shiono et L. H.
Jensen (contribution [3]), qui ont condensé en style
télégraphique et sous forme de tablean une expérience
considérable acquise par eux-mémes et différents autres
chercheurs au pupitre de la 650 IBM.

Mais les cristallographes achévent déja d’adapter au
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calcul électronique leurs besoins traditionnels et commen-
cent & penser en fonction des nouvelles possibilités dont
ils disposent. Ainsi ([16] et [27]: A. Niggli, V. Vand et
R. Pepinsky) la ‘méthode du déplacement optimal’,
destinée & compenser le procédé des moindres carrés
lorsqu’il y a moins d’équations de condition que d’in-
connues, et qui trouve une premiére application dans une
‘méthode de Monte-Carlo’ consistant & émettre des
structures arbitraires afin de tendre & se rapprocher de la
structure cherchée. Mise en programme, par W. Cochran
([22]), de I'équation de Sayrc (basée sur la conviction
— non partagée par l'auteur de la présente analyse —
que l'utilité des relations de signes complipuées décroit
en raison du nombre des atomes présents dans la maille),
par M. M. Woolfson ([23]) d’une modification des égalités
de Sayre.

Touchant au chapitre des machines & calculer non
universelles, notons une courageuse et pertinente défense
de A. Niggli en faveur des dispositifs de calcul ‘4 petite
échelle’ ([3]). Le diagramme ternaire prétendant lier les
notions de précision, d’économie et de maniabilité nous
semble cependant plus ingénieux que logique. En [4],
deseription par J. M. Robertson du dispositif mécanique
pour le calcul des séries de Fourier qu’il a mis au point
& son laboratoire de Glasgow. R. Pepinsky, J. van den
Hende et V.Vand écrivent & propos de I’X-RAC un
article lucide et tout & leur honneur qui fait penser a
un éloge funébre pour un bon et loyal serviteur.

C6té méthodes proprement dites, les techniques ‘direc-
tes’ sont défendues par E. F. Bertaut ([20]: algébre des
facteurs de structure lorsque 'on fait varier les vecteurs
de l’espace réciproque) et H. Hauptman ([21]: présenta-
tion de quelques égalités d’application générale pour la
recherche des signes ou phases des facteurs de structure).
En matiére de parachévements, R. A. Sparks ([17]) ex-
pose et compare des différentes fagons d’opérer par
moindres carrés et d’accélérer la convergence.

Les structures complexes et les protéines sont attaquées
par la méthode I'atome lourd (G. A. Sim, [24]), le rem-
placement isomorphe (R. E. Dickerson, J.C. Kendrew,
B. E. Strandberg, [25]), la fonction minimum de Buerger
(M. G. Rossmann, [26]). Y. Okaya et R.Pepinsky pré-
sentent un développement rationnel pour la résolution
des structures non centrées & l'aide de la dispersion
anomale ([28]).

Présentation soignée, peu d’erreurs, des sommaires qui
facilitent la premiére lecture: félicitons le comité d’édi-
tion.

Avec les machines & mémoire s’est ouverte pour la
résolution des structures cristallines une ére nouvelle
pleine de promesses. Sera-t-il vraiment nécessaire d’at-
tendre 1970 pour refaire le point ? Espérons que non.
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