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Abstract. M ~ = 3 0 2 . 5 ,  orthorhombic, P2~2~2~, a =  
20.725 (8), b = 10.023 (5), c =  8.260 (4) A, Z =  4, 
D e = 1.17 Mg m -a, F(000) = 664. Full-matrix least- 
squares refinement, with identical weights, converged at 
R = 0.050, Rw= 0.046 for 2118 observed reflexions. 
The introduction of a 7or-methyl group into the 
nortestosterone skeleton decreases the curvature of the 
molecule giving rise to a more planar conformer. 

Introduction. L'6tude du present st6roi'de a 6t~ 
entreprise en compl~ment de celle d'un autre st~ro'ide 
tri~nique A-4, 9, 11 poss~dant ~galement un substituant 
7ct m6thyl (6thyl-13fl hydroxy-17fl dim6thyl-7~ 17a 
gonatri~ne-4,9,11 one-3). Des donn~es biochimiques 
concernant ces deux st6ro'ides ainsi qu'une analyse de 
synth~se de relations structure-affinit6 se trouvent 
rapport~es par ailleurs (Delettr~, Mornon, Lepicard, 
Ojasoo & Raynaud,  1980). 

P a t t i e  e x p ~ r i m e n t a l e .  Poly~dres incolores, p.f. 457 K, 
0,5 × 0,5 × 0,4 mm, diffractom&re automatique Philips 
PW 1100, MoKct, 'step scan', 28, , ,~= 136 ° , 
M U L T A N  77 (Main, Lessinger, Woolfson, Germain & 
Declercq, 1977, version modifi~e). Trois r~flexions de 
r~f~rence (avec I FI fort) n'ont pas montr~ de variations 
significatives. ~ 2 9 5 0  r~flexions ont 6t~ mesur~es, avec 
2118 observ6es [I > 2a(/)]. Le module initial a 6t6 affin6 
de mani6re classique, les hydrog6nes 6tant rep~r6s sur 
s6rie-diff6rence puis affin6s. Un sch6ma unitaire de 
pond6ration a 6t6 utilis6. L'affinement avec les facteurs 
de diffusion donn6s par International Tables for  X-ray 
Crystallography (1974) conduit ~. un facteur R w de 
0,046. 

Discussion. La Fig. l(a,b,c) regroupe les grandeurs 
g~om~triques caract6risant ce st6ro'fde. La Fig. 2 illustre 
cette g6om6trie. Le Tableau 1 donne la liste des 
param&res atomiques d~finitifs.* 

* Les listes des coordonn6es des atomes d'hydrog~ne, des 
facteurs de structure et des facteurs d'agitation thermique aniso- 
trope ont ~t~ d6pos~es au d6p6t d'archives de la British Library 
Lending Division (Supplementary Publication No. SUP 38081:15 
pp.). On peut en obtenir des copies en s'adressant fi: The Executive 
Secretary, International Union of Crystallography, 5 Abbey 
Square, Chester CH 1 2HU, Angleterre. 
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Fig. 1. (a) Longueurs de liaison en .A, o = 0,006 .A. (b) Angles de 
valence en o o = 0,6 °. (c) Angles de torsion en o o = 1,8 °. 

Par rapport fi la nortestost6rone (hydroxy-17fl 
estr~ne-4 one-3) (2 conform~res) (Pr6cigoux, Busetta, 
Courseille & Hospital, 1975), fi la nor&hindrone 
(hydroxy-17 nor-19 17a-pregn+ne-4 yne-20 one-3) 
(Mornon, Lepicard & Delettr6, 1976) ou encore au 
norgestrel (+thyl-13 hydroxy-17 dinor-18,19 17ct- 
pregn6ne-4 yne-20 one-3) (De Angelis, Doyne & Grob, 
1975), notons les modifications li6es fi la substitu- 
tion d'un m&hyl en 7a: fermeture de l'angle 
C ( 6 ) - C ( 7 ) - C ( 8 )  (108,3 ° contre 111,3, 109,2, 112,3, 
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Fig. 2. Projections de la molecule respectivement parall61ement fi 
l'axe Ox et fi l'axe Oz du rep6re D (Mornon, Delettr6, Lepicard, 
Bally, Surcouf & Bondot, 1977) obtenues ft. l'aide du programme 
OR TEP (Johnson, 1965), les ellipso'ides d'agitation thermique 
sont fi 50% de probabilit6. 

Tableau 1. Param~tres atomiques ddfinitifs et leurs 
dcarts types 

Les coordonn6es sont multipli6es par 104. 

x y z Beq (/~ 2) 
C(I) 600 (l) 7094 (4) 5961 (3) 3,9 (0,1) 
C(2) -75 (2) 7096 (4) 6642 (4) 4,3 (0,2) 
C(3) -531 (2) 6260 (4) 5635 (4) 4,1 (0,2) 
C(4) -428 (l) 6326 (4) 3894 (4) 4,1 (0,2) 
C(5) 76 (1) 6938 (4) 3221 (3) 3,5 (0,1) 
C(6) l l4 (1) 7182 (5) 1421 (4) 5,4 (0,2) 
C(7) 751 (2) 6674 (4) 730 (4) 4,9 (0,2) 
C(8) 1300 (1) 7394 (3) 1591 (3) 2,7 (0,1) 
C(9) 1287 (1) 7121 (3) 3421 (3) 2,5 (0,1) 
C(10) 631 (1) 7502 (3) 4180 (3) 2,9 (0,1) 
C(11) 1844 (l) 7817 (3) 4303 (3) 3,2 (0,1) 
C(12) 2508 (1) 7560 (3) 3529 (3) 3,2 (0,1) 
C(13) 2500 (1) 7908 (3) 1723 (3) 2,5 (0,1) 
C(14) 1964 (l) 7074 (3) 929 (3) 2,6 (0,1) 
C(15) 2084 (1) 7250 (3) -888 (3) 3,6 (0,1) 
C(16) 2820 (2) 7321 (4) -1038 (4) 3,9 (0,1) 
C(17) 3102(1) 7504(3) 689(3) 3,1 (0,1) 
C(18) 2386 (1) 9411 (3) 1499 (4) 3,4 (0,1) 
C(17A) 3430 (2) 6242 (4) 1255 (5) 4,8 (0,2) 
C(7A) 801 (2) 5169 (5) 740 (5) 7,0 (0,3) 
0(3) -979 (1) 5649 (3) 6224 (3) 5,9 (0,1) 
O(17) 3582 (1) 8524 (3) 578 (3) 4,2 (0,1) 

112,6 ° pour les st~ro'ides ci-dessus), ouverture de 
l'angle C(7) -C(8) -C(14)  (114,2 ° contre 113,4, 111,4, 
111,8, I 11,8°). Par ailleurs l'angle C(8) -C(7) -C(7A)  
est plus grand (114,8°) que son sym&rique 
C(6 ) -C(7 ) -C(7A)  (113,0°). 

Globalement pour ~quilibrer une interaction poten- 
tiellement d6favorable entre le mbthyl 7~ et le cycle D le 
squelette du st~roi'de adopte une conformation peu 
courb~e. 
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Cette derni6re est illustr6e par la Fig. 3. Une liai- 
son hydrog6ne O(17) -H(O17) . . .O(3)  [2 ,91(2)A,  
171 (5) °] assure en partie la coh6sion cristalline, 
l'essentiel provenant des interactions de van der Waals : 
l'~nergie d'interaction intermol6culaire de van der 
Waals calcul+e pour des contacts < 5,5 A avec les 
potentiels de Coiro, Giglio, Lucano & Puliti (1973)est 
de -152,0  kJ mo1-1. 

Fig. 3. Projection de la structure scion l'axe cristallin c. 

Le groupe 17fl-OH est en orientation classique OH 1 
(Mornon et al., 1977), l'angle di6dre C ( 1 6 ) -  
C (17)-O(17)--H (O 17) 6tant de 183 o 

Les auteurs remercient The Upjohn Company, 
Kalamazoo, Michigan, et en particulier le Dr J. C. 
Babcock de leur avoir gracieusement procurb u n  
6chantillon. 
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