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d'une liaison simple, indiquent que le module 
mol+culaire dans la r6gion N(1), C(1), O(1) correspond 
fi un 6quilibre entre les deux formes isom+res (1) et (2). 
C'est d'ailleurs ainsi que l'on interpr&e les longueurs 
C = O  (1,24 A) et C - N  (1,33 A) de la liaison peptidique 
classique. 

o- ~ OH 

I I I 
(1) (2) (3) 

La forme (3) qui est celle attribute au BTS 39542 
dans Bristow, Macey, Nichol & Sim (1977) et reprise 
dans les &udes ut6rieures, notamment  dans Cooling & 
Sim (1981), n 'a  qu'un poids n6gligeable dans la phase 
cristalline du produit que nous avons &udi6e, d'ofi 
oxo-4 t&rahydro-1,2,3,4 6crit dans le titre de l'article en 
lieu et place de hydroxy-4 dihydro-1,2. 

Les auteurs remercient le Dr M. J. Cooling (The Boots 
Company Ltd) qui leur a aimablement fourni un 
6chantillon du produit, le Dr J. Delarge (Universit6 de 
Li+ge, Laboratoire de Chimie Pharmaceutique) pour 
l'+change de vue fructueux concernant ce travail, ainsi 
que M M. Vermeire pour les mesures 
diffractom&riques. 
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Abstract. Mr = 273.4, monoclinic, P21/c, a = 
10.136(2),  b = 1 3 . 0 1 6 ( 3 ) ,  c = 1 0 . 1 9 2 ( 2 )  A, f l =  
108.93 (5) °, V =  1361.8 (8) A 3, Z = 4, D x = 
1.33 Mg m -a, 2(Cu K~t) = 1.5418/k,  p = 1.95 mm-1,. 
F(000) = 576, room temperature, final R = 0.054 for 
2181 reflections. The thiazetidine ring is slightly 
puckered by 14.7 °. The methyl group at N(2) is trans 
with respect to the phenyl at C(3). There are no unusual 
bond distances or angles. 

Introduction. La principale limite b. l'efficacit6 des fl 
lactamines est la fragilit6 du cycle az&idinone. Ce cycle, 
en effet, est facilement ouvert avec perte de l'activit6 
antibiotique en milieu acide ou alcalin ou sous 
l'influence des fl-lactamases bact6riennes. 

En consid6rant d'une faqon tr6s classique, que le 
groupement sulfonamide, plus stable chimiquement, est 
un bioisost6re du groupement carboxamide, des struc- 
tures cycliques du type diaz&idine- 1,2 dioxyde- 1,1 ont 

0108-2701/85/081265-03501.50 © 1985 International Union of Crystallography 



1266 METHYL-2 DIPHENYL-3,4 THIAZETIDINE- 1,2 DIOXYDE- 1,1-cis 

6t6 synth&is6es pour v6rifier leur stabilit6 vis-/t-vis des 
//-lactarnases (Loiseau, Bonnafous & Adam, 1984). 

La structure cristalline de la m6thyl-2 diph6nyl-3,4 
thiaz&idine- 1,2 dioxyde- 1,1-cis a &6 entreprise dans le 
cadre d'une 6tude des relations structure-activit6 dans 
cette s6rie de compos6s, pour pr6ciser la conformation 
du cycle thiaz&idine et la comparer ~ celle des cycles 
az&idinones des p6nicinines et c6phalosporines. 

H5C6~, / C6H5 

I I 
02S 'N~CH 3 

Partie exp6rimentale. Cristal de 0,4 x 0,15 x 0,1 mm; 
20 r6flexions d'axes (6 < 0 <  36 °) utilis6es pour la 
mesure des param&res de la maille; diffractom&re 
Philips PW 1100, radiation du cuivre, monochromateur 
de graphite; m&hode de balayage 0--20jusqu'fi 0 < 68 ° 
( -13 < h < 13, - 1 5  < k < 15, 0 < l <  12); largeur de 
balayage (1,3 + 0,2 tg0) °, vitesse de balayage 0,05 ° s-i; 
correction de Lorentz-polarisation, absorption 
n6glig6e; 4821 r~flexions mesur6es; 2486 ind6pendantes 
dont 2181 telles que I >  3o(I) consid6r6es comme 
observ6es; Rint = 0,046; trois r6flexions de r6f6rence 
(022, 202, 04]) mesur6es toutes les 120 min, variation 
maximale des intensit6s de 5%, intensit6s corrig6es de la 
d6composition; structure r6solue par logiciel DEVIN 
(Riche, 1982); affinement anisotrope par moindres- 
carr6s de Y.w(F o -- IF c I)2; logiciel SHELX76 (Shel- 
drick, 1976); facteurs de diffusion atomique extraits de 
International Tables for X-ray Crystallography (1974); 
atomes d'hydrog~ne tous pr6sents sur s6rie-diff6r.ence 
repositionn6s par le calcul (d = 1,08 A) affect6s d'un 
facteur de temp6rature 6quivalent h celui de l'atome 
porteur; sch6ma de pond6ration w = o2(Fo) + 
0,0065Fo2; R = 0,054, wR = 0,067, (A/o)max = 0,2, 
max. de densit6 sur s6rie-diff6rence finale 0,3 e A -3. 

B 1 
t 

9 

Fig. 1. Vue en perspective de la mol6cule donnant la num6rotation 
des atomes. 

Tableau 1. Coordonndes atomiques (x 10 4) des atomes 
non-hydrog~nes 

U~q= ~ L ~.jUija~ a~ al.aj. 
x y z U~(A, 2) 

S(I) 4873 (1) 8092 (1) 3364 (1) 37 (1) 
N(2) 6082 (2) 8972 (1) 3534 (2) 37 (2) 
C(3) 6982 (2) 8606 (2) 4826 (2) 34 (2) 
C(4) 6173 (2) 7563 (2) 4774 (2) 39 (2) 
0(5) 3668 (2) 8470 (2) 3633 (2) 72 (2) 
0(6) 4619 (2) 7524 (1) 2187 (2) 44 (2) 
C(7) 5728 (3) 10060 (2) 3290 (3) 53 (3) 
C(8) 8512 (2) 8531 (1) 4956 (2) 32 (2) 
C(9) 9022 (2) 8815 (2) 3977 (2) 44 (2) 
C(10) 10422 (2) 8678 (2) 4115 (3) 57 (3) 
C(I 1) 11327 (2) 8253 (2) 5247 (3) 52 (3) 
C(12) 10837 (2) 7999 (2) 6244 (3) 48 (2) 
C(13) 9431 (2) 8136 (2) 6103 (2) 44 (2) 
C(14) 6813 (2) 6552 (2) 4626 (2) 38 (2) 
C(15) 7511 (2) 6400 (2) 3728 (2) 48 (2) 
C(16) 8119 (3) 5466 (2) 3655 (3) 61 (3) 
C(17) 8008 (4) 4664 (2) 4441 (4) 79 (4) 
C(18) 7307 (4) 4802 (3) 5327 (4) 91 (4) 
C(19) 6699 (3) 5756 (2) 5420 (3) 65 (3) 

Tableau 2. Distances interatomiques (A) et angles de 
valence (°) 

S(1)-N(2) 1,643 (2) C(9)-C(10) 1,388 (4) 
S(1)--C(4) 1,806 (2) C(10)-C(I 1) 1,392 (4) 
S(1)-O(5) 1,433 (2) C(11)-C(12) 1,375 (4) 
S(1)-O(6) 1,431 (2) C(12)-C(13) 1,393 (4) 
N(2)-C(3) 1,487 (3) C(14)--C(15) 1,397 (3) 
N(2)--C(7) 1,463 (3) C(14)--C(19) 1,378 (4) 
C(3)-C(4) 1,578 (3) C(15)-C(16) 1,377 (4) 
C(3)-C(8) 1,513 (3) C(16)-C(17) 1,379 (5) 
C(4)-C(14) 1,499 (3) C(17)-C(18) 1,385 (6) 
C(8)-C(9) 1,380 (3) C(18)--C(19) 1,405 (5) 

N(2)--S(1)-C(4) 81,9 (I) C(3)--C(8)-C(13) 118,4 (2) 
N(2)-S(1)--O(5) 113,0 (1) C(9)-C(8)-C(13) 119,0 (2) 
N(2)-S(I)--O(6) 111,8 (1) C(8)-C(9)-C(10) 120,5 (2) 
C(4)-S(1)-O(5) 113,0 (1) C(9)-C(10)-C(11) 120,2 (2) 
C(4)-S(1)-O(6) 115,9 (1) C(10)-C(l l )-C(I2)  119,6 (2) 
O(5)-S(1)-O(6) 116,4 (1) C(11)-C(12)-C(13) 120,1 (2) 
S(1)--N(2)--C(3) 95,1 (1) C(8)-C(13)-C(12) 120,5 (2) 
S(1)-N(2)--C(7) 121,6 (2) C(4)--C(14)-C(15) 122,4 (2) 
C(3)-N(2)-C(7) 121,4 (2) C(4)-C(14)-C(19) 117,7 (2) 
N(2)--C(3)--C(4) 95,2 (2) C(15)--C(14)--C(19) 120,0 (2) 
N(2)-C(3)-C(8) 113,9 (2) C(14)-C(15)-C(16) 120,2 (2) 
C(4)-C(3)-C(8) 116,9 (2) C(15)-C(16)-C(17) 120,3 (3) 
S(1)-C(4)-C(3) 85,9 (1) C(16)-C(17)--C(18) 120,0 (3) 
S(1)-C(4)-C(14) I17,7 (2) C(17)--C(18)-C(19) 120,0 (3) 
C(3)-C(4)-C(14) 121,4 (2) C(14)-C(19)-C(18) 119,4 (3) 
C(3)-C(8)-C(9) 122,6 (2) 

Tableau 3. Le plan moyen du cycle thiaz&idine et 
principaux angles de torsion 

(a) Distances (A) au plan moyen du cycle thiaz&idine (pond6ration 1); 
6cart-type moyen: 0,005 A 
S(l)-0,064 c(4) 0,067 C(8) 0,931 0(5) 1,381 
N(2) 0 , 0 7 8  C(7)-0,676 C(14) 1,281 0(6) 1,056 
C(3) 0,081 

(b) Principaux angles de torsion (o); 6cart-type moyen: 0,2 ° 
S(1)-N(2)-C(3)-C(4) 1 1 , 5  C(7)-N(2)-C(3)-C(8) -93,8 
N(2)-C(3)-C(4)-S(1) -10,5 C(8)-C(3)-C(4)-C(14) -10,5 
C(3)--C(4)-S(1)--N(2) 9,5 O(5)-S(1)-C(4)-C(14) 134,3 
C(4)-S(I)-N(2)-C(3) -10,1 O(6)-S(I)-C(4)-C(14) -3,6 
O(5)-S(I)-N(2)-C(7) -30,6 N(2)--C(3)-C(8)-C(9) "2,4 
O(6)-S(1)-N(2)-C(7) 1 0 3 , 1  C(3)-C(4)-C(14)-C(15) -45,1 
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Discussion. Les coordonn6es atomiques sont rassem- 
bl6es dans le Tableau 1 et les longueurs de liaison et 
angles de valence dans le Tableau 2. La Fig. 1 donne 
une vue de la molecule.* 

Les longueurs des liaisons S-C(4)  de 1,806 et 
S--N(2) de 1,643/~ sont tout ~ fait comparables ~t celles 
observ~es dans des cycles thiaz&idines- 1,3 et 
thiadiazines de 1,80 ]k (King, Van Meervelt & l'Abb~, 
1983) et 1,65 ,/k (Von Tesky, Mews, Krebs & Udupa, 
1978), respectivement. 

Le cycle thiaz6tidine peut &re consid6r6 comme 
relativement plan en premi6re approximation (Tableau 
3). On peut donc le rapprocher sur ce point des cycles 
fl-lactames des p~nicillines et c6phalosporines. On 
observe le m~me angle di~dre de 14,7 ° suivant les 
liaisons S..-C(3) et N.. .C(4). Cet angle est en g6n6ral 
plus important dans les cyclobutanes substitu6s: 31 ° 
par exemple dans l'acide cyclobutanedicarboxylique- 

* Les listes des facteurs de structure, des param&res thermiques 
anisotropes et des positions des atomes d'hydrog6ne ont 6t6 
d~pos~es au d6p6t d'archives de la British Library Lending Division 
(Supplementary Publication No. SUP 42220:15 pp.). On peut en 
obtenir des copies en s'adressant ~: The Executive Secretary, 
International Union of Crystallography, 5 Abbey Square, Chester 
CH1 2HU, Angleterre. 

1,3-trans (Adman & Margulis, 1968, et r6f'erences 
cities). 

L'atome d'azote est pyramidal, le m&hyle C(7) &ant 
en position trans par rapport au ph6nyle A. Les 
principaux angles de torsion traduisent la g6om&rie de 
la molecule. Les plans moyens des cycles aromatiques 
font des angles de 53 et 87 ° respectivement avec le 
cycle thiaz&idine, et de 54 ° entre-eux. 
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PAR ROBERT VIANI ET MICHI~LE COSSU 

Ddpartement de Physique, Facultd des Sciences, UniversiM Nationale de C6te d'Ivoire, 04 BP 322 Abidjan 04, 
C6te d'Ivoire 

JACQUES LAPASSET 

Laboratoire de Mindralogie-Cristallographie associd au CNRS (LA 233), Universit~ de Montpellier II, place E. 
Bataillon, 34060 Montpellier, CEDEX, France 

ET JEAN-PIERRE AYCARD ET HUBERT BODOT 

Laboratoire de Chimie Organique Structurale, Universitd de Provence, Centre de Saint-Jdr6me, 13397 Marseille 
CEDEX 13, France 

(ReGt le 4 janvier 1983, aceeptd le 1 mai 1985) 

Abstract. M r = 184.281, monoclinic, C2/c, a = 
21.583(8), b = 7 . 8 2 1 ( 4 ) ,  c = 1 3 . 6 1 8 ( 6 ) A ,  f l =  
99.78 (4) °, V -  2265 (3)/k 3, Z =  8, Om= 1.06 (2), 
D x =  1.081 Mg m -a, 2(Cu K~) = 1.5418/k, /t(Cu K~) 
= 0.578 mm -1, F(000) = 816, T =  293 K, final R = 
0.064 for 1511 reflexions. The molecular structure 
shows that the ring adopts a chair conformation, which 
is only slightly distorted by the interaction between the 
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tert-butyl and the carboxyl groups; the conformation of 
the carboxyl group is governed by intramolecular 
non-bonded interactions. 

Introduction. Les six precedents m~moires de cette s~rie 
ont &~ consacr~s/l l'&ude cristallographique de d~riv~s 
du tert-butyl-3 cyclohex~ne ayant un substituant en 
position 4 soit trans (Cossu, Viani & Lapasset, 1981; 
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