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Abstract.  C15H25NO552, Mr = 363"5, monoclinic, P21, 
a = 9"803 (5), b = 10-50 (1), c = 10"090 (3) A, fl = 
116-38 (3) °, V =  930 (2) A 3, Z = 2, Dx = 
1.297 Mg m -3, A(Mo K~) = 0.7107 A, /z = 
0.295 mm -~, F(000) = 388, T =  294 (1) K, R = 0-042 
for 1380 independent  observed refections.  As 
expected, the dimethyldi th iocarbamoyl  group is 
approximate ly  planar.  In this group, the shortest 
C - - S  and C - - N  distances, 1.658 (5) and 1-321 (6) A 
respectively, indicate the presence of  a delocalized 
orbital. One of  the two five-membered rings (A ring) 
has an envelope form and the other  (C ring) a 
half-chair form. The pyranosyl  ring has a skew-boat  
conformat ion.  The cohesion of  the structure is due to 
van der Waals  interactions. 

Part ie  exl~rimentale.  Cristal approximat ivement  
paral l r l rpiprdique:  0,24 x 0,32 x 0,40 mm. Diffrac- 
tom~tre  Enra f -Non ius  CAD-4.  Dimensions de la 

maille dr terminres  sur monocris tal  avec 25 rrflexions 
telles Aque_~_ 7,08 _< 0 _< 13,01 °. 0,039 -< (sin0)/A _< 
0,639 Balayage 0/20 d 'ampl i tude s(°) = 0,80 + 
0,35tg0. 0_<h_<12,  0 _ k _ < 1 3 ,  - 1 2 _ < l _ < l l .  
Rrflexions de contr61e de l ' intensitr: 304, 122 et 7412. 
Variat ions non significatives de I au cours des 
mesures, tr(1)/I moyen (contr61e): 0,0068. 2144 
rbflexions indrpendantes  mesurres,  764 inobservres 
[I < 2tr(/)]. Mr thodes  directes, p rogramme 
MULTAN11/82  (Main, Fiske, Hull, Lessinger, Ger- 
main,  Declercq & Woolfson,  1982) et srrie de Fou-  
rier des AF. Affinement bas6 sur les F, p rogramme fi 
matrice complrte.  Facteurs  de diffusion des Interna- 
tional Tables for X-ray Crystallography (1974, Tome 
IV, pp. 99, 149). Paramr t res  affinrs: coordonnres  de 
tous les atomes et f l~de  S, O, N e t  C. B(H) = B+q de 
l ' a tome li6 ~ H + 1 A 2. R = 0,042, wR = 0,040, w = 
1/tr2(F), S = 1,19, (A/O')max = 0.05, lAp[max = 
0,21 (5) e A-3 .  Le pic rrsiduel le plus 61ev~ se t rouve 
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Tableau 1. Coordonndes atomiques relatives, facteurs 
de tempdrature isotropes dquivalents et dcarts-type 

Baq = 4/3(#, ,a 2 + #22b 2 + #33 C2 -{- #,zabcos)' 
+ #,3accos# + #23bccoso 0. 

x y z Beq(.~, 2) 
C(1) 0,7679 (4) 0,750* 1,0184 (5) 3,6 (1) 
C(2) 0,8041 (4) 0,8684 (5) 1,1147 (4) 3,2 (1) 
C(3) 0,9597 (4) 0,9273 (5) 1,1561 (4) 3,02 (9) 
C(4) 1,0079 (4) 0,9269 (5) 1,0315 (4) 2,98 (9) 
C(5) 0,9037 (4) 0,8487 (4) 0,9000 (4) 2,70 (9) 
0(6) 0,8626 (3) 0,7334 (3) 0,9487 (3) 3,32 (7) 
0(7) 0,6151 (3) 0,7675 (4) 0,9127 (4) 4,72 (9) 
0(8) 0,6933 (3) 0,9592 (3) 1,0238 (3) 3,66 (7) 
C(9) 0,5599 (4) 0,8886 (6) 0,9353 (5) 4,4 (1) 
C(10) 0,4628 (5) 0,8672 (7) 1,0159 (6) 6,0 (2) 
C(I 1) 0,4769 (5) 0,9560 (7) 0,7888 (6) 6,0 (2) 
O(12) 1,0698 (3) 0,8506 (4) i,2689 (3) 4,19 (8) 
O(13) 1,1557 (3) 0,8702 (4) 1,0975 (3) 4,15 (8) 
C(14) 1,2072 (4) 0,8601 (5) 1,2513 (4) 3,8 (I) 
C(15) 1,2949 (6) 0,7382 (6) 1,3044 (6) 6,1 (2) 
C(16) 1,2965 (5) 0,9761 (6) 1,3283 (6) 5,0 (1) 
C(! 7) 0,9790 (4) 0,8042 (5) 0,8037 (4) 3,2 (I) 
S(18) 1,0318 (1) 0,9325 (2) 0,7196 (I) 3,38 (2) 
C(19) 0,8622 (4) 0,9635 (5) 0,5555 (4) 3,4 (1) 
S(20) 0,7080 (1) 0,8731 (2) 0,5013 (2) 5,14 (3) 
N(21) 0,8739 (4) 1,0632 (4) 0,4814 (4) 4,1 (1) 
C(22) 1,0130 (7) 1,1365 (6) 0,5274 (5) 5,7 (1) 
C(23) 0,7436 (7) 1,1099 (6) 0,3513 (6) 6,0 (2) 

* Coordonn~e choisie arbitrairement. 

au voisinage de C(23). Programme de calcul du 
syst6me SDP (B. A. Frenz & Associates, Inc., 1982). 
Fig. 1 et 2: ORTEPII (Johnson, 1976). Angles de 
torsion: ORFFE (Busing, Martin & Levy, 1964). 
Ordinateur DEC PDP11/44. 

La configuration adopt6e pour la mol6cule du 
compos6 6tudi6 est celle qui a 6t6 &ablie pour le 
groupement correspondant dans le cis-dichloro[N,N- 
di6thyldithiocarbamoyl-6 d6soxy-6 dioxoisopro- 
pylid6ne- 1,2: 3,4ce-o-galactopyrannose]platine(I I) 
ac6tone (Julien, Ronco, Lemay, Khodadad & 
Rodier, 1991). 

Les coordonn6es atomiques relatives et les facteurs 
de temp6rature isotropes 6quivalents sont rapport6s 
dans le Tableau 1, les longueurs et les angles des 
liaisons dans le Tableau 2.* La Fig. 1 repr6sente la 
mol6cule et la Fig. 2 la structure vue selon [010]. Les 
num6ros attribu6s aux atomes sont indiqu6s sur la 
Fig. 1. 

Litt6rature associ6e. Longueurs des liaisons dans les 
compos6s organiques (Allen, Kennard, Watson, 
Brammer, Orpen & Taylor, 1987). Structure du 

* Les listes des facteurs de structure, des coefficients d'agitation 
thermique anisotrope, des coordonn6es des atomes d'hydrog6ne, 
des angles de torsion, des distances des atomes aux plans moyens, 
des distances C- -H  et des distances interatomiques intermol6cu- 
iaires ont ~t~ d~pos~e aux archives de la British Library Docu- 
ment Supply Centre (Supplementary Publication No. SUP 53797: 
16 pp.). On peut en obtenir des copies en s'adressant /t: The 
Technical Editor, International Union of Crystallography, 5 
Abbey Square, Chester CHI 2HU, Angleterre. 

Table 2. Longueurs (A), angles des lh~isons (o) et 
dcarts-type 

C(1)--C(2) 1,520 (5) 
C(1)--O(6) 1,403 (6) 
C(1)~O(7) 1,412 (4) 
C(2)--C(3) 1,523 (6) 
C(2)--O(8) 1,430 (5) 
C(3)--C(4) 1,528 (7) 
C(3)---O(12) 1,421 (5) 
C(4}---C(5) 1,508 (5) 
C(4)---O(13) 1,428 (5) 
C(5)---O(6) 1,430 (6) 
c(5)---c(17) 1,531 (7) 
0(7)--c(9) 1,439 (7) 
0(8)---c(9) 1,421 (5) 

c(2)--c(1)--0(6) i13,8 
C(2)--C( 1 )--0(7) 104,1 
O(6)--C(1)---O(7) 110,7 
C(1)---C(2)--C(3) 115,4 
C(1)--C(2)---O(8) 103,9 
C(3)---C(2)--O(8) 106,7 
C(2)---C(3)--C(4) 114,3 
C(2)---C(3)--O(12) 107,5 
C(4)--C(3)--O(12) 104,7 
C(3)---C(4)---C(5) 112,9 
C(3)--C(4)--O(13) 103,8 
C(5)---C(4)--O(i 3) 109,5 
C(4)--C(5)--O(6) 110,0 
C(4)---C(5)--C(17) 113,3 
O(6)--C(5)--C(17) 104,4 
C(1 }--O(6)--C(5) 114,7 
C( 1 )---O(7)--C(9) 110,0 
C(2)--O(8)--C(9) 106,2 
O(7)--C(9)--O(8) 104,8 
O(7)---C(9)---C(10) 108,9 

C(9)--C(10) 1,519 (8) 
C(9)--C(11) 1,510 (7) 
O(12)--C(14) 1,438 (6) 
O(13)--C(14) 1,407 (5) 
C(14)--C(15) 1,501 (8) 
C(14)---C(16) 1,500 (7) 
C(17)--S(I 8) 1,788 (5) 
S(I 8)---C(19) i,779 (3) 
C(l 9)--S(20) 1,658 (5) 
C(19)---N(21) 1,321 (6) 
N(21)--C(22) 1,451 (7) 
N(21)--C(23) 1,451 (6) 

(3) O(7)---C(9)---C(11) 109,7 (4) 
(3) O(8)---C(9)---C(10) 111,2 (4) 
(4) O(8)---C(9)---C(11) 108,3 (5) 
(4) C( 10)---C(9)--C( 1 ! ) 113,6 (4) 
(3) C(3)---O(I 2)----C(14) 106,4 (3) 
(4) C(4)---O(13)---C(14) 109,8 (3) 
(3) O(12)--C(14)---O(13) 104,2 (3) 
(4) O(12)--C(14)---C(15) 108,4 (5) 
(4) O(12)--C(14)---C(16) 110,8 (4) 
(4) O(13)--C(14)--C(15) 109,0 (4) 
(3) O(13)---C(14)---C(16) 110,5 (4) 
(4) C(15)--C(14)--C(16) 113,4 (3) 
(3) C(5)--C(17)--S(18) 113,2 (3) 
(3) C(I 7)--S(18)--C(19) 103,4 (2) 
(4) S(18)---C(19)--S(20) 122,7 (3) 
(3) S(18)--C(19)--N(21) 113,0 (3) 
(3) S(20)--C(19)---N(21) 124,2 (3) 
(4) C(19)--N(21)---C(22) 123,1 (3) 
(3) C(19)--N(21)--C(23) 121,2 (4) 
(5) C(22)--N(21)--C(23) !15,7 (5) 
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Fig. 1. Dessin de ia mol6cule vue en perspective et num6ros 
attribu6s fi ses atomes. 

dichloro-6,6 d6soxy-6 di-O-isopropylid+ne-l,2:3,4- 
(C-5-S)-C-m6thyl6ne-5,6 a-D-galactopyrannose (Aub- 
ry, Protas, Duchaussoy, Di Cesaree & Gross, 
1981). 
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Fig. 2. Dessin de la structure ~e scion [010]. 
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Abstract.  CI9H22N205 S, M r = 390"5, monoclinic,  P2~, 
a = 10"392 (2), b = 18-373 (2), c = 10-622 (1) A, /3 = 
103-73 (1) °, V = 1970"2 (5) A 3, Z = 4, Dx = 
1"32 Mg m -3, A(Cu Ka)  = 1-54178 A, /z = 
1-701 m m -  i, F(000) = 824, T = 296 K, R = 0-0411 
for 2254 observed reflections. The asymmetr ic  u n i t  
contains two crystal lographically independent  
molecules. The structure is stabilized by an  intra- 
molecular  hydrogen bond between the amide N - - H  
and  the sulfoxide S - - O  [H(44A). . .O(8A)=2.14,  
H(44B)---O(8B) = 2-19 A]. The geometry of  the two 
independent  molecules is identical except for small  
differences of  bond  lengths and angles. The distances 
and  angles of  the penicillin rings agree well with 
those observed in other penicillin sulfoxide 
molecules. 

Experimental.  Transparent  needle f rom toluene/ 
hexane, m.p. 409 K, dimensions 0.13 x 0-16 x 
0 . 25mm,  Rigaku A F C 5 R  diffractometer,  lattice 
parameters  determined from 25 reflections (53.31 < 

* To whom correspondence should be addressed. 
t Present address: Department of Biochemistry and Molecular 

Biophysics, Columbia University College of Physicians and 
Surgeons, New York, New York 10032, USA. 
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Fig. 1. A perspective view of the two molecules in the asymmetric 
unit. 
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