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Abstract 
5-(3-Iodophenyl)-2,3-dihydro-5H-imidazo[2,1-a]iso- 
indol-5-ol. The pentagonal A and B rings show an 
envelope conformation and the hexagonal C and D 
rings are planar. The dihydroimidazoisoindole group 
is approximately planar and its least-squares plane 
makes an angle of 91.3 (2) ° with that of ring D. The 
molecules form dimers in which they are related by a 
centre of symmetry and linked together by the 
O(19)--H(19)...N(5 i) hydrogen bond [(i) - x ,  1 - y, 
- z ;  2.798 (5) •, 177°]. The rotational barrier around 
the C(1)--C(3) bond (20.1 kJ tool-1) has been calcu- 
lated using the AM 1 semi-empirical method. Its rela- 
tively low value suggests that the molecular geometry 
may be easily modified in solution. 

Commentaire 
Le mazindol est un inhibiteur du recaptage de la 
dopamine. La d6termination de sa structure a &6 
entreprise dans le cadre de l'&ude des relations entre 
la structure mol6culaire et l'activit6 pharma- 
cologique. L'exploration fonctionnelle du cerveau fi 
l'aide de la m6thode SPECT (Single-Photon- 
Emission-Computed Tomography) n6cessite l'utili- 
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sation de mazindol iod6 contenant l'isotope 1231. Ce 
fait explique le choix du produit soumis d l'analyse 
structurale. 

• , . 

I 

Dans le mol6cule repr6sent6e par la Fig. 1, les 
centres d 'asym6trie  C(1) et N(2) poss6dent, le 
premier la configuration S, le second la configuration 
R. Dans ceUe qui s'en d6duit par un centre d'inver- 
sion, les configurations des m6mes atomes sont donc 
RetS. 

BI3 ~ CI8 

C 1 5 ~  CI6 . 

- /  
~ 120 , , 

Fig.. 1. Dessin de la mol6cule, num6ros attribu6s ft. ses atomes et 
lettre, s utilis6es pour d6signer les cycles 

. 

• • 

Les angles de  torsion C(4)---N(5)--C(6)---N(2) 
[0,7.(6) °] et C(6)---C(7)---C(12)----C(1)[3,3(5) °] 
indiquent que les  . q u a t r e  atomes qui d6finissent 
chacun d'eux sont coplanaires ou,approximativement 
coplanaires. C(3) se trouve d 0,254 (6),A, du plan 
moyen P(A) calcul6 avec les premiers, tandis que 
N(2) est situ6 ~ 0,291 (5)/1, du plan moyen P(B) 
d6fini par.les seconds. Donc, les cycles A et B•(Fig. 1) 
poss&lent la forme enveloppe. Les cycles C et D sont 
plans. Les valeurs du param6tre X 2 relatives gt leurs 
plans moyens respectifs P(C) et P(D) sont 6gales ~t 2• 
et ~ 4. Les distances d P(D) sont de 0,029 (5) A p o u r  
C(1), de 0,203 (4) /~  pour O(19) et de 0,t12 (1)/~ 
pour 1(20). 

L'ensemble form6 par les trois cycles A, B e t  C 
n'est pas tr6s 61oign6 de la plan6it6. Les distances des 
atomes de carbone et d'azote qui le constituent au 
plan moyen P(ABC) calcul6 avec les m~mes atomes 
ne d6passent pas 0,037 (5 )A fi trois •exceptions pr6s. 
Ces exceptions concernent C(1), N ( 2 ) e t  N(5) dont 
les distances d P(ABC) appartiennent d l'intervalle 
0,115 (5)-0,241 (5) A. L'angle di6dre entre P(ABC) e t  
P(D) est 6gal fi 91,3 (2) °. 

La Fig; 2 montre que les mol6cules sont associ6es 
deux par deux par la liaison hydrog6ne 0 (19) - -  
H(19)...N(5 i) [(i): - x ,  1 - y ,  --z; 2,798 (5)•A, 177°]i 
Les mol6cules appartenant  au •m~me dim6re se 
d6duisent l'une de l'autre par un centre de sym6trie. 
Les distances des atomes due groupement dihydro- 
i,midazoisoindole d'une mol6cule au plan P(ABC) de 
1 autre sont Comprises entre 3,388 (5) et 3,558 (5) A ~i 
l'exception de celle de N(2) [3,763 (5) A].. 

Fig. 2. Vue st6r6oscopique de la structure. Les •traits en pointill6 
repr6sentent les liaisons hydro#ne. 

L'enthalpie de la mol6cule libre a 6t6 calcul6e en 
fonction de l'angle de torsion O(19)---C(1)---C(13)-- 
C(14) par la m6thode semi-empirique AM1 •(Dewar, 
Zoebisch, Healy & StewarL 1985). Le calcul montre 
que les valeurs minimale e t  maximale (377,4 •et 
397,5 kJ mo1-1) de• l'enthalpie s'obtiennent respec- 
tivement Iorsque l'angle de torsion vaut 8 e t  90 °. 
Dans le cristal, O(19)--C(1)--C(13)---C(14) est 6gal 
~t 10,4 (7)% La valeur  relativemeilt basse trouv6e 
pour la • barri6re de rotation au tour  de la liaison 
C(1)--C(13) (20,1 k J m o l  - l )  sugg6re que la g6om- 
6trie mol6culaire peut se .modifier facilement lorsque 
le produit est en solution. 

Partie exp6rimentale 
Donn~es cristallines 
C16HI3IN20 
Mr = 376,2 
T_riclinique 
P1 
a = 8,350 (2) ~, . 
b 8,769 (3) ~. 
c = 10,1473 (6) .~. 
a = 103,11 (1) ° 
/3 = 94,98 (2) ° 
'3' = 96,45 (3) ° 

A= 1,5418i . 
Param6tres de la maille " 

d6termin~s fi l'aide de 25 
r6flexions 

0 = 16,28' 39,55 ° " . . . . .  
# =  17,8mm -1 " . 
T = 294 K 
Plaquette 
0,18 × 0,13 × 0,06 mm 
Incolore 
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V = 714,2 (6) .~3 
Z = 2  
Dx = 1,749 Mg m -3 
Cu /C~  radiation 

Origine du cristal: syn th~e  c(3)-c(4) 1,545 
originale, cristallisation C(4)--N(5) 1,499 

N(5)--C(6) 1,271 
fi partir de la solution c(6)--c(7) 1,472 
methanolique c(7)-c(8) 1,383 

c(7)-c(12) 1,388 

N(2)--C(1)--C(12) 98,9 
N(2)--C(1)--C(13) 111,5 
N(2)--C(1)--O(19) 112,9 

2152 r~flexions observbes c(12)-c(1)-c(13) l l4,1 
[I>3cr(/)] C(12)--C(I)--O(19) 111,5 

C(13)--C(1)--O(19) 107,8 
0m~x = 65 ° C(1)--N(2)--C(3) 128,8 
h = - 9  ~ 9 C(1)--N(2)--C(6) 112,3 
k = 0 ~ 10 C(3)--N(2)--C(6) 107,7 
l = --11 ~ 11 N(2)--C(3)--C(4) 100,2 
3 r6flexions de r6f~rence C(3)--C(4)--N(5) 106,6 

C(4)--N(5)--C(6) 104,2 
fr+quence: 120 min N(2)--C(6)--N(5) 118,7 
variation d'intensit& 2 % N(2)--C(6)--C(7) 106,8 

N(5)--C(6)--C(7) 134,5 
C(6)--C(7)--C(8) 131,2 
C(6)--C(7)--C(12) 106,8 

Apmax = 1,0 (1) e A-3 C(8)--C(7)--C(12) 122,0 

Apmin = --1,9 (1) e ,~-3 
Correction &extinction: 

Stout & Jensen (1968) 
Coefficient d'extinction: 

1,0 (2)x 10 -6 
Facteurs de diffusion de 

International Tables for 
X-ray Crystallography 
(1974, Tome IV) 

Collection des donn~es 
Diffractom6tre Enraf-Nonius 

CAD-4 
Balayage 0]20 
Correction d'absorption em- 

pirique (DIFABS; Walker 
& Stuart, 1983) 

2385 rbfiexions mesur6es 
2385 r6flexions 

ind6pendantes 

A ffinement 

Affinement bas6 sur les F 
R = 0,047 
wR -- 0,065 
S = 1,07 
2152 r6flexions 
221 param&res 
Les param&res des atomes 

d 'hydrog6ne n 'ont  pas 6t6 
affm6s 

w = l / ( l+0,5F) 
(A/o')max < 0,01 

Tab leau  1. Coordonnd.es atomiques et facteurs d'  agitation 
thermique isotrope kquivalents (,~2) 

B6q = (4/3)[a2/311 + b2~22 + c21~33 + (abcos"/)/~12 + (accos/3)/313 
+( bccoso01323 ]. 

x y z Bo.q 
C(1) 0,1385 (6) 0,7942 (6) 0,1817 (5) 2,3 (1) 
N(2) 0,1217 (5) 0,6448 (5) 0,2258 (5) 2,75 (9) 
C(3) 0,2414 (7) 0,5374 (7) 0,2341 (6) 3,1 (1) 
C(4) 0,1281 (8) 0,3812 (7) 0,2201 (6) 3,5 (1) 
N(5 )  -0,0376 (6) 0,4076 (6) 0,1681 (5) 2,84 (9) 
C(6)  -0,0247 (7) 0,5555 (6) 0,1775 (5) 2,20 (9) 
C(7) -0,1353 (6) 0,6631 (6) 0,1419 (5) 2,14 (9) 
C(8 )  -0,3020 (7) 0,6420 (7) 0,1099 (6) 2,8 (1) 
C(9 )  -0,3744 (7) 0,7705 (8) 0,0836 (6) 3,3 (1) 
C(10) -0,2814 (7) 0,9127 (7) 0,0913 (5) 2,9 (1) 
C(II) -0,1125 (7) 0,9349 (6) 0,1243 (6) 2,7 (1) 
C(12) -0,0407 (6) 0,8060 (6) 0,1489 (5) 2,19 (9) 
C(13) 0,2282 (6) 0,9307 (6) 0,2948 (5) 2,3 (1) 
C(14) 0,3493 (7) 1,0360 (6) 0,2680 (5) 2,6 (1) 
C(15) 0,4266 (7) 1,1594 (7) 0,3728 (5) 2,7 (1) 
C(16) 0,3840 (8) 1,1796 (8) 0,5027 (6) 3,5 (1) 
C(17) 0,2649 (9) 1,0737 (9) 0,5293 (6) 4,0 (1) 
C(18) 0,1861 (8) 0,9485 (8) 0,4265 (6) 3,3 (1) 
O(19) 0,2218 (4) 0,7857 (5) 0,0658 (4) 2,77 (8) 
I(20) 0,61867 (5) 1,31050 (5) 0,32851 (4) 4,04 (1) 

Tab leau  2. Longeurs (,~), angles des liaisons (o) et kcarts- 
type 

C(1)--N(2) 1,473 (8) C(8)--C(9) 1,40 (1) 
C(1)--C(12) 1,525 (7) C(9)--C(10) 1,376 (9) 
C(I)--C(13) 1,529 (6) C(10)--C(ll) 1,402 (8) 
C(1)--O(19) 1,410 (7) C(11)--C(12) 1,398 (8) 
N(2)--C(3) 1,458 (8) C(13)--C(14) 1,379 (8) 
N(2)--C(6) 1,362 (6) C(13)--C(l 8) 1,390 (8) 

(8) C(14)--C(15) 
(9) C(15)--C(16) 
(7) C(16)--C(17) 
(8) C(17)--C(18) 
(7) C(15)--I(20) 
(7) O(19)--N(5')* 

(4) C(7)--C(8)--C(9) 
(4) C(8)--C(9)--C(10) 
(4) C(9)--C(IO)--C(I 1) 
(4) C(IO)--C(I 1)--C(12) 
(4) C(1)--C(12)--C(7) 
(4) C(1)--C(12)--C(11) 
(5) C(7)--C(12)--C(11) 
(5) C(1)--C(I 3)--C(14) 
(4) C(1)--C(13)--C(18) 
(5) C(14)--C(13)--C(18) 
(5) C(13)--C(14)--C(15) 
(4) C(14)--C(15)--C(16) 
(5) C( 14)--C(15)--I(20) 
(4) C(16)--C(15)--I(20) 
(5) C(15)--C(16)--C(17) 
(5) C(16)- C(17)--C(18) 
(4) C(13)--C(18)--C(17) 
(5) O(19)--H(19). • .N(5')* 177 

1,386 (7) 
1,373 (9) 
1,37 (1) 
1,388 (8) 
2,109 (6) 
2,798 (5) 

117,8 (5) 
120,5 (6) 
121,9 (6) 
117,4 (5) 
110,8 (5) 
128,8 (5) 
120,4 (5) 
121,0 (5) 
119,2 (5) 
119,8 (5) 
119,4 (5) 
121,2 (5) 
117,9 (4) 
120,8 (4) 
119,2 (5) 
120,8 (6) 
119,6 (6) 

Code de symetrie: (i) -x ,  1 - y, -z .  

*Liaison hydrogene. 

La structure a 6t6 r6solue avec le programme MULTAN11[82 
(Main, Fiske, Hull, Lessinger, Germain, Declercq & Woolfson, 
1982) et les calculs effectu6s avec les programmes du syst6me 
SDP (B. A. Frenz & Associates, Inc., 1982). La Fig. 1 a 6t6 
r6alis6e avec le programme ORTEPII (Johnson, 1976) et la Fig. 
2 avec le programme MOLDRA W (Cense, 1989). 

Les coordonn6es atomiques relatives et les facteurs de 
temp6rature isotrope 6quivalents sont rapport6s dans le Tableau 
1, les longueurs et les angles des liaisons dans le Tableau 2. Les 
num6ros des atomes sont indiqu6s sur la Fig. 1. 

Les listes des facteurs de structure, des facteurs d'agitation thermique 
anisotrope, des coordonn6es des atomes d'hydrog6ne, des distances C--  
H et O--H, des distances interatomiques intermol~culaires, des dis- 
tances des atomes aux plans moyens et des angles de torsion ont 6t6 
d6pos6es aux archives de la British Library Document Supply Centre 
(Supplementary Publication No. SUP 55702:17 pp.). On peut en obtenir 
des copies en s'adressant fi: The Technical Editor, International Union 
of Crystallography, 5 Abbey Square, Chester CHI 2HU, Angleterre. 
[R6f~rence de CIF: PA 1025] 
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