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The crystal and molecular structure of 9e-fluorocortisol has been determined by single-crystal X-ray 
diffraction analysis. The crystals are orthorhombic, space group P212121 with a =  10.088, b=23.723, 
c = 7.663/~, Z =  4. The structure was solved by direct methods. The parameters were refined by a block- 
diagonal least-squares method with 1923 intensities collected with a Hilger-Watts four-circle diffractom- 
eter. The hydrogen atoms were included in the calculation. The final R value was 0.046 for the 1685 
reflexions considered as observed. The different bond distances and angles are in good agreement with 
the expected values. Torsional angle C(16)-C(17)-C(20)-O(20) is equal to 26"3 °, and O(20)-C(.'0)- 
C(21)-O(21) equal to 3"3 °. Cohesion of the crystal is the result of the hydrogen bonds O(17)-H. • .O(21) 
(2.776/1), O(21)-H. . .0(3)  (2.772/~) and O(11)-H-- .F (3.003/~), and of van der Waals interactions. 

Introduction 

Depuis quelques ann6es, on a synth6tis6 un grand 
nombre  de st6roides, ceci afin d 'obtenir  des substances 
plus actives que les corticost6roides naturels. Ainsi, le 
cortisol agit, en outre, sur le mdtabolisme min6ral. 
L ' introduct ion d 'un atome de fluor en 9ct mult i 'qie 
cette activit6 par un coefficient qui varie, suivant les 
auteurs, de 300 ~t 900. Le 9c~-fluoro-4-pregnen- 
1 lfl, 17~, 2 l-triol-3,20-dione (C21Hz9OsF) (Fig. 1) a donc 
une action sur la r&ention du sodium comparable  ~t 
l ' hormone  naturelle, l 'aldost6rone. 

Ce travail  a 6t6 entrepris dans le cadre (/e nos 
recherches dont  le but est de trouver des anal :,gies de 
structure mol6culaire entre st6roides actifs. 

Donn6es exp~rimentales 

Le produit  a 6t6 cristallis6 par  6vaporation lente d 'une 
solution dans l 'ac6tone, /~ la temp6rature ambiante.  
Les cristaux obtenus sont incolores et ont la forme de 
plaquettes perpendiculaires ~ l 'axe b de la maille, et 
allong6es suivant a. Les donn6es cristallographiques 
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H0(11) ,18 /'L-----OH (17) 

Fig. 1. Le 9~.-fluorocortisol. 

sont reprises dans le Tableau 1. Les dimensions du 
cristal utilis6 (0,2 x 0,2 x 0,1 mm) 6taient suff isamment 
petites pour  que l 'on puisse n6gliger l 'absorption.  Les 
intensit6s de 1923 r6flexions ind6pendantes ont 6t6 
mesur6es au moyen d 'un  diffractom&re automat ique 
~t quatre cercles Hi lger-Wat ts ;  parmi  celles-ci, 1685 
ont 6t6 consid6r6es comme observ6es ( I>2a ) .  Les 
principales caract6ristiques des mesures sont donn6es 
dans le Tableau 2. Les valeurs des intensit6s des diff6r- 
ents blocs de mesure ont ~t~ corr~l~es et remises 
6chelle, puis corrig6es des facteurs de polarisation et 
de Lorentz. 

Tableau 1. Donndes cristallographiques 

C21H29OsF V= 1833,9/~3 
Orthorhombique 2(Cu Kct)= 1,5418/~ 
P212121 Dm= 1,378 g.cm-3 (flottaison) 
a=10,088(2) A Dz=1,369 
b = 23,723 (3) F(000) = 816 
c = 7,663 (2) /1 = 5,89 cm-X 
Z = 4  Masse mol6culaire: 380,46 

Tableau 2. Caractdristiques des mesures 

Rayonnement: Cu K~= 1,5418 
Balayage a9/20: 0< 35 ° 60 pas 

0 < 55 80 pas 
0 < 70 100 pas 

Temps de mesure du fond continu" 10 see 
Temps de mesure d'un pas: 1 sec 
Compteur 5. scintillation 

D6termination de la structure 

La structure a 6t6 r6solue par  m6thode directe util isant 
le programme M U L T A N  de Germain,  Main  & Woolf-  
son (1971). Les valeurs des phases de d6part fix6es par  
le p rogramme pour  l 'aff inement  par la formule de la 
tangente 6taient les suivantes: 906 (360°), 7,22,0 (90 °) 
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et 8,11,0 (360 °) d6finissant l'origine, 0,22,0 (180 °) fournie 
par la relation ~1 et 0,15,4 ( + n/2), 1,17,3 ( + n/4) et 843 
(+ n/4, + 3n/4). Seize solutions ont ainsi 6t6 obtenues 
pour les phases des 458 r6flexions dont la valeur de E est 
sup6rieure ou 6gale & 1,15. Les huit solutions diff6rentes 
ayant un coefficient de m6rite suffisamment 61ev6 ont 
6t6 test6es par synth~se de Fourier appliqu6e aux E. 
Deux de ces analyses faisaient apparaitre les positions 
d'un nombre maximum d'atomes (24). La bonne solu- 
tion a 6t6 mise en 6vidence au moyen d'un calcul de 
facteurs de structures suivi de deux cycles d'affinement 
des param&res des positions connues. Le facteur 
d'accord R=YlIFoI-IF~II/Y~IFol, portant sur les 
1685 r6flexions observ6es, 6tait alors 6gal ~t 0,36 pour 
la bonne solution, tandis que l'autre conduisait ~t la 
divergence du processus d'affinement. Deux nouveaux 
cycles d'affinement (R=0,30) suivis d'une synth6se de 
Fourier-diff6rence ont fourni les positions des trois 
derniers atomes non hydrog~ne. L'affinement s'est 
poursuivi, portant 6galement sur les facteurs de tem- 
p6rature isotrope jusqu'& une valeur de R 6gale ~ 0,11. 
Une nouvelle synth~se par Fourier-diff6rence a alors 
permis de fixer les positions des atomes d'hydrog~ne. 
L'ensemble des param&res de position (y compris les 

0 (21) 

oO 

F. \1,548 
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Fig. 2. Longeurs des liaisons intramol6culau'es. 

1,210 
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Tableau 3. Facteurs de structure observOs et calculOs (× 10) 
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Tableau 3 (suite) 

/__ C(16)-C(17)-0(17): 112,2 
/_ C(17)-C(13)- C(18) : 108,4 
~- C(12)-C(13)-C(18) : 111,9 
L C(10)-C(9)- F : 104,0 
/_ C(8)-C(9)-F : 105,2 

117.2~ ~ 

,112,0 
13,4 

09,6 106,6. 
122,£ ~116,4 123,. 

2,6 

lO2,817o~ 1 
114,9~ '1114,2 

,8~10 110,8 
6,8 

Wl13,5 113,57 

108,1' 

Fig. 3. Angles des liaisons intramoI6culaires. 

. . '  , 

Fig. 4. Projection (100) de la structure. 

Tableau 4. CoordonnOes et paramktres d'agitation thermique ( × 10 4) des atomes autres que les 
hydrogknes, avec leurs dOviations standards 

Le facteur d'agitation thermique est 6gal ~t exp [ -  (B1 lh 2-F B22 k2 + B33/2-1- Blzhk + B13hl+ Bz3kl)] 

x y z B11 B22 
C(1) 8285 (4) 1342 (2) 4645 (5) 121 (5) 10 (1) 
C(2) 8025 (5) 708 (2) 4714 (5) 138 (6) 10 (1) 
C(3) 7221 (4) 536 (1) 3174 (6) 99 (5) 9 (1) 
C(4) 7603 (2) 783 (1) 1488 (5) 79 (4) 9 (1) 
C(5) 8409 (3) 1229 (1) 1369 (5) 58 (3) 9 (1) 
C(6) 8891 (4) 1433 (1) - 3 6 5  (5) 87 (4) 10 (1) 
C(7) 8690 (4) 2072 (1) - 6 1 7  (5) 92 (4) 13 (1) 
C(8) 9154 (3) 2425 (1) 946 (4) 53 (3) 9 (1) 
C(9) 8618 (3) 2181 (1) 2666 (5) 50 (3) 9 (1) 
C(10) 8950 (4) 1543 (1) 2945 (5) 68 (4) 9 (1) 
C(11) 8857 (4) 2560 (1) 4274 (4) 82 (4) 9 (1) 
C(12) 8475 (4) 3180 (1) 3939 (4) 85 (4) 8 (1) 
C(13) 9067 (3) 3421 (1) 2261 (5) 51 (3) 9 (1) 
C(14) 8663 (3) 3031 (1) 737 (4) 51 (3) 10 (1) 
C(15) 9053 (4) 3364 (1) - 8 8 5  (5) 94 (4) 11 (1) 
C(16) 8783 (4) 3986 (1) - 3 8 5  (5) 93 (4) 11 (1) 
C(17) 8447 (3) 3989 (1) 1598 (5) 57 (3) 9 (1) 
C(18) 10572 (4) 3497 (1) 2400 (6) 58 (4) 14 (1) 
C(19) 10465 (4) 1417 (2) 3018 (6) 72 (4) 15 (1) 
C(20) 9010 (4) 4501 (1) 2571 (6) 80 (4) 10 (1) 
C(21) 8314 (5) 4679 (2) 4219 (7) 115 (5) 12 (1) 
0(3) 6312 (4) 193 (1) 3273 (5) 149 (5) 19 (1) 
O(11) 10200 (3) 2492 (1) 4779 (4) 97 (3) 15 (1) 
O(17) 7052 (2) 3966 (1) 1911 (4) 63 (2) 11 (1) 
0(20) 9984 (3) 4749 (1) 2073 (5) 140 (4) 19 (1) 
O(21) 8990 (3) 5129 (1) 5069 (5) 109 (3) 15 (1) 
F(9) 7198 (2) 2191 (1) 2489 (3) 49 (2) 12 (1) 

B33 B23 BI3 BI2 
97 (6) 11 (3) 43 (10) 4 (3) 

116 (6) 12 (3) 40 (11) 12 (3) 
167 (8) 4 (4) 43 (11) 1 (3) 
124 (6) - 1 0 ( 3 )  - 5 ( 9 )  - 3 ( 2 )  
95 (6) - 5  (3) 8 (8) 11 (2) 
92 (6) --17 (3) 26 (9) --2 (3) 
73 (5) - 1 1  (3) 6(8) - 9 ( 3 )  

,70  (5) --6 (3) 9 (7) - 2  (2) 
83 (5) 0 (3) - 7  (7) 3 (2) 
95 (6) 1 (3) 1 (8) 8 (2) 
78 (5) 4 (3) 6 (8) 4 (2) 
85 (5) - 4  (3) 5 (8) 1 (2) 
90 (5) 2 (3) - 1 (7) - 3 (2) 
69 (5) 5 (3) 1 (7) - 3  (2) 
94 (6) 12 (3) 31 (9) 2 (3) 

102 (6) 15 (3) 12 (9) 1 (3) 
120 (6) 5(3) 7 (8) - 5  (2) 
156(7) 0(4)  - 3 0 ( 9 )  - 3 ( 2 )  
160 (7) - 12 (4) - 5 3  (10) 19 (3) 
140 (7) 6(4) - 2 0 ( 1 0 )  - 1  (2) 
184 (8) - 2 7  (4) 30 (12) 2 (3) 
247 (8) 7 (4) 80 (11) - 4 2  (3) 
140 (5) - 4  (3) - 9 5  (7) 7 (2) 
160 (5) 10 (3) 4 (6) 1 (2) 
224 (8) - 17 (4) 67 (9) - 5 4  (3) 
260 (8) - 5 9 ( 4 )  - 5 8 ( 9 )  21 (2) 
124 (4) 0 (2) 17 (5) 3 (1) 
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H) ainsi que les facteurs de temp6rature anisotrope des 
atomes non hydrog6ne ont ensuite 6t6 affin6s jusque 
R =  0,05, en utilisant l ' approximat ion des blocs diago- 
naux (3 x 3, 6 x 6). Le facteur d 'agitation thermique 
des H 6tait gard6 constant ( B =  3,3 A2). La fonction ~t 
minimiser  ~W(Fo-Fc)  z 6tait pond6r6e suivant le 
sch6ma de Cruickshank (1961): W=(a+lFo[ +cFZo) -1, 
avec a = 2 Fo rain et c = 2/Fo max. Les positions des H ont 
ensuite 6t6 gard6es fixes dans les derniers cycles. Le 
facteur R final est 6gal ~t 0,046. 

L 'ensemble des calculs a 6t6 effectu6 sur les ordina- 
teurs coupl6s 360/65 et 360/50 du Centre de Calcul de 
l 'Universit6 de Liege, au moyen des programmes de 
Ahmed,  Hall, Pippy & Huber  (1966). Les facteurs de 
diffusion sont ceux propos6s par Hanson,  Herman,  Lea 
& Skil lman (1964). 

Les valeurs finales des facteurs de structure observ6s 
et calcul6s sont reprises dans le Tableau 3. 

Description de la structure at analyse du mouvement 
thermique des atomes 

Les longueurs et les angles des liaisons intramol6cu- 
laires calcul6s ~t partir  des coordonn6es des Tableaux 4 
et 5 sont donn6s avec leurs d6viations standards dans 
les Tableaux 6 et 7 et sur les Fig. 2 et 3. La Fig. 4 
repr6sente la projection (100) de la structure. 

Tableau 5. Coordonn~es des hydrogknes avec leurs 
ddviations standards ( × 103) 

x y z 
H(1A) 742 (5) 152 (2) 483 (7) 
H(IB) 892 (5) 148 (2) 557 (8) 
H(2A) 887 (5) 47 (2) 471 (8) 
H(2B) 753 (5) 61 (2) 566 (8) 
H(4) 727 (5) 56 (2) 40 (7) 
H(6A) 992 (5) 137 (2) -45  (8) 
H(6B) 845 (5) 123 (2) -130 (8) 
H(7A) 769 (5) 211 (2) -91 (7) 
H(7B) 927 (6) 217 (2) -156(8) 
H(8) 1020 (2) 243 (1) 101 (3) 
H(O11) 1085 (5) 261 (2) 439 (7) 
H(ll)  825 (5) 247 (2) 516 (8) 
It(12A) 754 (5) 321 (2) 384 (7) 
H(12B) 882 (5) 339 (2) 492 (8) 
H(14) 768 (4) 305 (1) 81 (5) 
H(15A) 1003 (5) 331 (2) -115 (7) 
H(15B) 859 (5) 330 (2) - 208 (7) 
H(16A) 957 (6) 426 (2) -57  (7) 
H(16)B) 789 (6) 415 (2) - 110 (7) 
H(O17) 627 (6) 421 (2) 174 (8) 
H(18A) 1104 (3) 315 (1) 247 (5) 
H(18B) 1085 (6) 372 (2) 352 (8) 
H(18C) 1101 (6) 368 (2) 126 (8) 
H(19A) 1073 (6) 154 (2) 435 (8) 
H(19B) 1089 (6) 158 (2) 206 (8) 
H(19C) 1065 (5) 103 (2) 303 (7) 
H(21A) 734 (5) 476 (2) 383 (7) 
H(21B) 851 (5) 439 (2) 502 (8) 
H(O21) 988 (5) 501 (2) 565 (8) 

Tableau 6. Distances intramolkculaires ( <  2/~) avec leurs dOviations standards 

Les valeurs deor sont corrig6es de l'effet dfi h la libration du corps rigide. 

d 
C(1)--C(2) 1,528 (5) A 
C(1)--C(10) 1,541 (5) 
C(2)--C(3) i,489 (6) 
C(3)--C(4) 1,470 (6) 
C(4)--C(5) 1,337 (5) 
C(5)--C(6) 1,496 (5) 
C(5)--C(10) 1,520 (5) 
C(6)--C(7) 1,541 (5) 
C(7)--C(8) 1,535 (5) 
C(8)--C(9) 1,538 (5) 
C(8)--C(14) 1,529 (5) 
C(9)--C(10) 1,565 (4) 
C(9)--C(11) 1,544 (5) 
C(10)-C(19) 1,559 (5) 
C(11)-C(12) 1,542 (5) 
C(12)-C(13) 1,527 (5) 
C(13)-C(14) 1,544 (5) 
C(13)-C(17) 1,571 (5) 
C(13)-C(18) 1,532 (5) 
C(14)-C(15) 1,524 (5) 
C(15)-C(16) 1,550 (5) 
C(19)-C(17) 1,557 (5) 
C(17)-C(20) 1,534 (5) 
C(20)-C(21) 1,506 (6) 

C(9)--F 1,439 (4) 
C(3)--O(3) 1,228 (6) 
C(11)-O(11) 1,418 (5) 
C(17)-O(17) 1,429 (4) 
C(20)-O(20) 1,207 (5) 
C(21)-O(21) 1,424 (6) 

geol" 
1,529 
1,546 
1,494 
1,474 
1,340 
1,500 
1,525 
1,543 
1,539 
1,542 
1,531 
1,566 
1,548 
1,564 
1 543 
1533 
1 548 
1 572 
1 538 
1 528 
1 551 
1 562 
1 537 
1 511 

1,444 
1,231 
1,423 
1,433 
1,210 
1,425 

d 
A C(1)--H(1A) 0,98 (6) A 

C(1)--H(1B) 1,01 (6) 
C(2)--H(2A) 1,02 (6) 
C(2)--H(2B) 0,91 (6) 
C(4)--H(4) 1,03 (5) 
C(6)--H(6A) 1,05 (6) 
C(6)--H(6B) 0,98 (6) 
C(7)--H(7A) 1,04 (6) 
C(7)--H(7B) 0,96 (6) 
C(8)--H(8) 1,06 (3) 
C(11)-H(11) 0,94 (6) 
C(12)-H(12A) 0,95 (6) 
C(12)-H(12B) 0,96 (6) 
C(14)-H(14) 0,99 (4) 
C(15)-H(15A) 1,02 (6) 
C(15)-H(15B) 1,04 (6) 
C(16)-H(16A) 1,04 (6) 
C(16)-H(16B) 1,12 (6) 
C(18)-H(18A) 0,95 (4) 
C(18)-H(18B) 1,05 (6) 
C(18)-H( 18 C) 1,07 (6) 
C(19)-H(19A) 1,10 (6) 
C(19)-H(19B) 0,94 (7) 
C(19)-H(19C) 0,94 (5) 
C(21)-H(21A) 1,05 (6) 
C(21)-H(21B) 0,94 (6) 
O(11)-H(O11) 0,77 (6) 
O(17)-H(O17) 0,98 (6) 
O(21)-H(O21) 1,04 (6) 
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Tableau 7. Angles des liaisons intramol~culaires avec leurs d~viations standards 

Les corrections dues b. la libration du~corps rigide sont inf6rieures fi 0,1 ° 

C(2)--C(1)--C(10) 114,1 (3) ° C(2) C(1)--H(1A) 106 (3) ° 
C(1)--C(2)--C(3) 109,6 (3) C(2) C(1)--H( I B) 114 (3) 
C(2)--C(3)--C(4) 116,4 (3) C(10)--C( 1 )--H(1A ) 112 (3) 
C(2)--C(3)--O(3) 122,6 (4) C(10)--C(1)--H(1 B) 103 (3) 
O(3)--C(3)--C(4) 120,9 (4) H( 1A)--C(1)--H( 1 B) 108 (5) 
C(3)--C(4)--C(5) 122,3 (3) C(1) C(2)--H(2A) 113 (3) 
C(4)--C(5)--C(6) 121,0 (3) C(1) C(2)--H(2B) 111 (4) 
C(4)--C(5)--C(10) 123,5 (3) C(3)--C(2)--H(2A) 108 (3) 
C(10)-C(5)--C(6) 115,5 (3) C(3) C(2)--H(2B) 105 (4) 
C(5)--C(6)--C(7) 112,8 (3) H(2A)--C(2)--H(2B) 109 (5) 
C(6)--C(7)--C(8) 113,5 (3) C(3) C(4)--H(4) 115 (3) 
C(7)--C(8)--C(9) 110,8 (3) C(5) C(4)--H(4) 122 (3) 
C(7)--C(8)--C(14) 109,4 (3) C(5) C(6)--H(6A) 109 (3) 
C(9)--C(8)--C(14) 109,2 (3) C(5) C(6)--H(6B) 110 (4) 
C(8)--C(9)--C(10) 113,9 (3) C(7)--C(6)--H(6A) 105 (3) 
C(8)--C(9)--C(11) 114,2 (3) C(7) C(6)--H(6B) 110 (4) 
C(8)--C(9)--F 105,2 (2) H(6A)--C(6)--H(6B) 110 (5) 
C(10)-C(9)--C(I 1) 114,9 (3) C(6) C(7)--H(7A) 103 (3) 
C(10)-C(9)--F 104,0 (2) C(6) C(7)--H(7B) 105 (4) 
C(11)-C(9)--F 102,8 (2) C(8) .-C(7)--H(7A) 115 (3) 
C(1)--C(10)-C(5) 111,3 (3) C(8) C(7)--H(7B) 105 (4) 
C(1)--C(10)-C(9) 108,8 (3) H(7A)--C(7)--H(7B) 115 (5) 
C(1)--C(10)-C(19) 109,7 (3) C(7) C(8)--H(8) 110 (2) 
C(9)--C(10)-C(5) 106,8 (3) C(9) C(8)--H(8) 108 (2) 
C(5)--C(10)-C(19) 106,6 (3) C(14)--C(8)--H(8) 109 (2) 
C(9)--C(10)-C(19) 113,6 (3) C(9) .C(11)-H(11) 110 (4) 
C(9)--C(11)-C(12) 112,6 (3) C(12)--C(11)-H(11) 100 (4) 
C(9)--C(I1)-O(I 1) 107,5 (3) O(11)--C(11)-H(11) 114 (4) 
C(I 1)-C(12)-C(13) 113,5 (3) C(11)--C(12)-H(12A) 109 (3) 
C(12)-C(13)-C(14) 108,1 (3) C(11)--C(12)-H(12B) 106 (4) 
C(12)-C(13)-C(17) 115,9 (3) C(13)--C(12)-H(12A) 107 (3) 
C(12)-C(13)-C(18) 111,9 (3) C(13)--C(12)-H(12B) 109 (4) 
C(14)-C(13)-C(17) 99,4 (3) H(12A)-C(12)-H(12B) 112 (5) 
C(14)-C(13)-C(18) 112,6 (3) C(8) C(14)-H(14) 112 (2) 
C(17)-C(13)-C(18) 108,4 (3) C(13)--C(14)-H(14) 101 (2) 
C(13)-C(14)-C(8) 113,4 (3) C(15)--C(14)-H(14) 106 (2) 
C(8)--C(14)-C(15) 119,2 (3) C(14)--C(15)-H(15A) 110 (3) 
C(13)-C(14)-C(15) 103,9 (3) C(14)--C(15)-H(15B) 122 (3) 
C(14)-C(15)-C(16) 104,3 (3) C(16)--C(15)-H(15A) 110 (3) 
C(15)-C(16)-C(17) 106,5 (3) C(16)--C(15)-H(15B) 106 (3) 
C(16)-C(17)-C(13) 103,1 (37 H(15A)-C(15)-H(15B) 104 (5) 
C(13)-C(17)-C(20) 112,0 (3) C(15)--C(16)-H(16A) 116 (3) 
C(13)-C(17)-O(17) 107,7 (3) C(15)--C(16)-H(16B) 110 (3) 
C(16)-C(17)-C(20) 113,4 (3) C(17)--C(16)-H(16A) 107 (3) 
C(16)-C(17)-O(17) 112,2 (3) C(17)--C(16)-H'I6B) 108 (3) 
C(20)-C(17)-O(17) 108,3 (3) H(16A)-C(16)-H(16B) 109 (5) 
C(17)-C(20)-C(21) 117,2 (3) C(13)--C(18)-H(18A) 113 (2) 
C(17)-C(20)-O(20) 122,2 (4) C(13)--C(18)-H(18B) 113 (3) 
C(21)-C(20)-O(20) 120,5 (4) C(13)--C(18)-H(18C) 114 (3) 
C(20)-C(21)-O(21) 111,8 (4) H(18A)-C(18)-H(18B) 105 (4) 
C(12)-C(11)-O(11) 113,1 (3) 

Tableau 7 (suite) 
H(18A)-C(18)-H(18C) I00 (4) ° 
H(18B)-C(18)-H(18C) !11 (5) 
C(10)--C(19)-H(19A) 103 (3) 
C(10)--C(19)-H(19B) 110 (4) 
C(10)--C(19)-H(19C) 112 (3) 
H(19A)-C(19)-H(19B) 120 (5) 
H(19A)-C(19)-H(19C) 102 (5) 
H(19B)-C(19)-H(19C) 109 (5) 
C(20)--C(21)-H(21 A) 105 (3) 
C(20)--C(21)-H(21 B) 104 (4) 
O(21)--C(21)-H(21A) 116 (3) 
O(21)--C(21)-H(21B) 98 (4) 
H(21A ~-C(21)-H(21 B) 121 (5) 
C(11)--O(11)-H(O11) 132 (4) 
C(17)--O(17)-H(O17) 139 (4) 
C(21)--O(21)-H(O21) 115 (3) 

Les valeurs des d6placements moyens carr6s des 
atomes, dus h l 'agitation thermique, le long des axes 
prir.cipaux du tenseur U et l 'orientation de ces axes 
dans la maille sont donn6es dans le Tableau 8. La Fig. 5 
montre la configuration de la mol6cule, chaque atome, 
except6s le; H, 6tant repr6sent6 par son ellipsoide de 
vibration thermique ~t 50% de probabilit6 (Johnson, 
1965). 

En traitant l'ensemble de la mol6cule, except6s C(20), 
C(21), O(20), O(21) et O(3), comme un corps rigide, 
on peut calculer les tenseurs T, L et S (Schomaker & 
Trueblood, 1963). Les r6sultats sont donn6s dans le 
Tableau 9. L'accord entre les valeurs Utj calcul6es et 
observ6es est bon pour tousles  atomes du corps rigide 
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Tableau  8. Ddplaeements moyens carrOs dus gt l'agitation thermique le long des axes principaux des 
tenseurs U des atomes dans la maille 

O~z, O~u, 0~ sont les cosinus directeurs (x 10 4) de l'axe principal i dans le syst6me d'axes cristallographiques a, b, c. 
m 

U 2 U 2 
i ( x 10 4) Ogx O~y Oiz i ( x 10 4) Oix Oiy Oiz 

C(1) 1 646 9651 1038 2405 C(16) 1 482 9895 343 1403 
2 316 2405 -7150 -6564 2 372 1210 -7274 -6754 
3 226 1039 6914 -7150 3 236 789 6853 -7239 

C(2) 1 743 -9609 -1740 -2155 C(17) 1 361 1136 1672 9794 
2 351 -2718 4417 8550 2 309 8696 -4935 -166  
3 251 -536  8801 -4718 3 235 4805 8535 -2015 

C(3) 1 590 7319 530 6794 C(18) 1 484 -3131 814 9462 
2 420 6815 -612  -7293 2 409 -917 9891 -1154 
3 267 31 9967 -806  3 279 -9453 -1229 -3022 

C(4) 1 411 -9894 821 1198 C(19) 1 611 5405 5392 -6459 
2 385 -835 3532 -9318 2 396 1862 6719 7168 
3 240 -1188 -9319 -3426 3 264 8205 -5077 2627 

C(5) 1 351 7777 6273 -410  C(20) 1 457 6540 -1429 -7429 
2 292 2399 -2359 9417 2 378 7565 1241 6421 
3 201 5810 -7422 -3339 3 268 5 -9821 1882 

C(6) 1 470 -9231 2104 -3220 C(21) 1 650 -6555 2645 -7073 
2 348 -3613 -7614 5383 2 554 -7458 -3737 5514 
3 205 -1319 6132 7788 3 281 -1185 8890 4423 

C(7) 1 501 9070 -4060 1116 0(3) 1 989 7965 -4186 4363 
2 355 4207 8625 -2814 2 714 2146 -4788 -8513 
3 202 180 3022 953l 3 344 5653 7717 -2915 

C(8) 1 288 -8324 4484 -3258 O(11) 1 659 -7711 -1874 6085 
2 253 -5357 -8015 2657 2 412 -914  9784 1856 
3 195 -1420 3957 9073 3 267 -6301 875 -7716 

C(9) 1 274 -7340 -5757 3601 O(17) 1 489 318 -2587 -9654 
2 249 -1685 6688 7245 2 328 8940 4394 -882  
3 233 -6578 4711 -5876 3 309 4470 -8602 2453 

C(10) 1 369 9339 3573 101 0(20) 1 1034 7426 -5487 3840 
2 284 175 -743 9971 2 603 2783 -2688 -9221 
3 227 3570 -9311 -754  3 289 6092 7916 -469  

C(ll)  1 431 9833 1683 699 O(21) 1 984 3595 4734 - 8042 
2 269 1822 -9196 -3481 2 513 9093 160 4159 
3 225 57 3550 -9348 3 271 2097 -8807 -4247 

C(12) 1 439 -9982 -361 -469  F 1 378 -2630 -1137 -9581 
2 266 -222  -5047 8630 2 333 -1397 -9781 1545 
3 219 - 549 8625 5030 3 239 -9546 1745 2414 

C(13) 1 286 - 5878 6899 4226 
2 264 -5068 931 -8570 
3 246 -6307 -7179 2949 

C(14) 1 305 -3536 9140 1987 
2 259 -9323 -3273 -1538 
3 199 -755 - 2396 9679 

C(15) 1 503 9459 1364 2945 
2 345 2683 -8392 -4730 
3 233 1826 5264 -8304 

ainsi que p o u r  C(20). les 6carts d6passant  r a r emen t  
2 a ( U )  (Tableau 10). Les d6placements  angulaires  
moyens  carr6s de la mol6cule  sont  6gaux, respective- 
ment ,  h 19, 3 et 2(0) 2 au tour  des axes pr inc ipaux  du 
tenseur  L (Tableau 11). I1 y a une  forte an iso t ropie  du  
m o u v e m e n t  de l ibrat ion de la molecule,  le m o u v e m e n t  
pr incipal  s 'effectuant  au tour  d ' u n  axe parall6le h b, 
c 'est-h-dire,  p resque  para l l~lement  h l 'axe longi tudina l  
du st6roide. 

Les correct ions  des distances et des angles on t  6t6 
calcul6es, sous l 'hypoth~se  du  corps rigide, h par t i r  du 
tenseur  L, d 'apr6s les relat ions d6crites par  J o h n s o n  
(1969) et in t rodui tes  dans  une  version compl6t6e du 
p r o g r a m m e  ORFFE (Busing, Mar t in  & Levy, 1962). 
L ' examen  du Tableau  6 m o n t r e  que les correct ions  des 
distances sont  comprises  entre  0,001 et 0,005 A, les 

Tableau  9. Composantes des tenseurs du corps 
rigide ( x  104) rapportOs ~ un systkme d'axes 

cart~sien, dont l'origine coincide avec l'origh~e 
de la maille et les axes at,ec a, b, e t c .  

Ont 6t6 inclus dans le calcul du corps rigide tous les atomes 
non hydrog6ne sauf C(20), C(21), O(3), 0(20) et O(21). 

Les d6viations standards ( x 10 4) sont donn6es entre parenthe- 
ses. 

712 (39) -480  (56) -658 (75) \ 
T (/~2) 889 (81) - 2 7  (90) | 

4789 (224)] 

7(1) 1(1) - 1 ( 1 )  \ 
L(rad2) 59 (3) - 0  (1) ) 9(1) 

- 13  (13) 26 (7) - 3 2  ( 9 ) )  
S (.~ rad) - 82 (8) 11 (18) 502 (24) 

60 (6) - 7 4  (9) 2 (26) 
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d 6 v i a t i o n s  s t a n d a r d s  des  d i s t a n c e s  6 t a n t  v o i s i n e s  d e  
0 ,005  A.  Q u a n t  a u x  ang l e s ,  l eu r s  c o r r e c t i o n s  s o n t  
n 6 g l i g e a b l e s  ( < 0,1 °). 

T a b l e a u  10. Composantes (10 -4  lk 2) calculOes et 
observdes du tenseur U des atomes rapportOes au 

systkme d 'axes  dOcrit au Tableau 9 

Les atomes suivis d 'une  ast6risque (*) n 'on t  pas 6t6 inclus dans 
le corps rigide, a(U~j)=26 10 -4 /~2 

Ull U22 U33 
obs obs-calc obs obs-calc obs obs-calc 

C(1) 623 30 277 - 9 289 7 
C(2) 713 - 2  285 3 347 - 2 2  
C(3) 511 - 1 5  268 2 497 15 
C(4) 409 - 5  259 - 1 6  369 - 2 7  
C(5) 297 - 4 2  265 - 1 7  282 - 8  
C(6) 449 - 1 7  299 - 2 5  274 0 
C(7) 475 31 365 37 218 - 13 
C(8) 276 23 251 - 5 2  209 - 3 1  
C(9) 256 - 7  254 - 2 3  247 19 
C(10) 351 16 245 - 4 0  283 16 
C(I1) 425 - 1 1  268 - 2 5  231 4 
C(12) 438 39 231 - 4 9  254 6 
C(13) 264 0 265 - 2 4  267 - 4  
C(14) 264 - 7  294 - 2  205 - 3 3  
C(15) 483 - 1 5  316 - 2 6  281 15 
C(16) 479 - 2  308 - 1 5  303 - 1 9  
C(17) 292 - 2 9  257 - 2 3  356 30 
C(18) 301 24 408 54 464 - 14 
C(I 9) 370 14 425 75 477 - 4 
O(11) 501 - 3 1  419 61 417 48 
O(17) 325 7 325 52 477 - 7 
F 251 - 2  331 63 369 20 
C(20)* 411 - 1 8  274 - 1 3  417 16 
C(21)* 591 - 59 345 65 549 107 
0(3)* 770 152 542 263 735 6 
0(20)* 724 262 536 212 666 135 
O(21)* 564 - 364 431 119 774 250 

T a b l e a u  10 (suite) 

UI 2 U I 3 U23 
obs obs-calc obs obs-calc obs obs-calc 

C(1) 27 - 2 8  83 36 52 26 
C(2) 70 13 79 - 1 3  56 11 
C(3) 6 0 84 - 24 18 4 
C(4) - 1 8  - 2 1  - 9  - 1 6  - 4 6  - 2 1  
C(5) 68 40 16 7 - 24 1 
C(6) - 1 2  - 2 7  51 12 - 7 6  - 2 7  
C(7) - 5 5  - 4 8  12 3 - 5 1  - 2 9  
C(8) - 1 0  - 1 7  17 - 3  - 2 6  - 1 5  
C(9) 16 - 1 1  - 1 3  - 1 4  - 1  3 
C(10) 47 - 6  2 14 - 4  0 
C( l l )  27 - 1 11 35 17 24 
C(12) 8 - 2  9 - 1 3  - 2 0  - 7  
C(13) - 1 7  - 3  - 2  1 10 13 
C(14) - 1 6  - 6  1 0 22 11 
C(15) 10 49 61 12 55 21 
C(16) - 4  39 23 3 68 10 
C(17) - 2 9  - 1 1  13 1 21 - 2  
C(18) - 1 7  28 - 5 9  - 1 3  1 26 
C(19) 118 18 - 1 0 3  - 9  57 - 4 5  
O(11) 44 7 - 186 24 - 18 - 1 
O(17) 6 - 2 0  - 7  - 3 1  44 5 
F 17 7 33 - 1 2  1 - 9  
C(20)* - 7  39 - 3 8  - 5 5  29 33 
C(21)* 12 - 3 0  59 - 2 2  - 1 2 5  - 8 2  
0(3)* - 2 5 3  - 2 0 8  157 - 2 6  33 12 
0(20)* - 327 - 225 132 115 - 79 - 73 
O(21)* 125 192 - 1 1 4  - 1 3 0  - 2 7 0  - 1 7 7  

T a b l e a u  11. Axes  principaux du tenseur L 

~--'~( o)2 V~" ~ (o) Oix Oty Otz 
19,2 4,4 - 0,0264 - 0,9996 0,0050 

3,3 1,8 - 0,4260 0,0158 0,9046 
2,2 1,5 - 0,9044 0,0218 -- 0,4261 

Fig. 5. Vue en perspective de la mol6cule. Chaque atome, sauf les H, est repr6sent6 par  son ellipsoide de vibration thermique b. 
50 % de probabilit6. 
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Tableau 12. Equations de plans moyens 

Les 6quations sont de la forme lx+my+nz=p off x, y, z et p sont exprim6s en A par rapport b. un syst6me d'axes orthogonaux 
parail61es b. a, b, c. 

Plan Atomes l m n p 
A1 C(2), C(3), C(4) 0,6212 -0,7666 -0,1623 3,155 
A2 C(1), C(2), C(4), C(5) 0,9269 -0,3721 -0,0482 6,547 
A3B1 C(1), C(5), C(6), C(10) -0,7337 0,6748 -0,0793 -4,301 
B2 C(6), C(7), C(9), C(10) 0,9848 0,1731 -0,0153 9,458 
B3CI C(7), C(8), C(9), C(I1) -0,8437 0,5225 -0,1231 -4,824 
C2 C(8), C(I1), C(12), C(14) -0,9536 -0,2961 -0,0539 -10,522 
C3DI C(12), C(13), C(14), C(15) -0,8755 0 ,4763  -0,0816 -4,208 
02 C(13), C(15), C(16), C(17) -0,9509 -0,3063 -0,0442 -11,180 
D3 C(14), C(15), C(16), C(17) -0,9627 -0,0428 -0,2670 -8,904 
A C(1), C(2), C(3), C(4), C(5), C(10) 0,8468 -0,5304 -0,0402 5,522 
B C(5), C(6), C(7), C(8), C(9), C(10) -0,9943 0,1070 -0,0027 -8,353 
C C(8), C(9), C(I 1), C(12), C(13), C(14) -0,9953 -0,0075 -0,0964 -9,074 
D C(13), C(14), C(15), C(16), C(17) -0,9924 -0,1105 -0,0540 -9,773 
C(1)-C(17) -0,9916 0,1088 -0,0695 -8,072 

D i s c u s s i o n  d e  l a ' s t r u c t u r e  Tableau 13 (suite) 
" D 3  A B C 

- 277 
297 

- 126 
--58 

73 

Certaines distances C - C  s'6cartent de plus de 30" des 
valeurs commun6ment  admises, c'est-h-dire sp3-sp 3" 
1,533; sp3-sp2:1,505 A, sp2-sp2:1,337 et (O=C)-C=:  
1,44 A. I1 s 'agit principalement de C(9)-C(10):  1,566; 
C(3)-C(4):  1,474; C(13)-C(17):  1,572; C(10)-C(19):  
1,564 et C(16)-C(17):  1,562 A. Ces 6carts s 'expliquent 
par  la conformat ion de la mol6cule: r6pulsion des 
groupements  m6thyles, contraintes dues h la jonction 
des rings C et D adjonction d 'un  fluor sur le carbone en 
position 93; ainsi l ' a tome de fluor a des contacts de 
van der Waals  nombreux et 6troits avec les atomes H 
voisins: F - H  (1A): 2,40; F - H  (7A): 2,66; F - H ( l l ) "  
2,40: F -H(12A) :  2,65 A ;  F -H(14) :  2,47 A. On rencontre 
un allongement significatifde C(9)-C(10) et C(13)-C(17) 
dans t o u s l e s  st6roides analogues, no tamment  dans le 
6a-fluorocortisol (Duax  & Norton,  1972) off l 'on trouve 
6galement une distance C(3)-C(4) de 1.478 A. Les lon- 
gueurs des liaisons C - O  et l 'ensemble des valeurs angn- 
laires dans le 9a-fluorocortisol sont normales. 

Tableau 13. D•tances des atomes (× 103 A) aux 
plans moyens (0=0 .004  A) 

C(1) 
C(2) 
C(3) 
C(4) 
C(5) 
C(6) 
C(7) 
C(8) 
C(9) 
C(10) 
C(11) 
C(12) 
C(13) 
C(14) 
c(15) 
C(16) 
C(17) 

A2 
- 156 

158 
-385 
- 184 

181 

351 

A3B1 B2 B3CI C2 C3D1 D2 
35 

- 4 0  -615 
37 -33  

33 
621 

- 3 2  
- 3 2  32 

54 
-51 -27  
- 59 59 

55 27 
-28  
- 7 0  

28 

70 
- 7 6  
- 6 4  

69 

- 7 9  
643 

82 
- 128 

125 

D C(1)-C(17) 
C(1) -117 
C(2) - 24 
C(3) 818 
C(4) 589 
C(5) 228 - 9 6  
C(6) - 199 -433 
C(7) 165 - 53 
C(8) -215 -231 -510 
C(9) 258 185 - 128 
C(10) 90 -237 -639 
C(11) - 180 -355 
C(12) 216 204 
C(13) -71 -258 -295 -236 
C(14) 32 267 275 148 
C(15) -49  -136 - 6 9  
C(16) 48 - 4 9  335 
C(17) -31  205 566 
C(I 8) - 1729 
C(19) -2192 
C(20) 83 
C(21) 738 
0(3) 1632 
O(ll) -1743 
O(17) 1939 
0(20) - 801 
O(21) 132 
F(9) 1305 

Tableau 14. Angles entre plans 

Plan 1 Plan 2 
A 1 A2 29,7 ° 
A3B1 A2 21,7 
A3B1 B2 52,8 
B3C1 B2 42,4 
B3 C1 C2 49,0 
C3DI C2 45,7 
C3D1 D2 46,3 
C3D1 D3 32,4 
A B 24,0 
B C 8,5 
C D 6,4 
A C(1)-C(17) 26,5 
B C(1)-C(17) 3,8 
C C(1)-C(17) 6,8 
D C(1)-C(17) 12,6 
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Les 6quations des pr incipaux plans moyens d6crivant 
le noyau st6roide ainsi que les valeurs de leurs angles 
di6dres et les distances des atomes & ces plans sont 
donn6es respectivement dans les Tableaux 12, 13 et 14. 
La Fig. 6 montre  la mol6cule projet6e parall~lement au 
plan moyen C(1)-C(17). Les angles de torsion dans les 
cycles A, B, C et D sont repris dans le Tableau 15. Le 
cycle A a une conformat ion voisine de la demi-chaise, 
tandis que B e t  C se rapprochent  de la forme chaise 
(Bucourt, 1964). Le calcul des param6tres propos6s par  
Altona,  Geise & Romers  (1964) pour d6crire le ring D 
des st6roides: A = - 1 4 , 8  ° et ¢m=48,1 °, indique que 
celui-ci a une forme interm6diaire entre l 'enveloppe 
fl(A = - 3 6  °) et la demi-chaise (A =0°).  

La conformat ion de la chaine lat6rale est d6crite par  
la Fig. 7. Elle est tr~s semblable & celles trouv6es par  
Cooper & Duax  (1969) dans le 4-chlorocortisone et par  
Duax  & Norton (1972) dans le 6a-fluorocortisol. En 

particulier, l 'angle de torsion C(16)-C(17)-C(20)-O(20) 
est 6gal & 26,3 ° et O(20)-C(20)-C(21)-O(21), h 3,3 °. 

Le calcul des longueurs des liaisons intermolecu- 
laires (Tableau 16) indique la pr6sence de trois liaisons 
hydrog6nes : O(11)-H- • - F:  3,002; O(17)-H- • - 0(21 ): 
2,776 et O ( 2 1 ) - H . . . 0 ( 3 ) :  2,772 A. La coh6sion du 
cristal est, en outre, assur6e par  des contacts de van 
der Waals. 

Tableau 16. Distances intermol~culaires ( <  4 A) 
et leur+ dOviations standards 

Notation des positions: C(1)-C(18) 3/101 signifie que C(1) se 
trouve dans la position 6quivalente 1 et C(18) dans la position 
6quivalente 3 translat6e de 1 maille dans le sens - x  et de une 
maille dans le sens +z. Les positions 6quivalentes sont: 1: 
x , y , z ;  2: ½-x,--y,½+z; 3: ½+x,k-y,-z; 4: - x , ½ + Y , ½ - z .  

C(1)--C(6) 1/001 3,878 (5) A 
C(1)--C(18) 3/T01 3,573 (6) 
C(2)--C(3) 2/100 3,975 (6) 

Tableau 15. Angles de torsion 

0(A-B) est l'angle de torsion de la liaison A-B pour lequel les deux autres atomes d6finissant l'angle sont ceux se trouvant ~t 
chaque extr6mit6 de la liaison, dans le mSme cycle. 

Cycle A Cycle B Cycle C Cycle D 
Liaison 0(A-B) Liaison 0(A-B) Liaison 0(A-B) Liaison 0(A-B) 

C(1)--C(2) - 55,6 ° C(5)-C(6) - 52,8 ° C(8)--C(9) - 50,5 ° C(13)-C(14) 47,7 ° 
C(2)--C(3) 43,0 C(6)-C(7) 47,5 C(9)--C(11) 4 7 , 3  C(14)-C(15) -35,1 
C(3)--C(4) - 14,9 C(7)-C(8) -48,0 C(11)-C(12) -49,9 C(15)-C(16) 8,2 
C(4)--C(5) -3,5 C(8)-C(9) 5 4 , 1  C(12)-C(13) 5 4 , 8  C(16)-C(17) 21,0 
C(5)--C(10) -8,7 C(9)-C(10) -56,1 C(13)-C(14) -60,0 C(13)-C(17) -41,4 
C(10)-C(1) 3 8 , 5  C(5)-C(10) 61,4 C(8)--C(14) 57,8 

3,0- A 

2,0- 

1,0" 

0,0 

1,0- 

2s0 - 

3,0 
Fig. 6. Projection de la mol6cule parall61ement au plan moyen C(1)-C(17). 

o(20) c(2o) 
C ( 1 3 ~ O c ( 1 6  ) H(21A) [ 

175 ° _0(20) ,,.,,o ](;(17)-0(17) 
89EC(17)-C(20) 

7--~70 °0 109 
C(21)~ul C(17) C(21)-C(20)C(1:,~ 66° ~47o~(16) 

0(17) H(21B) H(017) 
Fig. 7. Conformation de la chaine lat6rale. 
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Tableau 16 (suite) 

c(2)--C(4) 2/100 3,842 (5) A. 
C(2)--0(3) 2/100 3,529 (6) 
C(2)--C(18) 3/T01 3,818 (6) 
C(2)--O(20) 4/2T0 3,330 (6) 
C(3)--O(21) 3/101 3,863 (5) 
C(3)--O(20) 4/210 3,387 (5) 
C(4)--O(3) 2/100 3,553 (5) 
C(4)--C(16) 3/-1-00 3,983 (6) 
C(4)--C(18) 3/TO0 3,999 (6) 
C(4)--0(20) 4/210 3,628 (5) 
C(4)--0(21) 4/210 3,955 (5) 
C(5)--0(21) 4/2]0 3,860 (5) 
C(6)--0(17) 3/000 3,531 (5) 
C(6)--C(18) 3/]'00 3,697 (6) 
C(6)--0(21) 4/2]0 3,767 (5) 
C(7)--O(11) 1/00T 3,970 (5) 
C(7)--C(18) 3/TO0 3,686 (6) 
C(11)-O(11) 3/101 3,762 (5) 
C(12)-C(19) 3/T01 3,946 (6) 
C(12)-O(11) 3/101 3,799 (5) 
C(15)-F 3/000 3,648 (4) 
C(16)-C(21) 2/1 IT 3,818 (6) 
C(16)-O(21) 2/111 3,514 (5) 
C(16)-O(3) 3/000 3,899 (6) 
C(17)-O(21) 2/1 IT 3,434 (5) 
C(19)-0(20) 4/2T0 3,984 (5) 
C(19)-O(21) 4/2]0 3,903 (5) 
C(20)-C(21) 2/11T 3,984 (6) 
C(20)-O(21) 2/11T 3,688 (5) 
C(21)-O(21) 2/1 IT 3,965 (6) 
C(21)-O(17) 2/110 3,837 (5) 
C(21)-O(3) 3/001 3,596 (6) 
O(3)--O(21) 3/T01 2,772 (5) 
0(3)--0(20) 4/210 3,891 (5) 
0(11)-F 3/001 3,002 (4) 
0(17)-0(21) 2/lIT 2,776 (4) 

Les auteurs remercient Messieurs les Professeurs H. 
Brasseur et J. Toussaint pour l'int6r& qu'ils out port6 
h ce travail, ainsi que Monsieur Vermeire pour la 
s61ection et la pr6paration de l'6chantillon. 
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Structure Cristalline et Mol&ulaire de la Progest6rone C21H3002  

PAR H. CAMPSTEYN, L. DUPONT ET O. DIDEBERG 

Laboratoire de Cristallographie, Institut de Physique, 
Universit~ de Likge au Sart Tilman, B-4000 Likge, Belgique 

(Refu le 13 juin 1972) 

The crystal and molecular structure of progesterone has been determined by single-crystal X-ray dif- 
fraction analysis using direct methods. The unit cell is orthorhombic P212121 with a= 12.559, b= 
13.798, c= 10.340 A,; Z=4.  1715 reflexions were measured with a Hilger-Watts four-circle diffractom- 
eter. Refinement of the parameters was carried out with 1595 reflexions considered as observed. The 
hydrogen atoms were included in the calculations. Final R value is 4"7%. Torsional angle 
C(16)-C(17)-C(20)-C(21) is 8-6 °. Cohesion of the crystal is due only to van der Waals interactions. 

Introduction 

La progest6rone est une hormone st6roide naturelle, 
appel6e g6n6ralement hormone du corps jaune, dont 
le r61e concerne principalement la gestation taut ani- 
male qu'humaine. Bien qu'elle ne soit pas un cortico- 
st6roide, nous l 'avons incluse dans notre 6tude de la 

famille des corticost6roides car, d'une part, elle en 
constitue le squelette (sur lequel viennent se greffer des 
groupements c6tones, hydroxyles, etc.), d'autre part, 
elle est une inhibitrice de l'aldost6rone, le corticostdro- 
ide le plus actif. 

Une premiere approche de la structure de l 'hormone 
naturelle a 6t6 r6alis6e par Gopalakrishna, Cooper & 


