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Abstract. C13HlINOS2, M,=261"36,  monoclinic, 
P2Jn (second setting), a = 7.600 (2), b = 14-581 (~!,, 
c = 1 1 . 1 3 8 ( 5 ) A ,  /~=93 .25(3 )  °, V=1232 .3 (1 )  
Z = 4, Dx = 1.41, Dm= 1.38 Mg m -3, ,~(Mo Ka) = 
0.7107 A, /z  = 0.375 mm-1,  F(000) = 544, room tem- 
perature, R = 0.046 for 1633 independent reflections 
[ I >  3t r(/)]. The title compound consists of a 
seven-membered thiazepine ring fused to a benzene 
ring and substituted by a 3-thienyl ring. As expected, 
the 1,5-benzothiazepine ring is not planar; the 
dihedral angle between the benzene and thienyl rings 
is 46.5 (1) °. The molecules are linked together by 
N(5)-- -H(N5) ' . 'O(-  x, 1 - y,2 - z) hydrogen bonds 
[2.862 (4) A; 172 (4)°]. 

Partie exp&imentale. Masse volumique par flottai- 
son. Cristal prismatique, 0,22 x 0,30 x 0,38 mm. 
Dimensions de la maille d&erminres sur monocristal 
~t partir de 25 rrflexions telles que 3,08 _< O _< 171,71 °. 
Diffractomrtre Syntex-Nicolet P3F (20 _< 60°); - 12 
_< h _< 12; 0 _< k < 22; 0 _< l _< 16. Rrflexions de con- 
trrle 3i0, 130; tr(1)/I contrrle = 0,02. 3740 rrflexions 
indrpendantes mesurres, 1633 observres [ I >  3tr(/)]. 
Pas de correction d'absorption. M&hodes directes, 

0108-2701/90/081560-02503.00 

programme M U L T A N 8 0  (Main, Fiske, Hull, 
Lessinger, Germain, Declercq & Woolfson, 1980). 
Coordonnres des H: srrie de Fourier des AF. Fac- 
teurs de diffusion des International Tables for  X-ray 
Crystallography (1974). Affinement sur F. Paramr- 
tres affinrs: x,y,z de tous les atomes et U~ de O, N, 
C et S. R = 0,046; wR = 0,050, w = 1/tr(F), S = 1,9. 
(AAr)m~x = 1,6 [valeur observre pour H(32)]. 

(A/o')moyen = 0,11; IAplm~x = 0,24 e A -3.  Programme 
de calcul O R X F L S  de Busing (1971). Calcul des 
angles dirdres, programme BP7C (Ito & Sugawara, 
1983). Dessin de la molrcule (Fig. 1) et vue strrro- 
scopique du contenu de la maille (Fig. 2), pro- 
gramme ORTEPII  (Johnson, 1976). 

Les param&res atomiques sont rassemblrs dans le 
Tableau 1, les distances et les angles dans le Tableau 
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Tableau 1. Coordonndes atomiques relatives et fac- 
teurs de tempdrature dquivalents B~q 

B~q = (8"~r2/3)Y ,Y.jU~,* afla,.aj. 

x y z B~ (A 2) 
S(I) 0,5025 (I) 0,47240 (6) 0,78878 (9) 3,51 (4) 
C(2) 0,5108 (4) 0,3804 (2) 0,9021 (3) 3,1 (2) 
C(3) 0,3263 (4) 0,3412 (3) 0,9361 (4) 3,4 (2) 
C(4) 0,1956 (4) 0,4127 (2) 0,9615 (3) 3,3 (2) 
O 0,1591 (3) 0,4336 (2) 1,0654 (2) 4,5 (1) 
N(5) 0,1147 (3) 0,4497 (2) 0,8670 (3) 3,3 (2) 
C(6) 0,0066 (5) 0,4117 (3) 0,6678 (3) 3,8 (2) 
C(7) 0,0364 (5) 0,3972 (3) 0,5469 (4) 4,3 (2) 
C(8) 0,2061 (6) 0,3997 (3) 0,5021 (4) 4,3 (2) 
C(9) 0,3460 (5) 0,4174 (3) 0,5768 (3) 3,7 (2) 
C(10) 0,3194 (4) 0,4343 (2) 0,7001 (3) 3,0 (2) 
C(1 I) 0,1482 (4) 0,4313 (2) 0,7439 (3) 2,9 (2) 
S(21) 0,8825 (I) 0,19999 (8) 0,8525 (1) 4,96 (6) 
C(22) 0,7816 (5) 0,2897 (3) 0,9163 (3) 3,7 (2) 
C(23) 0,6268 (4) 0,3060 (2) 0,8629 (3) 2,9 (2) 
C(24) 0,5901 (5) 0,2429 (3) 0,7681 (4) 3,9 (2) 
C(25) 0,7185 (5) 0,1807 (3) 0,7515 (3) 3,7 (2) 

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

S(1)--C(2) 1,845 (4) C(7)----C(8) 1,381 (5) 
S(I)---C(10) 1,770 (3) C(8)----C(9) 1,363 (5) 
C(2)---C(3) 1,531 (5) C(9)--C(10) 1,411 (5) 
C(2)---C(23) 1,502 (5) C(10)---C(I 1) 1,388 (4) 
C(3)---C(4) 1,507 (5) S(21)--C(22) 1,708 (4) 
C(4)--O 1,233 (4) S(21)---C(25) 1,691 (4) 
C(4)---N(5) 1,347 (5) C(22)---C(23) 1,351 (5) 
N(5)--C(I 1) 1,423 (4) C(23)----C(24) 1,418 (5) 
C(6)--C(7) 1,384 (5) C(24)--C(25) 1,383 (5) 
C(6)--C(11) 1,387 (5) 

C(2)--S(1)---C(10) 102,3 (2) S(I)--C(10)---C(9) 118,7 
S(1)--C(2)--C(3) I I 1,9 (2) S(I)--C(10)--C(1 l) 122,2 
S(1)---C(2)---C(23) I I 1,8 (2) C(9)--C(10)--C(I 1) 118,7 
C(3)--C(2)--C(23) 111,4 (3) N(5)--C(I 1)--C(6) i 18,9 
C(2)--C(3)--C(4) 114,4 (3) N(5)---C(1 l)---C00) 120,7 
C(3)---C(4)--N(5) i 17,7 (3) C(6)--C(1 l)---C00) 120,4 
C(3)---C(4)--O 120,9 (3) C(22)--S(21)---C(25) 92,6 
N(5)---C(4)--O 121,3 (3) S(21)---C(22)---C(23) 112,6 
C(4)--N(5)---C(1 l) 125,9 (3) C(2)---C(23)--C(22) i 23,5 
C(7)---C(6)---C(11) I i 9,6 (4) C(2)---C(23)--C(24) 125,7 
C(6)--C(7)---C(8) 120,5 (4) C(22)---C(23)---C(24) 110,8 
C(7)---C(8)---C(9) 120,1 (4) C(23)---C(24)--C(25) I 13,9 
C(8)---C(9)--C(10) 120,6 (3) S(21 )---C(25)--C(24) 1 I0,0 
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Fig. 1. Dessin de la mol6cule. 

2.* La Fig. 1 montre que dans le cycle thiazepine, les 
atomes C(2), C(3) et C(4) sont situ6s d'un m6me c6t6 
du 'plan moyen' d6fini par le contour S(1), C(10), 
C(11) et N(5). 

Litt6rature associ6e. Les distances interatomiques et 
les angles darts le cycle dihydro-2,3 5H-benzo- 
thiaz6pine-l,5 one-4 sont en bon accord avec les 
valeurs observ6es par Koji6-Prodi6, Ru~i6-Torog, 
Sunji6, Decorte & Moimas (1984), compte tenu du 
mode d'hybridation et des contraintes g6om6triques 
d'un cycle 5. sept atomes. 

* Les listes des facteurs de structure, des facteurs d'agitation 
thermique anisotrope des param6ters des atomes d'hydrog6ne, des 
distances C - - H  et N - - H ,  des distances de van der Waals et des 
angles de torsion ont 6t6 d6pos6es au d6p6t d'archives de la British 
Library Document Supply Centre (Supplementary Publication 
No. SUP 52684:15 pp.). On peut en obtenir des copies en 
s'adressant fi: The Technical Editor, International Union of Crys- 
tallography, 5 Abbey Square, Chester CH1 2HU, Angleterre. 

" 4  qc ~ 

Fig. 2. Vue st6r6oscopique selon a du contenu de la maille. 
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