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Abstract. M r =  178.2, orthorhombic, P212L21, a =  
15.053 (8), b = 1 0 . 7 5 8 ( 5 ) ,  c = 5 . 1 0 2 ( 2 )  A, V =  
827.63.A 3, Z = 4 ,  D x = l . 4 3 M g m  -3, MoKa,  2 =  
0.71069/~, T =  298 K, F (000)=  384, R = 3% for 
1421 reflexions. The pyranose ring has the 4C l 
conformation. The effect of the 1-methyl group on the 
intermolecular interactions is discussed. 

Introduction. La molecule de CTHI405 (Fig. 1) a ~t~ 
synth~tis~e au Laboratoire du Professeur Sina~ 
Orleans (Pougny, Mahmoud Nassr & Sinai, 1981). I1 
s'agissait pour ces auteurs de d&erminer sans ambigu'/t~ 
si le m~thyle substitu6 directement sur le carbone 
anom~rique C(1) du cycle &ait en position axiale ou 
~quatoriale, ce que les ~tudes par RMN n'avaient pu 
d&erminer. II &ait d'autre part int~ressant d'6tudier les 
modifications ~ventuelles d'un cycle pyrannique quand 
l'oxyg~ne est remplac~ par un carbone. 

Partie exp6rimentale. Cristal 1,50 × 0,50 × 0,1 mm, 25 
r6flexions trouvbes pour la recherche automatique de la 
maille; 1421 r6flexions indbpendantes mesurbes sur 
diffractom6tre Philips PW1100 {75 consid~rbes comme 

0108-2701/83/101382-02501.50 

0(2) ~ 0(3)~ 
/ /  

% 1 5 ~  ''-~ 0(4) 

'~_..M 'k,~::~ Ot6~ 
Fig. 1. Vue en perspective de la molecule. 

inobserv~es [30(I) _> I]/, avec 20max = 60 °, hmax -- 22, 
kma X = 16, /max = 8; trois  r~flexions s t a n d a r d s  mesur~es 
toutes les deux heures (variation n~gligeable). 
L'instabilit~: 0,004. 1226 r~flexions mesur~es deux lois 
avec R~, t = 0,021; paN de correction pour extinction 
secondaire. L'absorption ayant ~t~ n~glig~e, les phases 
de 106 facteurs normalises E, tels que IEi > 1,72. ont 
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6t6 d6termin6es fi l'aide du programme MULTAN 
(Main, Lessinger, Woolfson, Germain & Declercq, 
1977). Affinement bas6 sur les F (XRAY72: Stewart, 
Kruger, Ammon, Dickinson & Hall, 1972), tous les 
atomes d'hydrog+ne trouv6s sur une s6rie diff6rence; 
165 param&res affin~s, w = 1. S~rie difference finale: 
Ap <_0,3 e A-3; (d/O')max = 0,1358. Les facteurs de 
diffusion +taient ceux de Cromer & Mann (1968). 

Discussion. En raison de la bonne precision obtenue, les 
r6sultats concernant les param&res structuraux peuvent 
6tre consid6r6s comme particuli6rement significatifs 
(Tableau 1).* La liaison C(1)-C(7) adopte la position 
axiale. Les moyennes de 1,523 (7)A des distances 
C-C,  de 1,428 (8)A des distances C - O  intra- et 
extracycliques, de l l 0  (2) ° des angles de sommet C 
(Tableau 2) sont identiques fi celles observ6es pour 57 
compos6s de la litt6rature (Neuman, 1980). La distance 
C(I)-O(5): 1,444 (2)A. est trouv6e plus grande que 
les autres, alors que comme cons6quence de l'effet 
anom6rique, elle est significativement raccourcie pour la 
position axiale de l'atome O(1) des pyrannoses. 

La conformation du cycle pyrannique est 4C I avec 
une moyenne d'angles di~dres intracycliques de 57 (2) °. 
La conformation autour de C(5)-C(6) est trans par 
rapport fi C(4)-C(5),  gauche par rapport fi O(5)-C(5). 

La pr6sence d'un groupe m&hyle sur C(1) cr6e 
autour d'axes binaires h~lico'idaux parall~les ~ b des 
zones hydrophobes cylindriques off se d6veloppent des 
interactions de van der Waals incluses dans une zone 
hydrophile continue (Fig. 2). Cette organisation des 
liaisons hydrog+ne a 6t6 d6crite r6cemment: Avenel, 
Ohanessian & Gillier-Pandraud (1981, 1982). 

* Les listes des facteurs de structure, des param6tres thermiques 
anisotropes, des param&res des atomes d'hydrog6ne, des angles 
di6dres de conformation et des liaisons hydrog6ne ont 6t6 d6pos6es 
au d6p6t d'archives de la British Library Lending Division 
(Supplementary Publication No. SUP 38582:17 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 1. Coordonndes (x 10 4) etfacteurs d'agitation 
thermique isotrope dquivalents pour les C et les 0 

Les +carts types sont donn6s entre parenth6ses. 

B~q = -] )-'t ~-)Bu avai. 

x y z Beq.(A 2) 

C(1) -1132 (l) 1810 (l) -1777 (3) 2,57(3) 
C(2) -1563 (1) 3049 (2) -996 (3) 2,25 (3) 
C(3) -1481 (1) 3995 (1) -3177 (3) 2,09 (3) 
C(4) -504 (1) 4157 (1) -3901 (3) 2,09 (3) 
C(5) -79.0 (9) 2897 (I) -4503 (3) 2,02 (3) 
C(6) 916 (1) 3027 (2) -4884 (4) 2,86 (3) 
C(7) -1615 (1) 1101 (2) -3921 (2) 2,92(3) 
0(2) -2454.5 (8) 2880 (1) -123 (3) 3,13 (3) 
0(3) -1843.9 (9) 5146 (1) -2273 (3) 2,40 (3) 
O(4) -403.1 (9) 4891 (1) -6192 (3) 3,55 (4) 
0(5) -210.8 (7) 2043 (1) -2400 (2) 2,70 (3) 
0(6) 1292.0 (8) 1963 (1) -6119 (3) 3,31 (4) 

Tableau 2. Distances (A) et angles (o) 

C(1)-C(7) 1,519 (3) O(2)-C(2) 1,425 (2) 
C(1)-C(2) 1,535 (3) O(3)-C(3) 1,430 (2) 
C(2)-C(3) 1,514 (2) O(4)-C(4) 1,419 (2) 
C(3)-C(4) 1,524 (2) O(5)-C(1) 1,444 (2) 
C(4)-C(5) 1,530 (2) O(5)-C(5) 1,426 (2) 
C(5)-C(6) 1,516 (2) O(6)-C(6) 1,423 (2) 

C(2)-C(1)-C(7) 114,9 (1) C(3)-C(4)-C(5) 110,5 (i) 
O(5)-C(1)-C(7) 112,8 (I) C(3)-C(4)-O(4) l 11,5 (1) 
O(5)-C(1)-C(2) 108,1 (I) O(4)-C(4)-C(5) 106,4 (l) 
C(1)-C(2)-C(3) 110,0 (1) C(4)-C(5)-O(5) 112,2 (1) 
C(1)-C(2)-O(2) 111,6 (1) C(4)-C(5)-C(6) 110,9 (1) 
O(2)-C(2)-C(3) 113,1 (1) C(6)-C(5)-O(5) 107,0 (1) 
C(2)-C(3)-C(4) 109,5 (1) C(5)-C(6)-O(6) 112,0 (1) 
C(2)-C(3)-O(3) 108,3 (1) C(5)-O(5)-C(I) 114,3 (1) 
O(3)-C(3)-C(4) 110,3 (I) 

2 . 7 4 " " . . 0 ( 6 )  ~ ~ - - - \ ~ "  

• .-"" c(~, ~ ~_ _ 

.--"" I ' - i  o,5;r' i  ~ . / ~  ..--'ko9 
"' : : , .  1 I I 2,° 

........ / t 0 ,2 , .  ...... to,2, 
, . ......  <ii-o 

odi  .... 

Fig. 2. Structure de C7H~405 vue parallSlement fi l'axe e. Les 
nombres indiquent les distances O.. .O et - H . . . O  relatives aux 
liaisons hydrogSne. (Distances en A.) 
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