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analogues structuraux synth6tiques poss&ient 6galement 
des propd6t6s ~-adr6nolytiques et hypertensives (Cohn- 
ers, 1978). Ayant 6t6 amenbs d examiner l 'activit6 
antibiotique d'autres analogues synth6tiques, nous re- 
portons ici l '6tude du 4-chloro-N-(2,5-dihydro-5-oxo-2- 
furyl)benzamide (I) qui constitue un compos6 type de 
cette nouveUe s6rie (VaUa et al., 1993). 
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Abstract  

The structure consists of an amide group linked to a 
p-chlorophenyl group and a 2,5-dihydrofuran-2-one ring. 
The compound is typical of a series of analogues syn- 
thesized in order to investigate their antibiotic activi- 
ties in comparison with natural products [Valla, Giraud, 
Michailidis, Labia, Morand & Ginderow (1993). J. An- 
tibiot. Submitted]. 

Commenta ire  

Parmi les mycotoxines produites par plusieurs esl~Ces 
du genre Fusarium (champignons microscopiques), le 
N-(2,5-dihydro-5-oxo-2-furyl)ac6tamide en est le com- 
pos6 majeur (Rufi6-Toro~ & Koji6-Prodi6, 1982). Ce 
but6nolide poss&le une activit~ antimicrobienne faible 
(Yates, Tookey, Ellis & Burkhardt, 1968) et a 6t6 
brevet6 comme agent antitumoral (Mizogami, Omura, 
Okasaki, Amamoto, Hamada & Nakaike, 1988). Certains 
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La mol6cule poss6de un centre d'asym6trie au niveau 
de l 'atome de carbone C2. La synth6se conduit au 
rac6mique et l '6tude de la structure cfistalline par rayons 
X confirme la pr6sence des deux 6nantiom6res. La 
mol6cule est compos6e d 'un groupement p-chloroph6n- 
yl, reli6 dun  cycle 3, lactonique par un groupement amide 
(Fig. 1). Les deux cycles sont plans, l '6cart aux plans 
moyens est inf6fieur ou ~gal d 0,006 (6),~. Ils forment 
un angle di&lre de 108,9 (1) ° entre eux. Le cycle 7 lac- 
tonique est approximativement parall61e au plan [100] 
car il fait un angle de 7,0 (1) ° par rapport ~ ce plan. I1 
n ' y  a pas d'angles ou de distances intramol6culaire in- 
habituels. Comme pour le 4-ac&amido-2-buten-4-olide 
(Ru~i6-Toro~ & Koji6-Prodi6, 1982) l 'asym6trie entre 
N 6 - - C 2  [1,433 (7) A] et N 6 - - C 7  [1~355 (7) ,~] indique la 

C9 

01 

Fig. 1. D6signation des atomes. Les ellipso'/des correspondent d 50% de 
probabilit6 sauf pour les atomes d'hydrog6ne ot~ les diam6tres sont 
arbitraires. 
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Fig. 2. Vue de la structure. Les liaisons hydrog6ne sont repr6sent6es par 
des traits interrompus. 
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p r6sence  d ' u n e  orb i ta le  d61ocalis6e le long  de  N 6 - - C 7 - -  c5 
05 

0 7  due  fi la d o u b l e  l ia ison C 7 - - O 7 .  Les  m o l 6 c u l e s  sont  N6 
rel i6es  en t re -e l l es  par  des  l ia isons  hyd rog6ne .  El les  for-  c7 
m e n t  d e u x  cha ines  qui  se d6du i sen t  l ' u n e  de  l ' au t r e  par  07 

c8 
un  cen t re  de  sym6t r i e  et se  d6ve loppen t  se lon  la d i r ec t ion  c9 

1 de  l ' axe  a (Fig.  2). La d i s t ance  N 6 - - H 6 .  • .O5 i [(i) = ~ + x, c10 
l 1 2 Y, i + z] est  de  2 ,934 (5) A, avec  un  ang le  de  167 (6) °. Cll Cl2 

Ains i  les g r o u p e m e n t s  a m i d e  et l a c ton ique  con t r ibuen t  le c13 

plus  fi la coh6s ion  cr is ta l l ine.  

P a r t i e  e x p 6 r i m e n t a l e  

Donnkes cristaUines 

CIIHsCINO3 
Mr = 237,64 
Monoclinique 
P21/n 
a = 6,541 (3) A, 
b = 29,591 (12) A, 
c = 5,720 (2) A. 
/3 = 108,33 (4) ° 
V-- 1050,96 ,A, 3 

Z = 4  
D~ = 1,502 Mg m -3 

Cu K a  radiation 
A = 1,5418 A 
Param6tres de la maille fi 

l 'aide de 25 r6flexions 
0 = 15- 25 ° 
/z -- 3,03 m m -  1 
T-- 293 K 
Prismatique 
0,50 x 0,40 x 0,30 nun 
Incolore 
Source du cristal: cristallis6 

dans le m6thanol 

Collection des donnbes 

Diffractom&re Philips 
P W l l 0 0  

Balayage flying stepscan 
(logiciel Philips) 

Pas de correction 
d'absorption 

2031 rbflexions mesur6es 
1788 r6flexions 

ind6pendantes 
1317 r6flexions observ6es 

[sin0/A < 0,540 A-~ et 
F > 6,0a(F)] 

Affinement 

Affinement bas6 sur les F 
R = 0,067 
wR = 0,073 
S = 1,353 
1317 r6flexions 
145 param6tres 
Tous les param6tres des 

atomes d'hydrog6ne af- 
fin~s 

Rim --- 0,046 
0max = 65,03 ° 
h = - 7  ----~ 7 
k = 0 ---~ 34 
I = 0 ---~ 6 
3 r6flexions de r6f6rence 

fr6quence: 60 min 
variation d'intensit6: 

< 1,5% 

w = l  
(A/o')max = 0,073 
Apmax = 0,415 e ,~-3 
Apmi, = -0 ,474  e A-3  
Correction d'extinction: 

aucune 
Facteurs de diffusion de 

SHELX76 (Sheldrick, 
1976) 

Tab leau  1. Coordonn~es atomiques et facteurs  d '  agitation 
thermique isotropes kquivalents (A, 2) 

= ½ Y ] i Y ] j  * * . Ueq Uija i a) ai.a i. 

x y z Ueq 
CI 0,2328 (3) 0,0283 (1) 0,0923 (4) 0,068 (1) 
O1 1,2329 (6) 0,2306 (1) 0,2017 (7) 0,042 (2) 
C2 1,2514 (8) 0,1876 (2) 0,0875 (10) 0,040 (3) 
C3 1,2771 (8) 0,2018 (2) -0,1549 (10) 0,041 (3) 
C4 1,2753 (9) 0,2457 (2) -0,1702 (10) 0,044 (3) 

1,2458 (8) 0,2650 (2) 0,0561 (11) 0,041 (3) 
1,2372 (7) 0,3037 (1) 0,1096 (8) 0,060 (2) 
1,0605 (7) 0,1611 (2) 0,0527 (8) 0,043 (2) 
1,0467 (9) 0,1326 (2) 0,2325 (10) 0,038 (3) 
1,1953 (6) 0,1279 (1) 0,4237 (7) 0,051 (2) 
0,8410 (9) 0,1072 (2) 0,1860 (10) 0,037 (3) 
0,6739 (9) 0,1080 (2) -0,0349 (11) 0,046 (3) 
0,4872 (9) 0,0834 (2) -0,0644 (11) 0,049 (3) 
0,4698 (9) 0,0587 (2) 0,1289 (12) 0,044 (3) 
0,6277 (11) 0,0571 (2) 0,3503 (12) 0,062 (4) 
0,8181 (11) 0,0814 (2) 0,3801 (11) 0,055 (3) 

Tab leau  2. Paramdtres gdom~triques (]k, 0) 

CI--C 11 1,747 (6) C7--O7 1,222 (6) 
OI--C5 1,334 (7) C7--C8 1,491 (8) 
O1--C2 1,453 (7) C8--C9 1,387 (7) 
C2--N6 1,433 (7) C8--C13 1,393 (9) 
C2--C3 1,509 (9) C9--C10 1,385 (9) 
C3--C4 1,301 (8) C10--Cll 1,359 (9) 
C4--C5 1,482 (9) CI I--C12 1,361 (8) 
C5--O5 1,192 (7) C12--C13 1,401 (10) 
N6--C7 1,355 (7) 

C5--O1--C2 110,9 (4) N6wC7--C8 116,8 (4) 
N6--C2--O1 110,4 (4) C9wC8--C13 118,9 (5) 
N6--C2--C3 111,6 (4) C9--C8--C7 124,2 (5) 
OI--C2--C3 102,6 (4) C13--C8--C7 116,8 (5) 
C4--C3--C2 109,8 (5) C10--C9--C8 121,0 (6) 
C3--C4--C5 109,1 (5) CI 1--C10--C9 118,6(5) 
O5--C5--O1 123,8 (6) C10--CI 1~C12 122,9 (6) 
O5--C5--C4 128,6 (6) C10--CI I--CI 118,5 (4) 
O1--C5--C4 107,6 (5) C12--C11--CI 118,6 (5) 
C7--N6--C2 119,8 (4) C11--C12--C13 118,7 (6) 
O7--C7--N6 121,8 (5) C8--C13--C12 119,9 (5) 
O7--C7--C8 121,4 (5) 

La structure a 6t6 r6solue avec le programme SHELXS86 
(Sheldrick, 1986). Affinement par moindres carr6s et en ma- 
trice compl6te avec le programme SHELX76 (Sheldrick, 1976). 
Atomes H plac6s sur section de Fourier-diff&ence et affines 
en coordonn6es et facteurs d'agitation thermique isotrope. Pour 
les figures, utilisation du programme ORTEPII (Johnson, 1976). 
Ordinateur: IBM 3090 du CIRCE sous le syst6me d'exploitation 
AIX/370 

Les listes des facteurs de structure, des facteurs d'agitation thermique 
anisotrope, des coordonn6es des atomes d'hydrog6ne et des distances et 
angles des atomes d'hydrogene ont et6 d6pos6es au d6p6t d'archives de 
la British Library Document Supply Centre (Supplementary Publication 
No. SUP 71393:12 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. [Ref6rence de CIF: PAl058] 
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