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Trifloeine: Aeide [m-(Trifluorom6thyl)ph6nylamino]-4 Nieotinique 
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Abstract.  ClaHgF3N202, monoclinic, P2~/n, a = 
11.110(6) ,  b = 13.964(3) ,  c = 9 .400(3)  A, fl = 
125.39 (4) ° , V =  1188.98 A 3, Z = 4, D c = 1.576 Mg 
m -a, p (Cu  Ka) = 1.248 mm -1. A least-squares refine- 
ment of 1780 reflections collected on a Hilger & Watts 
diffractometer yielded a final R of 0.064. The crystal 
structure consists of infinite chains of molecules, held 
together by hydrogen bonds between carboxyl groups 
and pyridyl rings. 

Introduction. Nous avons d6termin6 la structure cristal- 
line de la triflocine (Fig. 1), darts le cadre de nos 
recherches sur le mode d'action des diur+tiques. Les 
cristaux ont &6 obtenus par 6vaporation lente d'une 
solution darts l'6thanol. Les donn6es, 2015 r6flexions 
mesur6es sur un diffractom&re Hilger & Watts 
quatre cercles, dont 1838 sont consid6r+es comme 
observ6es, ont 6t+ corrig6es des facteurs de Lorentz et 
de polarisation, mais pas de rabsorption. Le pro- 
gramme M U L T A N  (Germain, Main & Woolfson, 
1971) a donn~ huit solutions. La carte des Eh relative ~, 
la meilleure figure de m6rite combin6e a r~v616 
l'ensemble des atomes non-hydrog6ne. Les positions 
des atomes H ont 6t6 calcul6es. La structure a 6t6 
affin6e par moindres carr6s, ~ l'aide des programmes de 
Ahmed, Hall, Pippy & Huber (1966). Le sch6ma de 
pond~ration est celui de Cruickshank (1961). Le 
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Tableau 1. Coordonndes atomiques (x 104; pour les 
H x 103) 

x y z 

N(1) 9502 (2) 9298 (I) 1951 (2) 
N(2) 12002 (2) 11594 (1) 2373 (2) 
0(8) 11715 (2) 8221 (1) 2673 (2) 
0(9) 13849 (2) 8921 (1) 3604 (2) 
F(I) 4297 (2) 7915 (1) -2041 (2) 
F(2) 5229 (2) 6971 (1) 112 (2) 
F(3) 3490 (2) 7906 (1) -452 (2) 
C(1) 10301 (2) 10053 (1) 2076 (2) 
C(2) 9725 (2) 10991 (1) 1650 (3) 
C(3) 10587 (2) 11732 (1) 1786 (2) 
C(4) 12593 (2) 10707 (1) 2770 (2) 
C(5) 11785 (2) 9917 (1) 2602 (2) 
C(7) 12535 (2) 8943 (1) 3015 (2) 
C(10) 8179 (2) 9321 (1) 1834 (2) 
C(I 1) 7083 (2) 8651 (1) 756 (2) 
C(12) 5828 (2) 8596 (1) 746 (2) 
C(13) 5626 (2) 9193 (1) 1772 (3) 
C(14) 6726 (2) 9861 (1) 2834 (2) 
C(15) 7987 (2) 9925 (1) 2872 (2) 
C(16) 4709 (2) 7862 (1) -406 (3) 
H(N 1) 992 859 194 
H(2) 858 1112 118 
H(3) 1009 1246 140 
H(4) 1375 1062 326 
H(O8) 1223 757 265 
H(II) 721 819 -9  
H(13) 464 912 177 
H(14) 659 1034 366 
H(15) 885 1045 371 
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Fig. I. Vue de la triflocine. 
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Fig. 2. Distances interatomiques (A) (tr = 0,003/k). 

facteur R final vaut 0,07 pour les 1838 r~flexions 
observ6es.* Les param6tres atomiques finaux sont ceux 
du Tableau 1. 

0 ( 9 )  C ( 4 ) ~  (2) 

c ( 7 ) ~ / ~ ' ~  ~2,.3~ ~3-~,~ 
125.~//116.04 ...... ~X i, v ,? 1 9 . 9 7 / / / ~ , ' ~  ~/,,.... 123.78~"1"JY ..... /C(3) 

----/ 1 1 9 ~ ( 2 )  

N~-~6.60 / 

C ( I ~ ( 1 5 )  

F(3)~3.4Jl2 LI4 \ 
I05.74 "x~C(l 6) 
.....~105.05-~ 2'83 

F(2) F(I) 

Fig. 3. Angles de valence (o) [F(I)--C(16)--F(3) = 107,30; F(2)- 
C(16)-C(12) = 111,90 °] (a = 0,09°). 

normales, nous remarquons seulement l'6cart de C ( 7 ) -  
0 (8 )  (1,269/k)  par rapport  fi une fonction carboxylique 
normale (1,31 /k). Les angles de torsion suivants 
rendent compte de la conformation de la mol6cule: 
C ( l l ) - C ( 1 0 ) - N ( 1 ) - C ( 1 ) - -  142,81; C ( 1 0 ) - N ( 1 ) -  
C ( 1 ) - C ( 2 )  = - 1 7 , 2 3 ;  O ( 8 ) - C ( 7 ) - - C ( 5 ) - C ( 1 ) - -  
8,03 ° . 

Nous relevons un contact intramol6culaire court 
O ( 8 ) . . . N ( 1 )  (2,61 A) indiquant une interaction entre 
ces deux atomes. Le contact intermol6culaire 
N ( 2 ) . . .  0 (8 )  de 2,70 ,/k peut s'expliquer par une liaison 
hydrog6ne N . . . H - - O ,  mais le raccourcissement de 
C ( 7 ) - O ( 8 )  n'exclut pas la pr6sence d'une forme N + -  
H . . . O - .  

Les auteurs remercient MM les Professeurs J. 
Toussaint et C. Lapi6re pour l'int6r6t qu'ils ont port6/ l  
ce travail. 

Diseusslon. Les Figs. 2 et 3 donnent les longueurs des 
liaisons et les angles de valence. Toutes les liaisons sont 

* Les listes des facteurs de structure observes et calcul6s, des 
param6tres thermiques anisotropes et des positions atomiques des 
atomes d'hydrog6ne, ont 6t~ d6pos6es a la British Library Lending 
Division (Supplementary Publication No. SUP 34217:16 pp.). Des 
copies peuvent ~tre obtenues a The Executive Secretary, Inter- 
national Union of Crystallography, 5 Abbey Square, Chester CH l 
2HU, Angleterre. 
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