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and C, boat) isolated from epigeal Sophora 
flavescens, and isolation of a ClsH22N20 compound, 
de-N-oxidized derivative of A13'la-dehydroso- 
phoridine N-oxide (apparently 5fl,6a,7fl,llfl; m.p. 
356-357 K; [a ]D 76.8 ° ) have been reported 
(Morinaga, Ueno, Fukushima, Namikoshi, Iitaka & 
Okuda, 1978; Ueno, Morinaga, Fukushima & 
Okuda, 1976), as well as isolation and physical con- 
stants of (5a,6a,7a, l lfl)-AI3"14-(-)-sophocarpine 
monohydrate (m.p. 327 K; [a]D -29.4 °) and its 
chemical conversion to (+)-matrine (Okuda, 
Kamata, Tsuda & Murakoshi, 1962). 
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Structure Cristalline d'un N-Azaarylphtalimide/i Activit6 Anti-inflammatoire, 
le 2-(4,6-Dim6thylpyridin-2-yl)-2,3-dihydro- 1H-isoindole- 1,3-dione 
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Abstract. C15H~2N202, M, = 252.3, triclinic, P1, a = 
7.7464 (4), b = 12.214 (1), c = 7.8813 (9) A, a = 
88.78 (1), /3 = 119.255 (6), 9'= 103.803 (7) °, V= 
627.8 (2) A 3, z = 2, Dx = 1.334 Mg m-3, A(Cu Kff) 
=1.5418A, / z=0 .70mm-~,  F(000)=264, T =  
294 (1) K, R = 0.031 for 1413 independent observed 
reflections. The pyridyl ring is planar and the iso- 
indolyl group approximately planar. The least- 
squares planes of the two rings make an angle of 
69.17 (5)°; the whole molecule is therefore not planar 
as was suggested by ~H NMR study. The bond 
lengths and angles agree with published values for 
similar compounds. The crystal structure was solved 
in order to obtain an exact knowledge of the molecu- 
lar geometry. 

Partie exp6rimentale. Cristal obtenu par attaque 
nuclrophile de la 6-amino-2,4-1utidine sur l'anhy- 
dride phtalique, au reflux de l'acide ac&ique, en 
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prrsence d'anhydride ac&ique et d'ac&ate de sodium 
anhydre. Produit recristallis6 dans l'&hanol. Cristal 
approximativement parallrlrpiprdique: 0,30 x 0,25 × 
0,14 mm. Dimensions de la maille d&erminres avec 
25 rrflexions telles que 13,91 _< 0 _<_ 47,31 °. Diffrac- 
tomrtre Enraf-Nonius CAD-4. Balayage 0/20 
d'amplitude s (o) = 1,10 + 0,14tg0. 0,023 < (sinO)/A 
_<0,609A -l,  0 < h < 9 ,  . . . . . .  - 1 4 < k < 1 4 ,  - 9 < 1 < 8 .  
Rrflexions de contr61e de l'intensitr: 10,0,1, 403 et 
403. Variations non significatives de I. 2361 
rrflexions indrpendantes mesurres, 948 inobservres 
[I < 3 tr(l)]. M&hodes directes, programme 
MULTAN11/82 (Main, Fiske, Hull, Lessinger, Ger- 
main, Declercq & Woolfson, 1982). H des CH3, srrie 
de Fourier des AF; autres H: positions calculres. 
Affinement bas6 sur les F, programme fi matrice 
compl&e. Facteurs de diffusion des International 
Tables for X-ray Crystallography (1974, Tome IV, 
pp. 99, 149). Param&res affinrs: x, y, z de tous les 
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atomes et/30, de C, N et O. R = 0,031, wR = 0,043, S 
= 1,05,  w = 1/(1 + 0,3Fo),  (A/Or )max  = 0 , 0 5 ,  A p m a x  = 

0,13  (3), Apm~n = - 0 , 1 4  (3) e /~-3,  g (coefficient 
d ' e x t i n c t i o n  s e c o n d a i r e  isotrope) = 8,6  (4)  x 10 -6 .  
Programmes de calcul du syst~me SDP (B. A. Frenz 
& Associates, Inc., 1982). Fig. 1 et 2: ORTEPII 
(Johnson, 1976). 

Les coordonnres atomiques relatives et les facteurs 
de temprrature isotropes 6quivalents sont rassemblrs 
dans le Tableau 1,* les longueurs et les angles des 
liaisons dans le Tableau 2. La Fig. 1 reprrsente la 
molrcule et la Fig. 2 la structure vue selon [100]. Les 
noms des atoms sont indiqurs sur la Fig. 1. 

Litt6rature assoei6e. Contribution ~ l'rtude des 
d~rivrs de la dihydro-2,3-1H-isoindolone-1 (Floc'h, 

* Les listes des facteurs de structure observrs et calculrs, des 
coefficients d'agitation thermique anisotrope, des coordonnres des 
atoms d'hydro#ne, des distances C--H,  des angles de torsion, des 
distances interatomiques intermolrculaires, et des 6quations des 
plans moyens et des distances des atomes ~i ces plans ont 6t6 
drposres aux archives de la British Library Document Supply 
Centre (Supplementary Publication No. SUP 55224:17 pp.). On 
peut en obtenir des copies en s'adressant ~i: The Technical Editor, 
International Union of Crystallography, 5 Abbey Square, Chester 
CH1 2HU, Angleterre. [Rrfrrence de CIF: PA0274] 

~ N ( 1 )  I 0(19} LC(10) ~ ) 

L~C(15) ..... ~-~C'(13) 

Fig. 1. Dessin de la mol6cule vue en perspective et num6ros 
attribu6s h ses atomes. 

Tableau 1. Coordonndes atomiques relatives, facteurs 
de tempdrature isotropes dquivalents et dcarts-type 

B~q = (4/3)[/311a 2 + flz~b 2 + fl336 a + fll2ab(cosy) + fli3ac(cos~) 
+ t~bc(cosa)]. 

x y z B~q(h 2) 
N(I) 0,2403 (2) 0,7066 (1) 0,0099 (2) 3,76 (3) 
C(2) 0,3608 (2) 0,6642 (2) 0,1689 (2) 3,19 (4) 
C(3) 0,3763 (2) 0,5545 (2) 0,1755 (2) 3,56 (4) 
C(4) 0,2565 (2) 0,4810 (2) 0,0037 (3) 3,79 (4) 
C(5) 0,1306 (3) 0,5237 (2) -0,1619 (3) 4,13 (4) 
C(6) 0,1246 (3) 0,6357 (2) -0,1564 (2) 4,04 (4) 
N(7) 0,4769 (2) 0,7433 (1) 0,3435 (2) 3,38 (3) 
C(8) 0,6266 (2) 0,8431 (2) 0,3690 (2) 3,37 (4) 
(2(9) 0,6771 (2) 0,9076 (1) 0,5518 (2) 3,15 (4) 
C(10) 0,8118 (3) 1,0124 (2) 0,6428 (3) 4,13 (5) 
C(I 1) 0,8210 (3) 1,0544 (2) 0,8097 (3) 4,45 (5) 
C(12) 0,7019 (3) 0,9932 (2) 0,8842 (3) 4,35 (5) 
C(13) 0,5706 (3) 0,8870 (2) 0,7946 (2) 4,08 (5) 
C(14) 0,5604 (2) 0,8464 (2) 0,6265 (2) 3,28 (4) 
C(15) 0,4304 (3) 0,7396 (2) 0,4945 (2) 3,75 (4) 
O(16) 0,3093 (2) 0,6627 (1) 0,5084 (2) 6,04 (4) 
C(17) 0,2639 (3) 0,3593 (2) 0,0004 (3) 5,60 (6) 
C(18)  -0,0119 (3) 0,6847 (2) -0,3325 (3) 6,26 (7) 
O(19) 0,6956 (2) 0,8657 (1) 0,2615 (2) 4,93 (3) 

Tableau 2. Longueurs (A), angles des liaisons 
dearts-type 

N(1)---C(2) 1.331 (2) C(8)---C(9) 1,483 (3) 
N(1)--C(6) 1,342 (2) C(8)---O(19) 1,201 (3) 
C(2)--C(3) 1,370 (3) C(9)---C(10) 1,382 (2) 
C(2)---N(7) 1,438 (2) C(9)---C(14) 1,379 (3) 
C(3)--C(4) 1,388 (2) C(10)--C(1 I) 1,385 (4) 
C(4)--C(5) 1,377 (2) C(I I)--42(12) 1,391 (3) 
C(4)--C(17) 1,503 (3) C(12)--C(13) 1,387 (2) 
C(5)--C(6) 1,382 (3) C(13)--C(14) 1,384 (3) 
C(6)--C(18) 1,495 (3) C(14)--C(15) 1,484 (2) 
N(7)--C(8) 1,407 (2) C(15)---O(16) 1,204 (3) 
N(7)--C(I 5) 1,399 (3) 

C(2)--N(1)--C(6) 117,0 (2) N(7)---C(8)--O(19) 124,7 (2) 
N(1)--C(2)--C(3) 125,2 (1) C(9)--C(8)--O(19) 129,8 (2) 
N(1)---C(2)---N(7) 114,4 (2) C(8)---C(9)--C(10) 129,8 (2) 
C(3)--C(2)---N(7) 120,4 (1) C(8)--C(9)--C(14) 108,7 (I) 
C(2)--C(3)--C(4) 117,9 (1) C(10)--C(9)---C(14) 121,5 (2) 
C(3)--C(4)--C(5) 117,5 (2) C(9)--C(10)--C(I 1) 117,1 (2) 
C(3)--C(4)--C(17) 120,9 (2) C(10)--C(11)--C(12) 121,5 (2) 
C(5)--C(4)--C(17) 121,6 (2) C(I 1)--C(12)--C(13) 121,0 (2) 
C(4)--C(5)--C(6) 121,0 (2) C(12)--~13)--C(14) 117,0 (2) 
N(1)--C(6)--C(5) 121,4 (2) C(9)--C(14)---C(13) 121,8 (2) 
N(1)---C(6)--C(18) 116,1 (2) C(9)--C(14)--C(15) 108,3 (2) 
C(5)---C(6)---C(18) 122,5 (2) C(13)---C(14)--C(15) 129,8 (2) 
C(2)--N(7)--C(8) 124,3 (2) N(7)---C(15)--C(14) 105,9 (2) 
C(2)---N(7)--C(15) 123,3 (1) N(7)---C(15)--O(16) 124,8 (2) 
C(8)---N(7)--C(15) 111,6 (1) C(14)--C(15)--O(16) 129,4 (2) 
N(7)----C(8)---C(9) 105,5 (2) 

(°) et 

Fig. 2. Dessin de la structure vue selon [100]. 

1979). Structure cristalline du N-(4,6-dimrthylpyri- 
din-2-yl)benzamide (Rodier, Piessard, Le Baut & 
Michelet, 1986). 

R6f6rences 

B. A. FRENZ & ASSOCIATES, INC. (1982). SDP Structure 
Determination Package. College Station, Texas, EU. 

FLOC'I-I, R. (1979). Thrse de Doctorat 6s Sciences pharma- 
ceutiques, Univ. de Nantes, France. 

JOHNSON, C. K. (1976). ORTEPII. Rapport ORNL-5138. Oak 
Ridge National Laboratory, Tennessee, EU. 

MAIN, P., FISKE, S. J., HULL, S. E., LESSINGER, L., GERMAIN, G., 
DECLERCQ, J.=P. & WOOLFSON, i .  M.  (1982). M U L T A N l l / 8 2 .  
A System of  Computer Programs for the Automatic Solution of  
Crystal Structures from X-ray Diffraction Data. Univ. de York, 
Angleterre, et de Louvain, Belgique. 

RODIER, N., PIESSARD, S., LE BAUT, G. & MICHELET, A. (1986). 
Bull. Soc. Chim. Fr. pp. 418-422. 


