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Abstract 

Crystals of trans- 1,4-cyclohexanediyl dibenzoate, C 20- 
H2004, are monoclinic with space group P21/n. The 
unit-cell dimensions are: a = 6.119 (6), b = 18.760 (5), 
c = 7.730 (2) ,/k, fl = 79-50 (5) °, V = 873-9 A 3. The 
structure has been determined by direct methods from 
1112 reflections. The block-diagonal least-squares 
refinement was concluded when R reached 0.042. 
Although the title compound was synthesized from a 
cis-trans mixture of 1,4-cyclohexanediol, the crystal- 
line product formed was the trans isomer. The 
cyclohexane moiety is in the chair conformation. The 
two bonds adjacent to the O atom are significantly 
shorter than the middle cyclohexane bonds. However, 
the two trans C - O  bonds are not in the cyclohexane 
mirror plane, the two C - C - O  angles having the values 
of 106.1 and 110.4 ° respectively. It is deduced from 
this study that the parent polymer, poly(trans-l,4- 
cyclohexanediyl terephthalate), could have a fiber 
repeat of 12.80,4,. 

Introduction 

Dans un article r6cent il a 6t6 montr6 comment, en 
utilisant un compos6 mod61e bien choisi, on pouvait 
arriver h &ablir la structure du polym6re apparent~ 
(Brisse, P6rez & Marchessault, 1979). Le poly(t6r~- 
phtalate de trans-cyclohexanediyle-l,4), - ( - C O - O -  
C6HI0-O-CO-C6H4-)-n,  est un polyester aromatique 
dont la structure reste h ~tablir. Des informations 
pertinentes ~, l'6tude structurale de ce polym~re peuvent 
&re obtenues par l'interm6diaire du dibenzoate de 
trans-cyclohexanediyle-1,4 qui est un compos~ mod61e 
de ce polyester. C'est dans ce but que l'6tude rapport~e 
ici a 6t6 entreprise. 

Partie exp~rimentale 

Le dibenzoate de trans-cyclohexanediyle-l,4 a 6t6 
pr6par6 suivant la m6thode de Heim & Poe (1944) 
partir de chlorure de benzoyle et de cyclohexanediol- 
1,4 commercial en pr6sence de pyridine. Le produit de 
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la synth~se est tout d'abord purifi~ par cristallisation 
apr~s sa redissolution dans un mblange &hanol/eau 
(90/10). Une seconde dissolution dans un m~lange 
benz~ne/propanol-2 (50/50) laisse d~poser des cristaux 
de C20H2004 en forme de prismes tronqu~s (p.f. 420 K). 
Les films de pr~cession indiquent que ces cristaux 
appartiennent au groupe spatial P2~/n du syst~me 
monoclinique* (absences syst~matiques pour 0k0, k = 
2n + 1 et hOl, h + l = 2n + 1). Les dimensions de la 
maille ont bt~ d~termin~es sur un diffractom&re Nonius 
CAD-4 au cours de l'orientation du cristal apr~s 
centrage pr6cis de 25 r~flexions. La radiation utilis~e est 
celle du molybd~ne, 2(Mo Kti) = 0,71069/~,, mono- 
chromatis~e par le graphite. 

Mesure des intensitds 

Un cristal de dimensions 0,30 x 0,40 x 0,56 mm a 
&~ mont6 avec son axe a coincidant avec l'axe ~0 du 
diffractom&re. Les intensit~s ont ~t~ mesur6es par la 
m&hode de balayage 09/20. L'intervalle de balayage, 
d~termin6 par la relation o9 = (0,70 + 0,35 tg 0) °, a ~t~ 
&endu de 25% de part et d'autre afin d'6valuer le bruit 
de fond. Chaque rbflexion &ait d'abord mesurbe b, une 
vitesse de 10 ° min -1. Si l'intensit6 1 ainsi obtenue &ait 
inf6rieure ~t son erreur estim6e rr(I), la r6flexion 6tait 
consid6r6e faible et n'6tait pas remesur6e. Les autres 
r6flexions par contre furent remesur~es avec une vitesse 
de balayage S (entre 0,5 et 10 ° min -1) choisie en sorte 
que I /a ( I )  = 100 tout en maintenant la dur6e de 
balayage <150 s. Les intensit~s de trois rbflexions de 
r6f6rence, choisies dans trois directions perpendi- 
culaires entre elles, mesur6es toutes les 60 min n'ont 
pas vari6 de plus de 4% durant la collection des 
intensit6s. L'intensit6 nette I Nest calcul6e par la relation 
IN = ( I t  -- 2B)S off B est le bruit de fond total mesur6 
pendant la moiti~ de la dur6e du balayage du pic 
d'intensit~ totale I r. L'~cart-type associ~ ~t I N est o2(1) 
= ( I t  + 4B) $2 + (0,04IN) 2" Des 1909 r6flexions 
mesur6es (hkl et hkl, 20ma x < 50°), 1112 telles que I N > 
2,5o(1) ont 6t~ retenues pour la d~termination et 

* Le groupe spatial conventionnel est P2~/c. La maille P2~/c a 
pour dimensions a = 6,119, b = 18,760, c = 8,941 A, fl = 121,80 °. 
Les positions ~quivalentes en P2~/n sont: +(x,y,z); +(x + ½, ½ - y, z 
+ ½). 

© 1982 International Union of Crystallography 
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l 'affinement de la structure.* Les intensit6s furent 
ensuite mises sur une 6chelle commune  et corrig6es 
pour  les effets de Lorentz et de polarisation,  mais 
puisque le cristal est de petite taille et que le coefficient 
d 'absorpt ion est faible, /~(Mo Kt~) = 0,080 m m  -1, 
aucune correction d 'absorpt ion n 'a  6t6 appliqu6e. 

r~siduelle variaient entre - 0 , 2 8  et 0,19 e A -3. Les 
courbes de diffusion des atomes C et O sont tir6es de 
Cromer  & Waber  (1965) et de Stewart ,  Davidson & 
Simpson (1965) pour les atomes d 'hydrog~ne.  

R ~ s u l t a t s  et d i s c u s s i o n  

Ddtermination et aff inement de la structure 

Le groupe d 'espace P2~/n admet  quatre  mol6cules 
en position g6n6rale. Dans  le cas pr6sent la densit~ 
exp6rimentale (d o = 1,22 Mg m -3) s 'accorde bien avec 
la densit6 th6orique (d c = 1,234 Mg m -3) seulement s'il 
n 'y  a que deux molecules de dibenzoate de cyclo- 
hexanediyle- l ,4  par  maille. Ceci implique que chaque 
mol6cule doit &re centrosym&rique et qu'elle doit &re 
localis6e sur un des centres de sym~trie du groupe 
spatial P2~/n.  Les facteurs de structure normalis~s ont 
6t6 calcul6s apr6s correction de l 'agitation isotrope des 
atomes.  Les moyennes  statistiques des I EI indiquent 
une distribution centrosym&rique en accord  avec le 
groupe d 'espace.  La  structure a 6t~ &ablie en utilisant le 
p rog ramme de multisolution M U L T A N .  Au cours de 
cette d&erminat ion les phases de deux r6flexions furent 
&ablies en utilisant les relations ~1 tandis que les 
phases de 189 autres r6flexions furent d6riv~es des 
1866 relations ~2  entre les r6flexions telles que E >_ 
1,50. La  structure ainsi &ablie place la mol6cule sur un 
centre de sym&rie /l ( -~,0,1) .  Les d6tails de l'affine- 
ment des coordonn6es fract ionnaires et des facteurs 
thermiques isotropes et anisotropes sont consign~s dans 
le Tableau 1. L'aff inement qui &ait conduit par  matrice 
diagonale (approximat ion par  blocs) a ~t6 conclu 
lorsque la moyenne des variat ions des pa ram&res  
affin6s &ait inf6rieure /t 0,3tr. Un calcul de section 
difference, effectu~ en fin d 'affinement,  n 'a  r~v~l~ que de 
faibles fluctuations: les extr6ma de densit~ +lectronique 

* Les programmes utilis6s au cours de ce travail sont des versions 
modifi6es de" NRC-2, r6duction des donn6es, et NRC-10, distances 
et angles (Ahmed, Hall, Pippy & Huber, 1973); FORDAP, cartes de 
Fourier et Patterson (A. Zalkin); NUCLS, affinement par moindres 
carr6s (R. J. Doedens et J. A. Ibers); MULTAN, programme 
multisolution (Germain, Main & Woolfson, 1971); ORTEP, vues 
st+r6o (Johnson, 1965). 

Les coordonn6es atomiques fract ionnaires finales* 
d6crivant la mol6cule de dibenzoate de cyclohexanedi-  
yle-1,4 sont pr~sent~es dans le Tableau 2. 

* Les listes des facteurs de structure et des facteurs d'agitation 
thermique anisotrope ont 6t6 d6pos6es au d6p6t d'archives de la 
British Library Lending Division (Supplementary Publication No. 
SUP 36157:11 pp.). On peut en obtenir des copies en s'adressant ~: 
The Executive Secretary, International Union of Crystallography, 5 
Abbey Square, Chester CH 1 2HU, Angleterre. 

Tableau 2. Coordonn~es atomiques f ract ionnaires  
(x  104, pour  H x 103) e t fac teurs  d'agitation thermique 

(x  104,pour H x 103), avec leurs dcarts-type 

Pour 0 et C, Ueq = ~ \_ \_ Utj a* a* a r aj. 
i j 

x y z UeJU~so 

0(1) 795 (3) 963 (1) 8431 (2) 726(11) 
0(2) -2112 (2) 645 (1) 7206 (2) 539 (8) 
C(1) 641 (3) 1365 (1) 5538 (2) 440 (11) 
C(2) -487 (4) 1359 (1) 4142 (3) 569 (13) 
C(3) 333 (5) 1736 (1) 2632 (3) 715 (16) 
C(4) 2237 (5) 2130 (1) 2524 (3) 709 (16) 
C(5) 3362 (4) 2141 (1) 3901 (3) 655 (15) 
C(6) 2563 (4) 1758 (1) 5411 (3) 550 (13) 
C(7) -182 (3) 975-(1) 7213 (3) 490 (12) 
C(8) -3053 (3) 236 (1) 8777 (3) 495 (12) 
C(9) -4227 (4) 725 (1) 10200 (3) 547 (13) 
C(10) -4653 (4) -287 (1) 8209 (3) 548 (13) 
H(2) -187 (3) 105 (I) 426 (2) 60 (6) 
H(3) -50 (4) 173 (1) 167 (3) 91 (8) 
H(4) 278 (4) 239 (1) 145 (3) 86 (8) 
H(5) 468 (4) 242 (1) 380 (3) 79 (7) 
H(6) 330 (3) 175 (1) 638 (2) 62 (6) 
H(8) -181 (3) -1 (1) 916 (2) 43 (5) 
H(91) -320 (3) 104 (1) 1055 (3) 60 (6) 
H(92) -542 (4) 101 (1) 974 (3) 74 (7) 
H(101) --580 (3) --1 (1) 773 (3) 63 (6) 
H(102) -388 (3) -59 (1) 728 (2) 59 (6) 

Tableau 1. Etapes de l 'affinement 

R = Y A F/Y Fo; a r = IX wAF2/(m - n)l '/2. 

Cycle n m R a F 
I-3 49 1112 0,243 10,77 
4-9 109 1112 0,099 4,98 

10-12 149 1112 0,056 2,71 
13-15 149 1106" 0,042 1,75 

149 1909 0,064 2,82 

Commentaires 
Affinement isotrope de C et O. 
Affinement anisotrope de C et O; localisation des hydrog6nes. 
Affinement anisotrope de C et Oet isotrope pour les H. 

Quand toutes les r6flexions mesur6es sont incluses. 

* Six r6flexions pour lesquelles on observe que syst6matiquement IFcl > F o ont 6te exclues des trois derniers cycles d'affinement. 
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Comme le cyclohexanediol-1,4 commercial qui servit 
la synth6se contenait un m61ange des isom6res cis et 

trans, nous &ions dans rincertitude quant au produit 
obtenu par recristallisation. La Fig. 1 permet de 
constater que l'isom6re cristallis6 est bien le trans que 
nous recherchions. 

Distances et angles 
Les distances et les angles d'une mol6cule de 

C20H200 4 son t  indiqu6s sch6matiquement dans la Fig. 
2. Les 6carts-type des longueurs de liaison et des angles 

Fig. 1. Deux vues de la mol6cule de dibenzoate de trans-cyclo- 
hexanediyle- 1,4. 
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Fig. 2. Schema, num~rotation des atomes, distances (A) et angles 

(o) de la molecule. La distance s~parant les centres des noyaux 
benz~niques serait la p~riode de r~p~tition du poly(t~r~phtalate de 
trans-cyclohexanediyle-l,4) si module et polym~re ont m~me 
conformation. 

entre les atomes semi-lourds ont valeurs moyennes de 
0,003A et 0,2 ° respectivement. Les valeurs cor- 
respondantes, lorsque des atomes d'hydrog+ne sont 
impliqu6s, sont de 0,02 Ae t  1,2 °. 

La moyenne des distances C - C  du cycle benz6nique 
est de 1,376 (3)A; celle des distances C - H  est de 
0,97 (2)A. Ces deux valeurs et la distribution des 
angles de valence, entre 118 et 122 ° mais tr+s voisins 
de 120 ° pour les angles intracycliques, indiquent un 
cycle aromatique tout ~ fait normal. 

Du c6t6 du cyclohexane, on peut remarquer que les 
distances C(8)-C(9)  et C(8)-C(10)  sont signi- 
ficativement inf6rieures h la longueur du lien 
C(9)-C(10 ' ) .  Selon Johnson, Cheer & Schaefer 
(1972), les 6carts par rapport aux valeurs moyennes 
observ6es pour les distances C(sp3)-C(sp 3) de cyclo- 
hexanes diversement substitu+s sont caract6ristiques de 
ces deux liens voisins de l'oxyg6ne. I1 faut toutefois 
noter que plusieurs 6tudes (Ohrt & Parthasarathy, 
1972; Johnson, Cheer & Schaefer, 1972; Brisse, 
Beauchamp & Richer, 1976), tout en mettant en 
+vidence le raccourcissement de ces liens, ne rapportent 
pas une 6galit6 significative de ces distances. Dans 
notre cas, les deux liaisons impliqu+es sont nettement 
6gales. Malgr6 ce fait, le lien C(8)-O(2)  n'est cepen- 
dant pas dans le plan miroir du cyclohexane comme le 
r6v+lent les angles C(9 ) -C(8 ) -O(2)  = 110,4 (2) et 
C(10) -C(8) -O(2)  = 106,1 (2) °. 

Les centres des deux noyaux benz6niques extremes 
sont s6par6s l'un de l'autre par 12,80 A. La p6riode de 
fibre du poly(t6r6phtalate de trans-cyclohexanediyle- 
1,4) dont le dibenzoate de cyclohexanediyle-l,4 est le 
compos+ mod61e a de fortes chances d'etre 6gale h cette 
valeur de 12,80 A. 

Plans moyens 

On retrouve dans le Tableau 3 les 6quations des 
plans moyens du cycle aromatique (plan A) et de la 
r6gion C(1)-groupement ester (plan B). On peut 

Tableau 3. Plans moyens et ddviations des plans (A) 

Plan A (X2= 16,8) 

C(1) 0,001 (2) C(4) 0,004 (3) 
C(2) 0,005 (2) C(5) 0,001 (3) 
C(3) 0,008 (3) C(6) 0,001 (2) 

Plan B(x2=0,06) 

c(1) -0,000 (2) o(l) -0,000 (2) 
c(7) 0,001 (2) 0(2) -0,000 (1) 

Equations des plans moyens 
Plane A" 0,474X-0,794 Y-0,381Z +3,08 = 0 
Plane B: 0,431X -0,819 Y -0,380Z +3,19 = 0 

X, Yet Z sont les axes d'un r6f6rentiel orthogonal par rapport au 
r6f6rentiel cristallin. 
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H 92' 
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Fig. 3. Projection de Newma_q de ]a mo](~cule selon 0(2)-(3(8). 
(Angles en degr~s.) 

consid6rer ces diff6rents groupements comme 6tant 
planaires, compte tenu des erreurs exp6rimentales. 

En premiere approximation le cycle benz6nique et le 
groupement ester sont coplanaires, ce que semble 
montrer la Fig. 3. Mais le calcul des plans moyens 
indique une 16g+re d+viation ~i la coplan+it+: l'angle 
di+dre entre les plans du cycle aromatique et du 
groupement ester est de 3 o 

L'angle di6dre entre le plan C d+fini par C(8), C(9), 
C(10) et le plan D contenant C(9), C(10) et leurs 
homologues centrosym~triques a une valeur de 126,7 °, 
argument qui vient s'ajouter h ceux indiquant que le 
cyclohexane a une conformation chaise normale, 
quoique 16g+rement d6form6e. Ohrt & Parthasarathy 
(1972) mentionnent que certains param+tres sont tr+s 
sensibles ~. cette d6formation de la partie cyclo- 
hexanique; ainsi, le calcul des distances des atomes de 
carbone substitu+s du cycle (positions 1 et 4), au plan 
moyen des autres atomes du cycle (dans notre cas, le 
plan D) est effectu6: la comparaison de ces d+viations, 
en grandeur et en direction, est une indication de la 
d6formation plus ou moins importante du cyclo- 
hexane. Pour le compos6 &udi6 par ces auteurs, le 
p-bromobenzoate de trans-tert-butyl-4 cyclohexyle 
(PBTB), les d6viations sont de 0,70 et -0 ,71 /~ ;  il est 
aussi fait mention du p-tolu+nesulfonate de cyclo- 
hexyle (James & McConnell, 1971) pour lequel ces 
valeurs deviennent 0,68 et -0 ,68 ,~. Dans notre cas, 
ces distances ne peuvent qu'&re 6gales et de signe 
contraire, puisque la mol+cule de dibenzoate de 
cyclohexanediyle-l,4 est sur un centre de sym6trie. I1 
est tout de m~me int6ressant de rapporter la distance 
s+parant C(8) du plan D; celle-ci vaut 0,684 (2)/~. 

Angles de torsion 

Le cyclohexane disubstitu6 est pr6sent sous forme 
chaise, celle-ci 6tant 16g6rement aplatie par rapport ~ la 
mol6cule id6ale de cyclohexane. Selon les ~tudes de 
Altona & Sundaralingam (1970) l'effet du substituant 
6quatorial est minime au point de vue g~om&rie du 
cycle; il ne faudrait pourtant pas n6gliger rinfluence 
des deux atomes d'oxyg6ne voisins, appartenant au 
groupement ester, sur les angles de torsion impliquant 
ces derniers et les atomes de carbone du cyclohexane. 

DE trans-CYCLOHEXANEDIYLE-1,4 

Une representation sch6matique du cyclohexane, vu 
selon le lien O(2)-C(8),  se retrouve h la Fig. 3. La 
moyenne des angles de torsion h l'int6rieur du cyclo- 
hexane est de 58,1 (2) °. 

La conformation chaise id6ale du cyclohexane se 
caract6riserait par des moyennes de 109,5 ° pour les 
angles de valence et 60,0 ° pour les angles de torsion. 
Buys & Geise (1970) ont rapport6 une valeur moyenne 
de 55,9 ° pour les angles de torsion du cyclohexane, ce 
qui implique une d6formation (aplatissement) de la 
forme chaise (les angles de valence deviennent aussi 
sup~rieurs ~ 109,5 °, moyenne = 111,1°). Selon 
Bucourt & Hainaut (1965), les &udes de cyclohexanes 
diversement substitu6s montrent que la fraction du 
cycle qui n'est pas substitu6e conserve des angles 
voisins de 55,8 °, alors que dans la r6gion substitu6e, ils 
se rapprochent d'autant plus de 60 ° que la substitution 
est importante. Les conclusions de Johnson, Cheer & 
Schaefer (1972) sont du m~me type: leur ~tude de 
compos6s trans et cis du p-tolu~nesulfonate de tert- 
butyl-4 cyclohexyle r6v61a que les angles de torsion les 
plus bas impliquaient les atomes voisins des sub- 
stituants axiaux (moyenne de 51,3°); les angles de 
torsion adjacents aux pr6c~dents valaient, en moyenne 
56,2 ° alors qu'on remarquait la d6formation la plus 
faible dans la r~gion des angles de torsion adjacents aux 
substituants dquatoriaux: la moyenne de ces 
derniers &ait de 56,8 °. La portion cyclohexanique du 
dibenzoate de cyclohexanediyle-l,4 ne fait que suivre 
cette voie d~jh trac6e: les angles de torsion adjacents 
0(2)  valent -58 ,2  (3) et 58,5 (3) °, alors que l'angle 
restant, impliquant le lien C(10)-C(9 ' )  vaut 57,6 (3) °. 

Lors de leur &ude du PBTB, Ohrt & Parthasarathy 
(1972) ont trouv6 une moyenne d'angles de torsion 
~gale ~ la n6tre, soit 58,3 °. Ils ont aussi mis en ~vidence 
la position 'particuli6re' du groupement C=O par 
rapport ~i ratome d'hydrog~ne axial du cyclohexane: 
l'angle de torsion autour de C(17)-O(2)  [o~ C(17) 
porte ratome d'oxyg6ne O(1)] qui vaut -5 ,8  °, et la 
distance intramol~culaire de 2,27A entre O(1) et 
l'hydrog~ne axial leur ont fait conclure que le groupe- 
ment C=O occupe une position ~clips~e vis-a-vis de cet 
hydrog6ne axial. 

Dans notre cas, la distance O(1)-H(8)  vaut 
2,41 (2)/~ et rangle de torsion concern6, O ( 1 ) - C ( 7 ) -  
O(2)-C(8),  est 6gal ~ - 1 , 0  (3)°; pourtant, comme on 
peut le voir sur la Fig. 3, la partie C=O du groupement 
ester n'~clipse pas l'atome d'hydrog6ne axial H(8): 
l'~cart de H(8) par rapport au plan O ( 1 ) - C ( 7 ) -  
O(2)-C(8)  est de 0,61 (2)A et ce avec un angle de 
39(1) ° . 

En reprenant les coordonn~es publi~es par ces 
auteurs, on se rend compte que dans leur cas, l'angle 
di6dre O(1 ) -C(17 ) -C(1 ) -H(1 )  est de 38 °. I1 n'est par 
consequent pas question de parler d'6clipse. 

D'autres angles de torsion importants sont ceux qui 
pr6cisent l'orientation de C(8)-O(2)  par rapport au 
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t 

Fig. 4. Vue st6r6o de l'organisation mol6culaire dans le cristal. 

cyclohexane: C ( 7 ) - O ( 2 ) - C ( 8 ) - C ( 9 )  et C ( 7 ) - O ( 2 ) -  
C(8) -C(10)  valent 80,3 (3) et -159 ,2  (3) ° respective- 
ment, valeurs qui sont assez 61oign~es de celles qui 
correspondent fi des conformations gauche et trans. 

Rangement moldculaire 
La position des quatre mol6cules de dibenzoate de 

cyclohexanediyle-l,4 pr~sentes dans la maille cristallo- 
graphique est repr~sent~e st~r~oscopiquement fi la Fig. 
4. La plus courte distance intermol6culaire entre deux 
molecules voisines est de 3,52 A. 

Les auteurs tiennent fi remercier le Conseil de 
Recherches en Sciences Naturelles et en G+nie Canada 
pour l'aide financi6re apport6e fi ce travail, ainsi que M 
Bruno R~millard qui contribua fi la synth+se et la 
recristallisation du dibenzoate de cyclohexanediyle-1,4. 
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2. La Structure du Bis(n-dod6canoate) de Pip6razinium 
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Ddpartement de Chimie, Universitd de Montrdal, Montreal, Quebec, Canada H3C 3 V1 

(Recu le 12 septembre 1980, aeeeptd le 3juin 1981) 

Abstract 

Crystals of piperazinium bis(n-dodecanoate), 
2+ 2CI2H2302.C4HI2N2 , Mr = 486.78, m.p. 369 K, are 

- 

triclinic, space group P1, and have a unit cell of 
dimensions: a = 5.680(3),  b = 7.456(2),  c = 
18.576 (6)A, a = 84.22(3),  fl = 82.67(3),  y = 
71.67 (3)°; Z = 1, V = 769.3 A 3, d o = 1.048, d c = 
1.050 Mg m -a, F(000) -- 272, p(Mo Ka) = 0.064 
mm -1, ~.(Mo Ka) = 0 .71069A,  T = 293 K. The 

0567- 7408/82/010215-07501.00 

structure was solved by direct methods from 938 inde- 
pendent reflections measured on a Nonius CAD-4 
diffractometer. Full-matrix least-squares refinement of 
the atomic coordinates and thermal parameters led to 
an agreement index R of 0.044. The structure consists 
of a piperazinium cation, in the chair conformation, 
situated on a crystallographic center of symmetry 
and two centrosymmetrically related n-dodecanoate 
anions. The anion does not have the fully extended 
(all-trans) conformation since a torsion of 78 ° 
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