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then finally in t ramolecular  dithiane anion addit ion at  
the 2-C position. 

o o 
+ ~ L i  CO2Me ~ ~ C-O~Ms~Li+ H 

Me S S 

(~)-.__. . ~  

M~ o ( 6 )  M~ 0 

We thank  the S E R C  for funds for the purchase of  
the Rigaku  A F C - S R  diffractometer.  

References 

BALDWIN, J. E. & DUPONT, W. A. (1980). Tetrahedron Lett. 21, 
1881-1882. 

BROWN, C. & SARGENT, M. V. (1969). J. Chem. Soc. C, pp. 
1818-1820. 

CROMER, D. T. (1974). In International Tables for X-ray Crystal- 
lography, Vol. IV. Birmingham: Kynoch Press. (Present distri- 
butor Kluwer Academic Publishers, Dordrecht.) 

CROMER, D. T. & WABER, J. T. (1974). In International Tables for 
X-ray Crystallography, Vol. IV. Birmingham: Kynoch Press. 
(Present distributor Kluwer Academic Publishers, Dordrecht.) 

GRmRA, R., RIGAT, L., ALVAREZ, M. & JOULE, J. A. (1992). J. 
Chem. Soc. Perkin Trans. l, pp. 1223-1227. 

IBERS, J. A. & HAMILTON, W. C. (1964). Acta Cryst. 17, 781-782. 
Molecular Structure Corporation (1985). TEXSAN. TEXRAY 

Structure Analysis Package. MSC, 3200A Research Forest 
Drive, The Woodlands, TX 77381, USA. 

MOTHERWELL, W. D. S. t~ CLEGG, W. (1978). PLUTO. Program 
for plotting molecular and crystal structures. Univ. of Cam- 
bridge, England. 

MPANGO, G. B., MAHALANABIS, K. K., MAHDAVI-DAMGHANI, Z. 
& SNIECKUS, V. (1980). Tetrahedron Left. 21, 4823-4826. 

SALAS, M., ALVAREZ, M. & JOULE, J. A. (1991). Heterocycles, 32, 
1391-1430. 

SHELDRICK, G. M. (1985). SHELXS86. In Crystallographic Com- 
puting 3, edited by G. M. SHELDRICK, C. K.RUGER • R. GOD- 
DARD, pp. 175-189. Oxford Univ. Press. 

TAMARU, Y., HARADA, T., IWAMOTO, H. & YOSHIDA, Z. (1978). J. 
Am. Chem. Soc. 100, 5221-5223. 

TAMARU, Y., HARADA, T. & YOSHIDA, Z. (1979). J. Am. Chem. 
Soc. 101, 1316-1318. 

WALKER, N. & STUART, D. (1983). Acta Cryst. A39, 158-166. 

Acta Cryst. (1992). C48, 2157-2160 

Structure du 2-Nitro-2'-diac6tamidobiph6nyle 

PAR J. P. REBOUL ET H. RAHAL 

Groupe d'Enseignement et de Recherche en Chimie Th(rapeutique, Organique et Physique, Facult( de 
Pharmacie, 27 Boulevard Jean Moulin, 13385 Marseille CEDE)(  5, France 

G. PI~PE 

Centre de Recherches sur les M~canismes de la Croissance Cristalline, Universitd d'Aix-Marseille III ,  
Campus Luminy, Case 913, 13288 Marseille CEDE)(  9, France 

Y. ODDON 

Laboratoire de Chimie Biorganique, Facultd des Sciences, 33 rue Louis Pasteur, 84000 Avignon, France 

D. SIRI ET J. P. ASTIER 

Centre de Recherches sur les Mdcanismes de la Croissance Cristalline, Universitd d'Aix-Marseille III,  
Campus Luminy, Case 913, 13288 Marseille CEDE)(  9, France 

ET J. C. SOYFER ET J. BARBE 

Groupe d'Enseignement et de Recherche en Chimie Th~rapeutique, Organique et Physique, Facult~ de 
Pharmacie, 27 Boulevard Jean Moulin, 13385 Marseille CEDE)(  5, France 

(Recu le 24 mai 1991, accept~ le 9 mars 1992) 

Abstract. 2-Diacetylamino-2 ' -ni t robiphenyl ,  C16H14 - 
N204, Mr = 298.3, monoclinic,  P2Ja,  a = 8.442 (3), b 
= 23.706 (7), c = 8.090 (2) A, /3 = 115.05 (4) °, V =  
1466.7 (7) A 3, z = 4, Dm = 1.34 (2), Dx = 

1.351 g c m  -3, A(Cu Ka) = 1.5418 A , / ~  = 8.32 c m -  1, 
F ( 0 0 0 ) = 6 2 4 ,  T = 2 9 3 K ,  R = 0 . 0 4 7  for 1102 
independent  reflections. The torsion angle between 
the benzene rings is 67.1 (6) °. Conformat iona l  

0108-2701/92/122157-04506.00 © 1992 International Union of Crystallography 
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parameters are calculated and compared to those of 
some other 2,2'-substituted biphenyl molecules. 

Introduction. La modflisation molfculaire de 
substances anti-H1 (Brouant & Barbe, 1992) a permis 
de prfciser l'angle d'616vation et la distance optimum 
entre les pharmacophores de cette sfrie. On a donc 
cherch6 fi prfciser l 'orientation relative des cycles du 
biphfnyle substitu6 en position 2 et 2' pour pouvoir 
ultfrieurement utiliser ce squelette comme support 
pour la synthfse de molfcules de flexibilit6 confor- 
mationnelle rfduite. 

La structure du 2-acftamido-2'-diac&amidobi- 
phfnyie ou ADB a rfcemment 6t6 rfsolue (Reboul, 
Pfpe, Sift, Oddon, Rahal, Soyfer & Barbe, 1992). On 
rapporte, ici les rfsultats structuraux obtenus avec le 
2-nitro-2'-diac&amidobiphfnyle ou NDB. 

N NO 2 

CH3/2 

NDB 

Pal'tie expfrimentale. Cristaux blancs de NDB sous 
forme parallflfpipfdique, obtenus par 6vaporation 
lente ~ la tempfrature de 273 K d'une solution 
d'&hanol saturfe en NDB. Le NDB a 6t6 synthftis6 
au laboratoire (Rahal, 1991). La masse volumique a 
6t6 mesurfe par flottaison du cristal dans un mflange 
eau/DMSO. Cristal isomftrique de 0 ,3mm de 
diam&re. Param&res cristallins affinfs sur diffrac- 
tom&re automatique fi quatre cercles CAD-4 Enraf-  
Nonius fi l'aide de 25 rfflexions indfpendantes 
tempfrature ambiante avec 0 < 0 < 45 ° en balayage 
0/20 avec une vitesse de 10 ° m i n - l  et une amplitude 

"-AO = (3,5 + 1,40tg0) °. Trois rfflexions de rfffrence 
381, 382 et 006; pas de dfviation significative fi 
l'enregistrement. Pas de correction d'absorption. 
9482 rfflexions mesurfes avec - 7  _< h _< 7, - 2 1  ___ k 
_< 21, - 7  _< l < 7; (sinO/A)m~x = 0,459/~-1; 1102 
r6flexions indfpendantes avec I > 30-(/). Corrections 
de Lorentz et de polarisation. Structure dfterminfe 
par les mfthodes directes (MULTAN80; Main, 
Fiske, Hull, Lessinger, Germain, Declercq & Woolf- 
son, 1980); paramftres affinfs par la m&hode des 
moindres carrfs de SHELX76 (Sheldrick, 1976); fac- 
teurs de diffusion de Cromer & Mann (1968) pour C 
et valeurs donnfes par Stewart, Davidson & Simpson 
(1965) pour H; atomes affectfs d e  facteurs 
d'agitation thermique anisotropes C; H (calculfs 
thforiquement) isotropes. Fonction Y, l lFol-IF~l[  2 
minimisfe; 199 param&res affinfs; R = 0,047; 

pondfration unitaire; S = 0,948; hauteurs des pics 
rfsiduels sur la Fourier difffrence Ap = 
___ 0,20 e/~-3;  (A/0.)max = 0,25.* 

Discussion. Les coordonnfes sont donnfes dans le 
Tableau 1, les distances, angles interatomiques et 
quelques angles de torsion dans le Tableau 2. La Fig. 
1 est une vue de la molfcule avec la numfrotat ion 
atomique adoptfe. La Fig. 2 est une projection 
molfculaire vue selon la liaison C(I')---C(1). 

La valeur du dfplacement maximum des atomes 
leur plan moyen (0,013/~) traduit la planfit6 de 
chacun des deux cycles aromatiques (A) et (B). 

Les atomes N(7) et N(7') sont respectivement fi 
0,110 (6) et 0.057 (4)/~ des plans moyens des cycles 
benzfniques sur lesquels ils sont grefffs. La somme 
des angles de valence autour des atomes N(7) et 
N(7') ~tant tr~s voisine de 360 ° traduit l'~tat d'hybft- 
dation sp 2 de ces deux atomes. 

D'une manifre gfnfrale, et afin de normaliser les 
positions relatives (twisting) de deux plans (X) et (Y), 
nous avons dffini un angle de torsion ~-(X, Y) fi partir 
de deux paires de pseudo-atomes, chaque paire 6tant 
spfcifique du plan moyen donn6 (X) ou (Y). Ainsi la 
paire de pseudo-atomes spfcifique de (X) est d 'une 
part, le centroide O1 des atomes dffinissant (X) et, 
d'autre part, l 'extrfmit6 NI d 'un vecteur de module 
1 ,~, perpendiculaire ~ X et passant par O1. Le plan 
moyen (Y) est ~ son tour caractfris6 d'une manifre 
analogue par une paire de pseudo-atomes 02 et N2. 
L'angle r(X,Y) est dffini comme &ant l'angle de 
torsion entre les pseudo-atomes N~,O~,O2,N2. 

Pour quantifier les dfformations causfes par les 
phfnomfnes d'encombrement stfrique nous avons 
envisag6 les cinq plans moyens (A),(B),(C),(D),(E) 
dffinis a partir des atomes suivants: plan (A) C(1---, 
6); plan (B) C(1'----6'); plan (C) N(7),O(8),O(9); 
plan (D) N(7'),C(8'),C(9'),O(10'); plan (E) 
N(7'),C(8"),C(9"),O(10"). 

On a ainsi pu constater que l 'encombrement 
stfrique dO aux substituants en position 2 et 2' 
entrainent des perturbations molfculaires notables: 

(i) Rotation des cycles benzfniques (A et B) autour 
de la liaison C(1)--C(I ' )  [r(A,B)= 67,1 (5)°]. 

(ii) Rotation du cycle benzfnique (A) et du groupe- 
ment nitro (C) autour de la liaison C(2)--N(7) 
[r(A,C) = -140,1  (6) ou 39,8 (6) ° (position symftri- 
que par rapport  au plan A)]. I1 est fi noter que l'angle 
de torsion homologue dans le p-nitrobiphfnyle ou 

* Les listes des facteurs de structure, des facteurs d'agitation 
thermique anisotrope, des param&res des atomes d'hydrogfne, des 
distances, angles et quelques angles de torsion faisant intervenir 
des atomes d'hydrogfne, et des plans moyens ont 6t6 dfposfes au 
dfpft d'archives de la British Library Document Supply Centre as 
(Supplementary Publication No. SUP 55289:13 pp.). On peut en 
obtenir des copies en s'adressant fi: The Technical Editor, Inter- 
national Union of Crystallography, 5 Abbey Square, Chester CH1 
2HU, Angleterre. 
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Tableau 1. Coordonn~es et facteurs d'agitation ther- 
mique ~quivalents (A 2) des atomes correspondant au 

squelette moldculaire, avec leurs dcarts-types 
Beq = ( 8 zr2 / 3 ) Y_,Y~jU, ja,* aj*a,.aj. 

x y z B~q 
C(I) 0,3849 (7) 0,4089 (2) 0,8489 (6) 2,3 (3) 
C(2) 0,2791 (6) 0,4564 (2) 0,7973 (7) 2,5 (3) 
C(3) 0,3233 (9) 0,5055 (3) 0,7346 (8) 3,6 (3) 
C(4) 0,4817 (9) 0,5082 (3) 0,7249 (8) 4,2 (3) 
C(5) 0,5936 (9) 0,4623 (3) 0,7790 (9) 4,4 (3) 
C(6) 0,5418 (8) 0,4139 (3) 0,8362 (9) 3,5 (4) 
N(7) 0,1130 (6) 0,4566 (2) 0,8182 (8) 3,4 (2) 
0(8) 0,1076 (5) 0,4348 (2) 0,9505 (6) 4,3 (2) 
0(9) - 0,0121 (6) 0,4801 (2) 0,6967 (7) 6,4 (3) 
C(I') 0,3371 (6) 0,3542 (2) 0,9082 (7) 2,1 (3) 
C(2") 0,2063 (6) 0,3193 (2) 0,7908 (7) 2,1 (3) 
C(Y) 0,1737 (8) 0,2677 (3) 0,8493 (9) 3,0 (3) 
C(4') 0,2698 (8) 0,2508 (3) 1,0275 (I0) 3,5 (3) 
C(5') 0,4003 (8) 0,2838 (3) 1,1456 (9) 3,4 (3) 
C(6') 0,4345 (8) 0,3351 (3) 1,0862 (9) 3,1 (4) 
N(7') 0,1090 (5) 0,3369 (2) 0,6013 (5) 2,3 (2) 
C(8") 0,2068 (8) 0,3379 (2) 0,4957 (7) 2,9 (3) 
C(9') 0,1442 (12) 0,3736 (4) 0,3270 (13) 5,3 (4) 
O(10") 0,3414 (5) 0,312t (2) 0,5482 (5) 4,5 (2) 
C(8") -0,0726 (7) 0,3455 (2) 0,5262 (9) 3,2 (3) 
C(9") -0,1633 (9) 0,3427 (4) 0,6491 (11) 4,5 (4) 
O(10") -0,1537 (5) 0,3541 (2) 0,3646 (6) 5,5 (3) 

Tableau 2. Distances (A) et angles &teratomiques (°) 
et quelques angles de torsion (o) avec leurs dcarts-type 

C(I)--C(2) 1,387 (6) C(I ')--C(I)--C(2) 125,0 (4) 
C(1)--C(6) 1,376 (7) C(2)--C(1)--C(6) 115,2 (4) 
C( I )--C(I ')  1,496 (6) C( l )--42( 1 ")--C(2") 122,9 (4) 
C(I')--C(2') 1,385 (6) C(1)--C(I')--C(6') 119,4 (4) 
C(I')--C(6") 1,397 (7) C(1)---C(2)---C(3) 123,7 (4) 
C(2)--C(3) 1,383 (7) C(I)--C(2)--N(7) 119,2 (4) 
C(2)--N(7) 1,482 (6) C(I')--C(2")~C(Y) 120,7 (4) 
C(2")--C(3') 1,381 (7) C(1')--C(2')--N(7') 118,7 (4) 
C(2')~N(7') 1,460 (6) C(2)--C(3)--C(4) 118,7 (5) 
C(3)--C(4) 1,374 (8) C(2')---C(3')--C(4") 120,0 (5) 
C(3')--42(4') 1,381 (8) C(3)--C(4)--C(5) 119,7 (6) 
C(4)--C(5) 1,385 (8) C(3')--C(4')--C(5') 120,7 (6) 
C(4')---C(5') 1,359 (8) C(9")--C(8")--N(7') 118,7 (4) 
C(8")--N(7') 1,404 (6) N(7')---C(8")--O(10") 120,5 (4) 
C(8")--C(9") 1,491 (9) C(9')--C(8')--N(7") 119,2 (5) 
C(8")--O(10") 1,209 (6) N(7')---C(8')--O(10) 119,0 (4) 
C(8')--N(7') 1,418 (6) C(2")--N(7')--C(8") 121,4 (4) 
C(8')--C(9') 1,499 (9) C(2')--N(7')--C(8') 115,2 (4) 
C(8')--O(10) 1,199 (6) C(2)~N(7)--O(8) 119,5 (4) 
N(7)--O(8) 1,207 (6) C(2)--N(7)--O(9) 116,4 (4) 
N(7)--O(9) 1,230 (6) 

C(I)--C(I ')--C(2')--C(Y) 176,3 (4) C(2)--C(I)---C(1')--C(6') - 116,2 (4) 
C(1)--C(1')-42(2")---N(7') -0,8 (2) C(2)--C(3)--C(4)--C(5) -0,5 (3) 
C(1)--C(2)----C(3)---C(4) - 1,0 (3) C(2')---C(3')--C(4')--C(5') - 1,9 (3) 
C(1)---C(2)---N(7)--O(8) 38,6 (3) C(2')---N(7')---C(8")---C(9") 6,8 (3) 
C(1)---C(2)---N(7)--O(9) - 142,1 (4) C(2')-----N(7")--C(8"')---O(10") - 172,0 (4) 
C(1")---C(2)--C(I)---C(3) - 176,7 (3) C(2')---N(7')--C(8")---C(9") - 158,3 (5) 
C(1")--C(2')---C(3')---C(4') 1,2 (3) C(2')---N(7')---C(8')---O(10) 18,4 (2) 
C(1')----C(2")--N(7')---C(8"') - 119,4 (4) C(3)---C(2)--C(I)--C(6) 0,9 (3) 
C(1')---C(2')---N(7")--C(8") 67,8 (3) C(6)---C(I)---C(2)---N(7) - 175,8 (5) 
C(2)--C( 1 )---C( 1 'k-C(2')  68,0 (3) 

NOB (Casalone, Gavezzotti & Simonetta, 1973) est 
de - 1 , 4  (2) °, mol6cule dans laquelle le groupement 
nitro n'est pas g6n6 par une contrainte st6rique et qui 
se conjugue parfaitement avec le cycle benz6nique 
sur lequel il est fix& 

(iii) Rotation du cycle benz6nique (B) et du 
groupement N-biac6tyl6 autour de la liaison C(2')-- 
N(7') [z(B,D)-- 81,1 (6) ° et z(B,E) = - 113,7 (6)°]. I1 
est ~i noter que les groupements ac&amides (D) et (E) 
se trouvent quasiment en position trans coplanaire 
[z(D,E) = -  153,4 (7)°], et approximativement per- 
pendiculaires au cycle benz6nique (B) (Fig. 1 et 2). 

(iv) Une att6nuation de conjugaison entre les 
cycles benz6niques (A et B), le cycle benz6nique (A) 
et le groupement nitro (C), et le cycle benz6nique (B) 
et le groupement diac6tyl6 est mise entre autre en 
6vidence par des perturbations au niveau des dis- 
tances C(1)--C( I '), C(2)--N(7) et C(2')--N(7'): la 
distance C(1)--C(1 ') = 1,496 (6)/~ d6passe de 
0,020 A (soit 3,33o-) la valeur th6orique estim6e cor- 
respondante, 1,477 A (Dewar & Schmeising, 1959; 
Cruickshank & Sparks, 1960); la distance C(2)---N(7) 
= 1,482(6)A d6passe de 0,017A (soit 2,83o-) la 
distance homologue trouv6e dans la mol6cule de 
NOB qui est de 1,465 (4) A; la distance C(2')--N(7') 
= 1,460 (6)A d6passe de 0,043 A (soit 7,17o.) la 
distance homologue trouv6e Cph6nyle - -N = 
1,417(2)A de l'ac&anilide (Waserman, Ryan & 
Layne, 1985). 

Ces contraintes st6riques impos6es par les substi- 
tuants en 2,2' vont dans le sens dune fermeture des 
angles C(6)--C(1)--C(2)= 115,1 (4) ° et C(6')-- 
C(1')--C(2') = 117,6 (4) ° ainsi que d'une ouverture 
des angles C(2)--C(1)--C(I')= 125,0 (4) ° et C(2')-- 
C(I')--C(1) = 122,9 (4) ° rendant ainsi non lin6aire la 
s6quence C(4)--C(1)--C(1')--C(4') comme en 
t6moigne la Fig. 2. Des constats analogues sont 

o,o) ~c~ ~c~ 

Fig. 1. G6om6trie mol6culaire du 2-ac6tamido-2'-diac6tamidobi- 
ph6nyle obtenue /t l'aide du programme O R T E P  (Johnson, 
1965). Les ellipsoi'des de vibration des atomes non hydrog6ne 
ont une probabilit6 de 50%. Les atomes d'hydrog6ne sont 
repr6sent6s par des sph6res de rayon arbitraire. 

' ~2") ~c~9 ) 

Fig. 2. MoEcule de 2-nitro-2'-diac~tamidobiphenyle vue selon la 
liaison centrale C(1 ')--C(1). 
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Tableau 3. Comparaison de quelques paramdtres moldculaires (1~, °) de ddrivds 2,2' biphJnylds 
C5'~C 6' C 6 ~ C 5  

~'-~ '7-h 
Rz' R2 

~-~ = angle de torsion (twisting) des deux cycles benz6niques calcul6 ~i partir de leur plan moyen. 
~'2 = angle de torsion calcul6 ~ partir des quatre atomes C(2')---C(1')--C(1)--C(2). 

Compos6s R6f. I"1 r2 C(I')--C(1) 91 92 t~3 /31 #~ #3 a~ a~ a~ fl~ #~ fl~ 
R2 = R2'= H (a) 0,0 (2) 1,0 (2) 1,493 (3) 117,3 (2) 121,6 (2) 121,1 (2) 121,5 (2) 118,5 (2) 119,9 (2) 117,3 (2) 121,6 (2) 121,I (2) 121,5 (2) 118,5 (2) 119.9 (2) 
R2 = R2' = CI (b) 66,7 (3) 69,3 (2) 1,489 (5) 116,2 (2) 123,0 (2) 120,8 (2) 122,4 (2) 117,6 (2) 120,0 (2) 116,2 (2) 123,0 (2) 120,8 (2) 122,4 (2) 117,6 (2) 120,0 (2) 
R 2 = R 2 ' = N H 2  (c) 59,1(1) 59,8(1) 1,490(1) 118,5(5) 122,1(4) ••9•3(4)••9•3(5)•2••5(5)•2••2(6)••8•5(5)•22••(4)••9•3(4)••9•3(5)•2••5(5)•2••2(6) 
R2 = R2"= COCI (d) 83,2 (4) 86,6 (2) 1,496 (4) 117,6 (3) 124,3 (3) 188,0 (3) 120,4 (3) 120,6 (3) 118,9 (3) 117,6 (3) 124,3 (3) 118,0 (3) 120,4 (3) 120,6 (3) 118,9 (3) 
R2 = R2 '=  COOH (I) (e) 110,1 (2) 119,3 (2) 1,498 (3) 124,6 (2) 123,6 (2) 116,9 (2) 119,9 (2) 116,5 (2) 123,6 (2) 118,3 (2) 124,7 (2) 116,6 (2) 118,9 (2) 117,9 (2) 123,1 (2) 
R2=R2'=COOH(II) (e) 97,1(2) 106,3(2) 1,500(3) 125,0(2) 124,9(2) ••6•6(2)••9••(2)••6••(2)•24•9(2)••8•3(2)•24•7(2)••6•6(2)••8•5(2)••7•5(2)•24••(2) 
R2=HNAc;R2'=NO~ (]) 67,1(6) 68,1(3) 1,496(6) 115,1(4) 125,0(4) ••9•9(4)•23•7(4)••7••(4)••9•2(4)••7•6(4)•22•9(4)••9•4(4)•2••7(4)•2••5(4)••8•7(4) 
R2=HNAc;R2'=N(Ae)~ (g) 72,2(6) 75,3(4) 1,492(7) 118,5(5) 122,0(5) ••9•3(5)••8•7(5)•22•5(5)••8•7(5)••7••(5)•23••(4)••9•9(5)•2•••(5)••8•5(5)•2••6(4) 
A~tanilide (h) . . . . . . . . . . . .  119,6 (1) 123,7 (I) 116,7 (1) 

R6f6rences: (a) Charbonneau & Delugeard (1976); (b) Romming, Seip & Aanesen Oymo (1974); (c) Ottersen (1977); (d) Leser & 
Rabinovich (1978); (e) Fronczek, Davis, Gehrig & Gandour (1987); ( f )  pr6sent travail; (g) Reboul, Pepe, Siri, Oddon, Rahal, Soyfer & 
Barbe (1991); (h) Waserman, Ryan & Layne (1985). 

observ6s pour tous les biph6nyles 2,2'-disubstitu6s 
(Tableau 3). 

La comparaison du N D B  ~i celle du ADB fait 
ressortir de grandes analogies structurales. En effet 
pour le N D B  z(A,B) = 67,1 (5); r(A,C) = 39,8 (4); 
r(B,D) = 81,1 (6); r(B,E) = 65,9 (5); r(D,E) = 
26,1 (4) ° et pour le ADB r(A,B) = - 7 2 , 2  (6); r(A,C) 
= - 29,7 (6); r(B,D) = - 88,3 (6); z(B,E) = 119,2 (7); 
r(D,E) = 165,2 (7) °. 

La conformation syn [~'(A,B) < 90 °] pr6f6rentielle 
des d6riv6s biph6nyl6s 2,2'-disubstitu6s d6crite par 
plusieurs auteurs (Romming,  Seip & Aanesen Oymo, 
1974; Ottersen, 1977,) est 6galement observ6e pour le 
N D B  off des contacts intramol6culaires relativement 
courts sont observ6s particuli6rement au niveau de 
l 'a tome 0(8). Sachant que les contacts de van der 
Waals sont O . . . C = 3 , 2 0 ,  O - . . H = 2 , 6 0 ,  C . . . H =  
3,00 A, on d6note des contacts relativement courts 
entre O(8)..-C(1') = 2,843 (7), O(8)...C(2') = 
3,282 (7), O(8)...C(9") = 2,550 et O(7)...C(1) = 
2,857 (7 )A  qui semblent ~tre la cause de cette con- 
formation syn. 

Des contacts intermol6culaires sont 6galement 
observ6s au niveau de tous les atomes d'oxyg6ne du 
N D B  et sont responsables de la cohesion cristalline. 
En ayant ~ l'esprit que les positions 6quivalentes sont 
d6sign6es comme suit (i) x -  1, y, z -  1, (ii) x - 1, y, 
z, (iii) ~ + x, ½ - y, z, (iv) x, y, 1 + z, (v) - x, 1 - y, 1 
- z ;  on d6nombre les contacts suivants: O(8)...C(9 iv) 
= 3,268 (7); O(8)'"H(.9'3 iv) = 2,80 (8); O(9)...C(3 v) = ... 
3,381 (7); O(9)...H(5") = 2,69 (8); O(10').. .C(Y "~) = 
3,405 (7); O ( 1 0 ' ) " ' n ( 3  'iii) = 2,51 (8); O(10").. .C(6 'i) = 
3,276 (7); O(10")-..H(6 'i) = 2,56 (8); O(10").-.H(3 v) = 
2,62 (8); C(3') . . .H(9"2 iii) = 2,91 (8)i C(6'). . .H(4 'iii) = 
2,95 (8); C(6'). . .H(9'Y v) = 3,05 (8) A. 

Une analyse conformationnelle th6orique men6e/ t  
l 'aide du programme GENMOL (P6pe & Sift; 1990) 
pour le NDB,  conduit ~i deux minima 6nerg6tiques 

correspondant aux deux conformations possibles syn 
et anti, avec une prbf6rence pour le conform~re syn 
de plus basse 6nergie et pour laquelle on observe des 
interactions coulombiennes importantes entre les 
substituants en 2 et 2'. 
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