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and H(43) is 2.15 A which is less than the sum of van 
der Waals radii. If the conformation of the rings were 
the same at each molybdenum atom there would be 
even greater steric interference. Inspection of bond 
lengths and angles shows other small differences be- 
tween the two halves of the molecule, some of which 
are significant. The mean Mo-C(CsH4) distances are 
the same, 2.28 .~ for each molybdenum atom, while the 
Mo-AI(2) distances differ by 10a being 3.003 (6) ~ for 
Mo(2) and 2.944 (6)A for Mo(1). The mean Mo-C 
(C5H5) also differ being 2.31 ~ at Mo(l) and 2.27 
at Mo(2). The corresponding angles at the two mo- 
lybdenum atoms show significant differences as well, 
and may be caused by a small energy difference be- 
tween the staggered and eclipsed conformation of the 
CsH5 and CsH, rings. 

We thank the University of British Columbia Com- 
puting Centre for assistance and the National Research 
Council of Canada for financial support. 
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Structure Cristalline et Mol6culaire du M6thyl [Hydroxy-2 ph6nyl-2(dim6thyl-2',4' 
ph6nyl)-2] Ethyl Sulfoxyde 
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Methyl [2-hydroxy-2-phenyl-2-(2',4"-dimethylphenyl)]ethyl sulphoxide crystallizes in the rnonoclinic 
system, space group P2~/c, with four molecules per unit cell. Unit-cell parameters are a= 7.228, b= 
22.21, c=9.618 .~, fl=84.88 °. The structure was completely solved by the M U L T A N  program using 
all reflexions accessible with Cu K0c radiation, and refined by the block-diagonal approximation and 
full-matrix least squares to a conventional R index of 6 %. The bond lengths and angles are in agree- 
ment with the mean values generally observed. The molecules are packed together by van der Waals con- 
tact forces. 

Introduction 

Dans une note pr6c6dente, nous avons 6tudi6 par les 
rayons X la structure du m6thyl [ph6nyl-2(dim6thyl- 
3',4' ph6nyl)-2] vinyl sulfoxyde, appel6 MPVS (Tranqui 
& Fillion, 1972); cette 6tude fut entreprise ~. la suite 
de la difficult6 de tirer des renseignements st6r6ochimi- 
ques de cette mol6cule ~. partir des spectres IR, UV et 
RMN. C'est pour cette m~me raison et dans le cadre 
de l'6tude structurale des sulfoxydes susceptibles de 
pr6senter des activit6s pharmaceutiques int6ressantes 
que nous 6tudions ici la structure du m6thyl [hydroxy-2, 
ph6nyl-2(dim6thyl-2',4' ph6nyl)-2] 6thyl sulfoxyde 
(MHPES); rappelons aussi que le MPVS est pr6par6 b. 
partir de la d6shydration en milieu acide du MHPES; 
il est donc int6ressant de comparer leurs structures 
avant et  apr~s la d6shydration. 

Preparation chimique 

Les m6thyl [hydroxy-2, ph6nyl-2(dim6thyl-2',4' ph6nyl)- 
2] 6thyl sulfoxydes s'obtiennent en faisant r6agir le 
carbanion m6thyl sulfinyle CHE-SO-CHa sur des 
benzoph6nones substitut6s scion le sch6ma de r6action : 

OH 

~.-sO-CH~ ~~___~~. 
c ~ o s o  ~ CH 3 

R 
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off R et R'  d6signent: 

R = OH, OCHa, CHa, F, C1, Br 
R ' =  H, CH3, OH, OCHa.  

Les produits ainsi obtenus se pr6sentent sous forme 
d'un m61ange de diast6r6oisom6res que nous avons 
s6par6s par cristallisation fractionn6e. 

L'examen du spectre de RMN nous a permis 
d'identifier les deux types de diast6r6oisomer6s A e t  B. 
La fraction (I) dont le point de fusion est le plus 61ev6, 
est constitu6e pratiquement pal l'isom~re A, la fraction 
(II) contient ~t la fois les isom~res A et B. Malheureuse- 
ment l'6tude des spectres de RMN effectu6s dans le 
DMSO deut6r6 ne permet pas d'affirmer que les frac- 
tions (I) et (II) sont form6es respectivement par les 
isom~res A e t  B purs, par ailleurs, les d6placements 
chimiques des protons m6thyliques et m6thyl6niques 
sont trop faibles (<  0.04 ppm) pour donner des ren- 
seignements quant ~. la st6r6ochimie de la mol6cule 
MHPES (Fillion & Boucherle, 1971). 

Etude radiocristallographique 

Partie expdrimentale 
L'6chantillon utilis6 est un monocristal de dimen- 

sions 0,15 × 0,20 x 0,30 ram. Les intensit6s des 2280 
r6flexions ind6pendantes ont 6t6 mesur6es sur le dif- 
fractom&re automatique AED-Siemens de l 'Institut 
yon Laue-Paul Langevin. Les r6flexions au nombre de 
2116 qui ne sont pas 61imin6es a priori par les tests de 
mesure sont corrig6es du facteur de Lorentz-polarisa- 
tion; aucune correction d'absorption n'a 6t6 calcul6e, 
par contre nous avons tenu compte de la diminution 
de la r6flexion standard dans le temps; ce ph6nombne, 
d6jh constat6 lots de notre 6tude pr6c6dente, est at- 
tribu6 ~t la destruction progressive du cristal par les 
rayons X. 

R6solution de la structure 

Etude pr~liminaire 
Les donn6es cristallographiques du MHPES d6- 

duites des clich6s pris sur les chambres de Weissen- 
berg et de pr6cession sont consign6es dans le Tableau 1. 

Tableau I. Donndes cristallographiques 

Formule chimique: SO2C17H20 
Poids mol6culaire: 288 
Point de fusion: 162°C 
Dimensions du cristal utilis6:0,15 x 0,20 x 0,30 mm 
Monoclinique, groupe spatial P2~/c 
Dimensions de la maille: a= 7,228_+ 0,002 ,~ 

b = 22,21 _+ 0,004 
c= 9,618_+ 0,003 
fl=84,88_+0,19 ° 

Z=4 
D,,,= 1,26 g cm -a 
D,.= 1,25 g cm -a 
F(000) = 640 

La distribution des facteurs normalis6s E, consign6e 
dans le Tableau 2, confirme le groupe spatial choisi 
(P2,/c). 

Tableau 2. Repartition statL~tique des facteurs de 
structure normalisds 

Observ6e Th6orie 
(IEI) 0,814 0,798 
(IE21) 1,030 1,0 
(IE '~- l I) 0,987 0,968 
IE[>3 0,2% 0,3% 
IE[>2 3,5 5 
IEI > 1 31 32 

Ddtermination des signes des facteurs de structures nor- 
malisds 

La d&ermination des signes a 6t6 effectu6e ~i l'aide 
du programme M U L T A N  qui, ~i partir de 146 facteurs 
de structures normalis6s (Germain, Main & Woolfson, 
1970) (E> 1,40) g6n~re 16 ensembles de signes, 

H(31 

~ i-K61 H (s) 004"J 

c(11 

0(2) 
(a) 

H(3) 

H(?) 118/~  ~ 122 

/ c(w) ~ ~8: 

N : ~ 1 7 o  \.N"Tn~ ,~3 ,,,,..._~ 

Lee... t~, ~'~ / cm) ...... 
j .... , 

H ((11) 0<2) I'K21 

c(1) 
0(1) 

O) 

Fig. 1. Distances (a) et angles (b) intramol6culaires. 
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Tableau 3. Paramktres  atomiques et d 'agi tat ion thermique 

T= exp { -  2rrz( Ulxh2a .2 + U22k2b *z + U3312c .2 + 2 U12hka*b* + 2 U~3hla*c* + 2 U23klb*c*) }. Les deviations quadratiques sont 
donn6es entre parentheses. 

x(ax) y(~r~) z(crz) U11 U~2 U33 UI~ U~3 Us3 
S 0,23316 (16) 0,22540 (4) 0,44875 (10) 0,043 (6) • 0,046 (5) 0,037 (5) 0,004 (5) -0,009 (4) -0,002 (4) 
0(1) 0,33647 (53) 0,27947 (15) 0,38075 (33) 0,059 (3) 0,055 (2) 0,050 (2) -0,005 (2) -0,000 (2) -0,016 (2) 
0(2) 0,67155 (47) 0,22022 (13) 0,40819 (33) 0,046 (2) 0,042 (2) 0,055 (2) -0,012 (2) 0,002 (2) 0,007 (2) 
C(1) 0,07783 (70) 0,25578 (23) 0,58655 (40) 0,045 (3) 0,058 (3) 0,051 (3) 0,006 (3) -0,001 (2) -0,008 (2) 
C(2) 0,57309 (53) 0,16905 (16) 0,46857 (38) 0,035 (3) 0,034 (2) 0,039 (2) -0,004 (2) -0,001 (2) 0,001 (2) 
C(3) 0,39789 (59) 0,19089 (18) 0,55658 (39) 0,036 (2) 0,041 (2) 0,036 (2) 0,001 (2) -0,005 (2) -0,003 (2) 
C(4) 0,39750 (69) 0,02802 (20) 0,29523 (50) 0,045 (3) 0,044 (2) 0,060 (3) 0,003 (2) -0,013 (2) -0,008 (2) 
C(5) 0,39141 (74) 0,04635 (23) 0,15801 (47) 0,053 (3) 0,064 (3) 0,048 (3) 0,011 (3) -0,014 (3) -0,019 (2) 
C(6) 0,44534 (79) 0,10389 (26) 0,11984 (45) 0,060 (4) 0,078 (4) 0,037 (2) 0,009 (3) -0,007 (3) -0,007 (2) 
C(7) 0,50807 (73) 0,14359 (20) 0,21824 (42) 0,055 (3) 0,053 (3) 0,036 (2) 0,007 (3) -0,002 (2) 0,001 (2) 
C(8) 0,51280 (56) 0,12579 (18) 0,35577 (37) 0,031 (2) 0,041 (2) 0,034 (2) 0,004 (2) -0,002 (2) -0,002 (2) 
C(9) 0,45647 (61) 0,06786 (18) 0,39300 (40) 0,039 (3) 0,040 (2) 0,040 (2) 0,002 (2) -0,009 (2) -0,001 (2) 
C(10) 0,70898 (59) 0,13871 (17) 0,56103 (42) 0,035 (3) 0,038 (2) 0,040 (2) -0,004 (2) -0,004 (2) -0,001 (2) 
C(ll) 0,67954 (65) 0,14160 (18) 0,70677 (45) 0,044 (3) 0,043 (2) 0,043 (2) -0,001 (2) -0,008 (2) -0,003 (2) 
C(12) 0,80815 (74) 0,11812 (21) 0,79259 (51) 0,054 (3) 0,053 (3) 0,043 (2) -0,001 (3) -0,011 (2) 0,001 (2) 
C(13) 0,96615 (59) 0,08940 (21) 0,73660 (69) 0,046 (3) 0,049 (3) 0,059 (3) -0,004 (2) -0,017 (3) 0,004 (2) 
C(14) 0,10578 (92) 0,06414 (80) 0,82798 (51) 0,062 (4) 0,088 (4) 0,082 (4) 0,007 (4) -0,030 (4) 0,006 (3) 
C(15) 0,99348 (66) 0,08534 (21) 0,59226 (45) 0,038 (3) 0,050 (3) 0,062 (3) -0,001 (2) -0,008 (2) -0,001 (2) 
C(16) 0,87222 (64) 0,10976 (19) 0,50257 (49) 0,040 (3) 0,045 (2) 0,048 (2) -0,003 (2) -0,001 (2) -0,005 (2) 
C(17) 0,92381 (70) 0,10452 (24) 0,3459 (66) 0,040 (3) 0,070 (3) 0,050 (3) 0,001 (2) 0,002 (2) -0,007 (2) 
H(10) 0,7787 (94) 0,1248 (31) 0,8930 (65) 4,52 (27) 
H(8) 1,1129 (94) 0,0612 (32) 0,5478 (66) 6,30 (31) 
H(7) 0,3531 (94) 0,0145 (31) 0,0878 (64) 7,15 (40) 
H(5) 0,4436 (97) 0,1146 (32) 0,0159 (66) 4,82 (34) 
H(4) 0,5638 (97) 0,1816 (30) 0,1931 (66) 6,33 (44) 
H(6) 0,4687 (94) 0,0589 (32) 0,4697 (66) 3,91 (51) 
H(3) 0,3516 (95) -0,0063 (30) 0,3180 (64) 4,88 (40) 
H(1) 0,4186 (92) 0,2201 (31) 0,6200 (67) 6,55 (29) 
H(2) 0,3271 (95) 0,1592 (32) 0,6010 (67) 7,11 (46) 
H(9) 0,5727 (93) 0,1679 (31) 0,7575 (65) 6,11 (30) 
H(11) 0,7344 (95) 0,2205 (32) 0,3588 (66) 7,05 (29) 

H(0~ 

I 
I 
I 

s/s S?S 

/ /  ! 

"-IT' I \ _/ / 

C(I) 

0(2) 

s SS'S i i d 
.¢ ] s , 

t I 

i 

. i ,  ~ -  

s / 
~ ° s  s S 

Fig. 2. Structure cristalline de MHPES, les lignes bris6es repr6sentent les liaisons intermol6culaire.~ 
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dont 4 ont une grande consistance interne (figure de soit les positions des atomes de l'unit~ asym~trique 
m~rite). Nous avons effectu6 ainsi 4 syntheses de (sauf pour le earbone m~thylique C(17) et les hydro- 
Fourier; l'examen de ces 4 cartes de Fourier a r~v~l~, g~nes) soit les fragments de ia mol&ule dont les em- 

Tableau 4. Facteurs de structure observes et calculus 
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Tableau 4 (suite) 
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Tableau 5. Equations des plans moyens de deux groupes 
phdnyls et dcarts moyens du plan de certains atomes 

Group° ph6nyl non substitu6 Ecarts moyens 
C(4-9) 
6,669x- 7,182y- 1,215z-2,085 =0 C(4)  0,00590 

C(5)  0,00038 
C(6) 0,00676 
C(7) - 0,00697 
C(8)  0,00078 
C(9) 0,00569 

G r o u p e  p h 6 n y l  s u b s t i t u 6  
C ( 1 0 - 1 3 ,  1 5 - 1 6 )  
3 , 5 5 0 x  + 1 9 , 3 4 1 y  + 0 , 2 2 8 z +  5 , 3 2 5  = 0  

L ' a n g l e  d i + d r e  e n t r e  c e s  p l a n s  = 1 0 0  ° 

C(10) 0,000305 
C(I 1) -0,01230 
C(12) 0,00973 
C(13) 0 , 0 0 2 4 2  
C(15) -0,0121 
C(16) 0,00922 

C(14) 0,0305 
C(I 7) 0,0551 

placements ne correspondent pas 5+ la formule d6velop- 
p6e 6crite plus haut. 

L'affinement du mod61e le plus iaisonnable par la 
m6thode des moindres carr6s (h l'aide du programme 
CR YLSQ du X-RAY) a permis de pr6ciser les positions 
atomiques et de ramener le facteur R de 0,45 +t 0,20. 
Une synthP~se de 'Fourier diff6rence' a r6v616 la position 
de l'atome C(17). Une nouvelle synth6se de 'Fourier 
difference' incluant le carbone C(I 7) a permis de locali- 
ser les atomes d'hydrog~ne; les positions des atomes 
H(1) et H(2) reli6s au carbone t6tra~drique C(3) 6tant 
d6termin6es par des consid6rations st6riques. Quant 
aux hydrog~nes des 2 radicaux m6thyliques leurs posi- 
tions restent ind6termin6es dans ce travail. Une ultime 
s6rie d'affinement comportant tous les  atomes de la 
mol6cule, dont trois cycles sont effectu6s par l'approxi- 

mation diagonale et les 2 derniers cycles utilisant la 
'mattice pleine', a abaiss6 R h 6 % pour 2116 r6flexions. 

Description de la structure 

Les param&res de position, les coefficients d'agitation 
thermique Utj et leurs 6carts quadratiques sont con- 
sign6s dans le Tableau 3, les facteurs de structures 
observ6s et calcul6s dans le Tableau 4. 

(a) Structure de la moldcule 
Les Figs. l(a) et (b) rendent compte des distances 

intramol6culaires de MHPES; la Fig. 2 repr6sente la 
structure projet~e selon l'axe a. Les atomes de carbones 
de 2 groupes ph6nyls sont pratiquement planaires; les 
~quations de leurs plans moyens et leurs ~carts du plan 
se trouvent dans le Tableau 5. L'angle di~dre form6 par 
les plans P 1 et P2 (des groupes ph6nyls non substitu~ 
et substitu6) est 6gal ~t 100°; cet angle vaut 95 ° dans la 
mol6cule MPVS (Tranqui & Fillion, 1972). Cette dif- 
f6rence notable s'explique par contrainte st6rique; en 
effet, un angle P1P2, dans ce cas pr6sent, plus petit 
que 100 ° am6nerait le carbone m&hylique C(17) trop 
pr6s de C(9) du cycle ph6nyl non substitu6. 

Les distances C-C dans le cycle ph6nyl non substitu6 
(Tableau 6) sont pratiquement 6gales, elles sont com- 
prises entre 1.376 (8) et 1,398 (7); le cycle ph6nyl 
substitu6 p~6sente une l~g6re distortion: les distances 
C-C dans ce groupement varient de 1,375 (7) h 
1,415 (6)]~. Les deux groupes aromatiques sont reli6s 
par l'interm6diaire du carbone t6tra6drique C(2); les 
deux distances de liaison C(2)-C(8) et C(2)-C(10) sont 
respectivement 1,541 (5) et 1,538 (6) ~,  soit pratique- 
ment la valeur r~pertori6e par Sutton (1965) pour le 
type de liaison Csp3-Csp3= 1,537 A. Le carbone C(2) 
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est aussi reli6 d'une part au groupement OH avec 
C(2)-O(2) = 1,436 (5) A, et d autre part au carbone C(3) 
du groupement sulfoxyde avec une distance C(2)-C(3) 
= 1,538 (6), la distance C-C correspondante dans le 
MPVS est 6gale b. 1,390 (Tranqui & Fillion, 1972), 

cette diff6rence notable montre que la d6shydratation a 
modifi6 la nature de certaines liaisons dans la mol6cule. 

Le groupement sulfoxyde est reli6 au reste de la 
mol6cule par le carbone C(3), la distance S-C(3)=  
1,817 (4) est sensiblement plus 61ev6e que celle observ6e 

Tableau 6. Longueurs et angles de liaison intramol~culaires 

(a) Longuems de liaison 
Distances C-C dans Distances C-C dans 
le groupe ph6nyl le groupe ph6nyl 
non substitu6 substitu6 
C(4)-C(5) 1,386 (6) C(10)-C(11) 
C(5)-C(6) 1,376 (8) C(11)-C(12) 
C(6)-C(7) 1,398 (7) C(12)-C(13) 
C(7)-C(8) 1,384 (5) C(13)-C(14) 
C(8)-C(9) 1,387 (6) C(13)-C(15) 
C(4)-C(9) 1,386 (6) C(15)-C(16) 

C(16)-C(17) 

Dans le groupe 6thyl 
C(2)-C(3) 1,538 (6) 
C(2)-C(8) 1,541 (5) 
C(2)-C(10) 1,538 (6) 
C(2)-O(2) 1,436 (5) 

Distances C-H 
C(4)-H(3) 0,853 (66) 
C(5)-H(7) 1,031 (68) 
C(6)-H(5) 1,029 (62) 
C(7)-H(4) 0,957 (66) 
C(8)-H(6) 0,777 (65) 
O(2)-H(11) 0,627 (63) 

(b) Angles de liaison 
Groupe ph6nyl 
non substitu6 
C(5)-C(4)-C(9) 119,72 (0,42) 
C(5)-C(4)-H(3) 117,60 (4,30) 
C(9)-C(4)-H(3) 122,33 (5,15) 
C(4)-C(5)-C(6) 119,64 (0,45) 
C(4)-C(5)-H(7) 117,12 (3,67) 
C(6)-C(5)-H(7) 123,14 (3,64) 
C(7)-C(8)-C(9) 118,69 (0,37) 
C(2)-C(8)-C(9) 119,45 (0,32) 
C(2)-C(8)-C(7) 121,84 (0,35) 

Groupe ph6nyl 
substitu6 
C(2)--C(10)-C(11) 120,72 (0,35) 
C(2)--C(10)-C(16) 121,47 (0,34) 
C(ll)-C(10)-C(16) . 117,73 (0,39) 
C(10)-C(I 1)-C(12) 121,62 (0,39) 
H(9)--C(I 1)-C(10) 124,94 (3,98) 
H(9)--C(11)-C(I 2) 113,44 (3,98) 
C(13)-C(15)-C(16) 123,56 (0,42) 
H(8)--C(15)-C(13) 117,94 (3,52) 
H(8)--C(15)-C(16) 118,49 (3,53) 

Groupe anyl, 
6thyl, sulfoxyde 
C(3)-C(2)-C(10) 110,92 (0,30) 
C(3)-C(2)-C(8) 108,27 (0,33) 
C(3)-C(2)-O(2) 109,09 (0,29) 
O(2)-C(2)-C(10) 105,16 (0,32) 
O(2)-C(2)-C(8) 111,71 (0,30) 
C(8)-C(2)-C(10) 111,67 (0,30) 
C(2)-O(2)-H(11) 128,01 (6,37) 

C(2)-C(3)-S 111,61 (0,26) 

1,400 (6) 
1,398 (7) 
1,375 (7) 
1,505 (9) 
1,388 (7) 
1,393 (7) 
1,524 (6) 

Dans le groupe sulfoxyde 
S-C(1) 1,791 (5) 
S-C(3) 1,817 (4) 
S-O(1) 1,513 (3) 

C(11)-H(9) 0,958 (65) 
C(12)-H(10) 0,982 (62) 
C(15)-H(8) 1,072 (68) 
C(3)--H(1) 0,914 (67) 
C(3)--H(2) 0,948 (68) 

C(5)-C(6)-C(7) 120,41 (0,41) 
C(5)-C(6)-H(5) 116,57 (3,93) 
C(7)-C(6)-H(5) 122,94 (3,93) 
C(6)-C(7)-C(8) 120,26 (0,41) 
C(6)-C(7)-H(4) 122,71 (3,92) 
C(8)-C(7)-H(4) 116,55 (3,95) 
C(4)-C(9)-C(8) 121,21 (0,37) 
C(4)-C(9)-N(6) 123,33 (5,15) 
C(8)-C(9)-H(6) 115,25 (5,16) 

C(11)-C(12)-C(13) 120,97 (0,40) 
H(10)-C(12)-C(11) 115,30 (4,05) 
H(10)-C(12)-C(13) 123,71 (4,05) 
C(12)-C(13)-C(15) 117,45 (0,45) 
H(14)-C(13)-C(12) 121,40 (0,45) 
H(14)-C(13)-C(15) 121,14 (0,45) 
C(10)-C(16)-C(15) 118,62 (0,397 
C(10)-C(16)-C(17) 123,31 (0,40) 
C(15)-C(16)-C(17) 118,06 (0,40) 

S C(3)-H(1) 103,66 (4,34) 
C(2)-C(3)-H(2) 113,48 (4,08) 
C(2)-C(3)-H(1) 114,59 (4,23) 
S C(3)-H(2) 102.45 (4,24) 
H(2)-C(3)-H(1) 109,95 (5,66) 

O(1)-S C(1) 106,18 (0,21) 
O(1)-S C(3) 104,62 (0,20) 
C(1)-S C(3) 97,82 (0,20) 
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Fig. 3. St6reogramme de la structure de MHPES dessin6 par le programme ORTEP. Les ellipsoides de vibration thermique corre- 
spondent/t une probabilit6 de 50 % 

lors de notre 6tude pr6c6dente (1,722 A.); les longueurs 
S-O(1) et S-C(1) valent respectivement 1,513 (3) et 
1,791 (5 )~ .  Les quatre atomes [S, C(1), C(2), O(1)] 
forment une pyramide dont les valeurs des angles de 
liaisons C-S-O et C-S-O sont consign6es dans le 
Tableau 7 5. titre de comparaison avec les valeurs 
trouv6es par d'autres auteurs. 

Tableau 7. Valeurs des angles C-S-O et C-S-C dans le 
groupe sulfoxyde 

Angles Angles 
C-S-O C-S-C 

M6thyl-L-cysteine 
sulfoxyde (Hine, 1962) 107 ° 

M6thyl p-tolyl sulfoxyde 
(De la Camp & Hope, 1970) 105 97 ° 

MPVS 
(Tranqui & Fillion, 1972) 103 96 

104 
MHPES 104 98 

(cas pr6sent) 106 

(b) Cohdsion cristalline 

La Fig. 3 r6alis6e par le programme ORTEP montre 
la disposition des quatre mol6cules dans la maille. Le 
Tableau 8 rend compte des distances intermol6culaires: 
le premier atome appartient 5. la mame mol6cule dont 
les coordonn6es sont consign6es dans le Tableau 3. 
le deuxi~me atome est affect6 du symbole (S abc) 
indiquant qu'il fait partie de la molecule g6n616e par 
l'616ment de sym6trie S e t  translat6e dans l 'une des 3 
directions cristallographiques a, b ou c. 

Les contacts de van der Waals intervenant entre les 
atomes (C-C), (C-O) et (C-H) assurent ainsi la coh6- 
sion cristalline. Les liaisons de types C- H  sont parti- 
culi~rement nombreuses et fortes si on consid6re que 
les rayons de van der Waals du carbone et de l 'hydro- 
g6ne sont de l 'ordre 2,0 et 1,2 A (Pauling, 1965). 

Conclusion 

Cette 6tude, comme celle de la pr6c6dente communica- 
tion, a permis, d 'une part, de d6terminer par les rayons 

Tableau 8. Distances de contact type van der Waals 
( distances-intermoldculaires) 

Sym6trie Translation 
O(1)--H(5) 2,846 (69) C 
O(1)--C(3) 3,183 (5) C 
C(4)--H(6) 3,188 (68) T 
C(5)--H(7) 3,170 (63) i 
C(6)--H(10) 3,137 (63) T 
C(7)--H(1) 3,251 (68) C 
C(9)--H(8) 2,783 (66) 
C(11)-H(3) 3,023 (66) i 
C(13)-H(3) 3,028 (69) I- 
C(13)-H(2) 3,210 (67) 
C(15)-H(2) 2,924 (70) 
C(15)-H(3) 3,108 (67) i 
C(14)-H(2) 3,341 (66) 
C(14)-H(5) 3,358 (69) 
C(14)-H(7) 3,384 (68) 

a, 0,0 

a, 0,0 
a, 0, 0 

a, 0,0 
a, 0, c 
a, 0, c 

X la configuration chimique de la mol6cule alors que 
les techniques de la RMN n'ont  pu y parvenir et, 
d'autre part, de comparer la nature des liaisons intra- 
mol6culaires avant (MHPES) et apr6s la d6shydration 
de la mol6cule. 

Les auteurs tiennent h remercier M E. F. Bertaut 
pour son encouragement constant au cours de ce 
travail. 
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