
970 C 2 3 H 2 7 N O 3  AND C 2 3 H 2 9 N O 3  

C12 0.5578 (4) 0.0110 (5) 0.3547 (10) 0.053 
C13 0.5263 (5) 0.0741 (5) 0.3295 (12) 0.074 
C14 0.6067 (5) 0.0180 (6) 0.4705 (12) 0.076 
C15 0.6085 (4) -0.0865 (4) 0.2326 (9) 0.039 
C16 0.6326 (4) -0.1133 (4) 0.0899 (11) 0.041 
C17 0.5966 (4) -0.1162 (5) -0.0351 (13) 0.052 
C18 0.6184 (5) -0.1437 (6) -0.1611 (12) 0.065 
C19 0.6730 (6) -0.1688 (6) -0.1677 (14) 0.072 
C20 0.7103 (6) -0.1684 (6) -0.0430 (17) 0.084 
C21 0.6886 (5) -0.1392 (6) 0.0854 (13) 0.070 
C22 0.5692 (4) -0.1355 (4) 0.3091 (10) 0.042 
C23 0.5914 (4) -0.1719 (5) 0.4199 (12) 0.054 
C24 0.5560 (6) -0.2188 (5) 0.4901 (11) 0.067 
C25 0.4985 (6) -0.2286 (5) 0.4413 (13) 0.067 
C26 0.4760 (5) -0.1925 (5) 0.3327 (13) 0.064 
C27 0.5105 (5) -0.1454 (4) 0.2656 (! 1) 0.054 

Table 4. Geometric parameters (A, o) for compound (10) 
(13) 
(12) 
(14) 
(13) 
(16) 
(17) 
(19) 
(18) 
(13) 
(13) 
(15) 
(19) 
(16) 
(14) 

(7) 
(7) 
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C 1---C2 1.512 (14) C15----C16 1.524 
C 1---O9 1.173 (13) C 15---C22 1.519 
C 1---4) 10 1.350 (13) C16--C17 1.406 
C2----C3 1.531 (13) C 16---C21 1.367 
C3---C4 1.518 (16) C17--C18 1.380 
C3---N5 1.475 (12) C18----CI9 1.332 
N5----C6 1.345 (13) C 19--C20 1.418 
C6---O7 1.207 (15) C20--C21 !.413 
C6---C8 1.547 (14) C22---C23 1.362 
O10----C11 1.468 (10) C22--C27 1.391 
C11---C12 1.495 (13) C23---C24 1.411 
C1 I--C15 1.524 (12) C24--~25 1.380 
C12---C13 1.506 (15) C25---C26 1.347 
C12--C14 1.535 (15) C26---C27 1.391 

C2---C 1--O9 123.9 (10) CI 1--C15--C22 113.5 
C2----C1----O10 110.2 (8) C16---C15---C22 111.1 
O9---C l--q310 125.8 (10) C15---C16--C17 121.1 
C1---C2--C3 116.0 (9) C 15---C 16--C21 119.7 
C2----C3----C4 111.7 (8) C 17--C16---C21 119.0 
C2---C3---N5 108.8 (8) CI6---C 17--C18 120.1 
C4--C3---N5 109.0 (8) C 17------C 18----C 19 121.7 
C3---N5---C6 119.9 (8) C 18----C 19----C20 120.2 
N5---C6--437 127.3 (10) C 19----C20--C21 118.4 
N5---C6--C8 112.2 (9) C 16---C21---C20 120.7 
O7---C6----C8 120.6 (9) C 15---C22--C23 120.5 
C1---O10--C11 117.5 (7) C 15---C22---C27 120.9 
OIO--C11---CI 2 108.9 (7) C23--C22---C27 118.6 
O10---CI 1--C15 107.7 (7) C22---C23----C24 121.3 
C12---C11--C15 117.2 (7) C23---C24---C~5 118.6 
C11----C 12---C13 113.7 (8) C24---C25----C26 120.6 
C I 1------C 12-----C 14 113.0 (8) C25---C26---C27 120.8 
C 13----C12---C 14 111.0 (8) C22---C27---C26 120.1 
C1 l--C15----C16 113.9 (7) 

O10--C1---C2---C3 57.2 (9) Olff--C11---C12--C13 61.3 (8) 
C1------C-~----C3---C4 53.5 (10) OI0----CI 1---C12---C14 -66.4 (9) 
C1---C2--C3---N5 173.9 (11) O10---C11--~15--C16 -53.6 (7) 
C2--~3--N5---C6 90.7 (10) OIO--C11---C 15---C22 178.0 (9) 
C3---N5---C6---O7 -0 .4  (9) Cll--C15---C16---C17 -51.7 (8) 
C3----N5----C6---C8 178.6(12) C11--C15---C16--C21 133.1 (11) 
C2---C1----OIO--Cll 174.1 (11) Cll------C15------C22------C23 -130.9(10) 
CI--OI0--C11---C12 - 106.7 (9) C11--C15---C22---C27 50.6 (8) 
C 1----O 10---C 11---C 15 125.3 (9) 

(8) 
(8) 
(9) 
(9) 
(11) 
(12) 
(11) 
(10) 
(8) 
(8) 
(9) 
(9) 
(10) 
(11) 
(10) 
(9) 

Data collection: Enraf-Nonius CAD-4 software. Data reduc- 
tion: NONIUS (Riche, 1989). Program(s) used to solve structure: 
SHELXS86 (Sheldrick, 1985). Program(s) used to refine struc- 
ture: SHELX76 (Sheldrick, 1976). Molecular graphics: R3M 
(Riche, 1983); ORTEP (Johnson, 1965). Software used to pre- 
pare material for publication: ACTACIF (Riche, 1992). 

Lists of  structure factors, anisotropic displacement parameters, H-atom 
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Library Document Supply Centre as Supplementary Publication No. 
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Abstract  

Maprotiline (ludiomil) is a tetracyclic antidepressant 
drug which crystallized in DMF as the salt [3-(9,10- 
dihydro-9,10-ethano-9-anthracenyl)propyl]methylammo- 
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nium N- [3 - (9,10- dihydro- 9,10- ethano-9-anthracenyl)- 
propyl]-N-methylcarbamate hemihydrate. The asymmet- 
ric unit contains a C20H24N + cation and a C21H22NO2- 
anion. The dihedral angle between the planes of the ben- 
zene rings is 117.8(3) ° in the cation and 121.5 (3) ° in 
the anion. Conformational parameters were calculated 
and compared to those of similar compounds and tri- 
cyclic antidepressant drugs. 

Commentaire 
Dans le cadre d'un programme d'Etudes cristallo- 
graphiques menEes sur des mfdicaments psychotropes 
nous avons rEsolu la structure de diffErents tricycliques 
et/ou de leur support (Reboul, Cftstau, Estienne & 
Astier, 1980; Reboul, Cristau, Soyfer & Estienne, 1980; 
Reboul, Cristau & P~pe, 1981, 1982; Reboul, Soyfer, 
Cristau, Caranoni & P~pe, 1982; Reboul, 1983; Reboul, 
Soyfer, Cristau, Darbon, Oddon & P~pe, 1983; Reboul, 
Oddon, Caranoni, Soyfer, Barbe & P~pe, 1987). A la 
suite de la resolution structurale de la benzoctamine 
(Brouant, Pierrot, Baldy, Soyfer & Barbe, 1984) nous 
prEsentons ici celle de la maprotiline sous une forme 
saline particuli~re. 

La maprotiline, dEcouverte en 1970, est utilisEe en 
psychiatrie en tant qu'antidEpresseur sEdatif majeur. Elle 
est h rapprocher des tricycliques imipraminiques aussi 
bien par sa structure chimique que pour ses propriEtEs 
thErapeutiques (et son incidence anticholinergique). Du 
point de vue pharmacologique, son mEcanisme d'action 
est apparentE ~t celui des antidEpresseurs, /i savoir une 
forte inhibition h la recapture de la noradrEnaline. La 
formule chimique de la forme saline EtudiEe est la 
suivante: 

N~I H - 0 ""C ".N .,""'x, ~ 
j i 

CH 3 CH3 

La Fig. 1 est une vue de la molecule avec la 
numErotation atomique adoptEe. Les atomes (C1-C6), 
(C8-C14), (C7, C10, C15, C16), (C1'-C6'), (C8'-  
C14') et (C7', C10', C15', C16') ont permis de definer 
respectivements les plans moyens A, B, C, A ~, B', C'. 

La valeur du dEplacement maximum des atomes b. 
leur plan moyen [0,015 (3),~,] traduit la planEitE des 
cycles aromatiques et du pont Ethane intervenant dans 
les deux formes anionique et cationique. Les plans 
moyens des cycles aromatiques A et B du noyau 
dibenzobicyclo[2,2,2]octadi~ne (DBO) font un angle 
a(A,B) = 117,8 (3) ° darts la forme cationique et un 
angle a(A',B') = 121,5 (3) ° darts la forme anionique. 
On retrouve des valeurs analogues pour des molecules 
renfermant le noyau DBO telles la benzoctamine [a 
= 118,0(3) °] et son dErivE methylE [a = 119,4(2) °] 
(Brouant, Pierrot, Baldy, Soyfer & Barbe, 1984). Les 

C19 

C13' 

023~[ 

o2"~; ~ 

N20'~ 

C21' 

212' 

C18' 

'14 

C16 

x--J OW 

CII '  

i~i C l 0 '  

~c15, 

C1 

C5 

CIO 

Cl'  C2' 

C5' C4' 

C4 

Fig. 1. G6om6trie mol6culaire du sel de maprotiline (ORTEP; Johnson, 
1965). Les ellipsoides de vibration des atomes non hydrog~ne ont 
une probabilit6 de 50%. Les atomes d'hydrog6ne sont repr6sent6s 
par des spheres de rayon arbitraire. 

plans moyens C et C' se confondent ~ 2,6 (5) ° pros 
avec ies plans bissecteurs respectifs du noyau DBO de 
la forme cationique et anionique du sel de maprotiline. 

La structure cristalline du DBO n'ayant pas 6t6 
rfsolue h ce jour, nous avons entrepris une minimisa- 
tion 6nergftique de ce noyau ~ l'aide du programme 
GENMOL (P~pe & Sift, 1990). Le minimum 6nergftique 
obtenu correspond h une conformation darts laquelle 
est de l'ordre de 120 °. Cette valeur est en fait une 
moyenne des valeurs observfes. On remarquera que 
l'angle de pliage a du DBO est sensiblement propor- 
tionnel h l'encombrement stfrique du substituant port6 
par l'atome C7. 

D'autre part, si l'on compare l'angle de pliage a de 
144,5 (2) ° du dihydro 9,10-anthracb.ne (Reboul, Oddon, 
Caranoni, Soyfer, Barbe & Pbpe, 1987) h celui du DBO 
oh o~ est voisin de 120 °, on notera une nette fermeture de 
cet angle pour le DBO. Ceci s'explique par la prfsence 
du pont 6thane sur le syst~me tricyclique. 

La symftrie de ces noyaux tftracycliques type DBO 
peut ~tre apprfhendfe par l'angle de gauchissement 
7 des cycles aromatiques latEraux. Quand le noyau 
est parfaitement symEtrique, 7 = 0 °. C'est le cas du 
DBO calculE thEoriquement. Pour la benzoctamine, 7 
= 1,5 (2) ° et pour la benzoctamine mEthylEe, "7 = 
0,8 (2) °. Pour la partie cationique de la maprotiline, "7 
= 2,9 (3) ° et pour la partie anionique, 7 = 3,4 (3) °. Plus 
le substituant porte par l'atome C7 devient stEriquement 
encombrant, plus la molecule se gauchit dans des limites 
relativement Etroites du fait de la structure en cage du 
DBO. 
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L'ofiginali t6 de la maprotiline, m~me si elle se 
prEsente ici sous une forme saline particuliEre, est de 
possEder: 

- d 'une  part un noyau relativement rigide DBO dont 
l 'angle de pliage a (voisin de 120 °) correspond :~ celui 
observ6 chez l 'ensemble des tricycliques antid6presseurs 
non pontes. En effet l ' important  degr6 de libert6 du 
paramEtre a ,  mesur6 par son 6cart type (8 °) autour de sa 
valeur moyenne (122 °) sans qu' i l  y ait perte de l 'activit6 
pharmacologique spEcifique, pour un ensemble de 14 
anfidEpresseurs tricycliques (Reboul, 1983), situe cor- 
rectement la maprotiline dans le groupe des molecules 
/l propriEtEs anfidEprEssives. 

- et d 'autre  pan,  une cha/ne propylamine dont on 
connait depuis longtemps la nEcessit6 pour les activitEs 
sur le systEme nerveux central (Bargava & Chandra,  
1963; Friebel, Flick & Reichle, 1954; Sharma, Pan- 
choli & Sharma,  1971). La paramEtrisation de cet te  

cha/ne pour la partie cationique du sel de maproti- 
line comparEe ~ la paramEtrisation de chalnes d 'un  en- 
semble de molecules tricycliques analogues et h pro- 
priEt6 antidEpressive, ne donne pas de rEsultats con- 
cluants. Cependant  l'Etude du potentiel 61ectrostatique 
sur l 'enveloppe de van der Waals de l 'ensemble de 
ces mol6cules situe la maprotiline au sein des an- 
tidEpresseurs tricycliques et fait 6galement ressortir sa 
composante sedative (PEpe, Reboul & Oddon, 1989; Re- 
boul & P~pe, 1993). 

Le sel de maprotiline observ6 dans le cristal, con- 
stituant l 'unit6 asymEtrique, se retrouve sous forme 
dimErisEe comme le montre la Fig. 2. L 'exis tence de 
cet ensemble centrosymEtrique est assurE, par des li- 
aisons fortes du type O . . . H N  [2 ,710(4 )A]  et O . . . N  
[2,641 (4) ,~1. 

Le facteur d 'occupat ion dEterminE pour l 'a tome 
d'oxyg~:ne de la molecule d 'eau  est de 0,5 ce qui ex- 
plique la presence d 'une  demie-molEcule d 'eau  par unit6 
asymEtrique. Nous  avons precis6 sur la Fig. 2 la distance 
de 2,282 ( 4 ) A  entre les sites OWl  et OW2 occupEs une 
fois sur deux par l 'a tome d 'oxyg~ne de l 'eau. 

D 'autre  part, l 'oxyg~ne de l 'eau,  joue un r61e dans 
la cohEsi0n cristalline en intervenant dans les li- 
aisons hydrog~nes [ O . . . O W l  - 2,731 (4), O . . . O W 2  - 
2,846 (4 )A]  qui relient les dim~res entre eux. 

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

AprEs de multiples essais de cristallisation du produit commer- 
cial foumi par CIBA-GEIGY, nous avons utilis6 un 'solvant- 
rEactif' tel que le DMF au risque d'une reaction de trans- 
amidation (Kraus, 1973). Un sel de maprotiline a 6t6 obtenu 
apr~s oxydation in situ suivi d'une Evaporation lente h 273 K. 
I1 est ~ noter que la dissolution 6ventuelle de ce sel en milieu 
aqueux lib~re ,h la fois du CO2 et la molecule de maprotiline. 

R'--NH "-CH 3 + OCH--N--CH 3 ~ R--N --CHO + H N---CH 3 
I I I 

CHs CH 3 CH3 

R--N--CHO [O]~  R_N_CO2H R--NH--CH3 r- R--N--CO 2 + H~N~--R 
I I I "1 

CH 3 CH 3 CH 3 CH 3 

avec R = [ ' ( ~ T  ( T ( ' ~ " ]  

Donndes cristallines 

C2oH24N+.C21H22NO2-.- 
0,5H20 

Mr = 607,84 
T_riclinique 
P1 
a = 8,955 (5)/~, 
b = 11,085 (3) A. 
c = 17.450 (5)/k 
c~ = 83.90 (2) ° 
fl = 78,80 (1) ° 
7 = 85,30 (2) ° 
V = 1686,31 (1),~3 
Z = 2  
D~, = 1,20 (I) Mg m -3 
Dm = 1,197 Mg m -3 
Dm measurEe par flottaison 

Mo Ka radiation 
A = 0,7019/~, 
Paramhtres de la maille 

l'aide de 25 rEflexions 
0 = 2-56 ° 
/.t = 0,080 mm-1 
T = 293 K 
ParallElepip~de 
0,02 x 0,02 x 0,03 mm 
Jaune p~le 

Collection des donndes 

Diffractomhtre Enraf-Nonius 
CAD-4 

Balayage 0/20 
Pas de correction 

d'absorption 
4942 rEflexions mesurEes 
4265 rEflexions 

indEpendantes 
3614 rEflexions observEes 

[I > 3.0a(/)] 

R i m  = 0,02 
0max  = 56 ° 
h = 0 ---~ 12 
k = - 1 2  ~ 12 
1 = - 1 6  ~ 16 
3 rEflexions de rEfErence 

frEquence: 83,3 min 
variation d'intensitE: 2% 

C18' C19' C21' 

~-~':.C~'31"./~02Y - d i  " . . ~ /  ClS ~. / 

X / OWl ",.2.710 • " O W l  / X 

~ '"- N2O 2,710". /- ..... 12.82 

C21' 

Fig. 2. Unit6 asymEtrique dimErisEe du sel de maprotiline et position 
des sites occupEs par I'atome d'oxyg~ne de la molecule de i'eau. 

Affinement 

Affinement base sur les F 
R =0,041 
wR = 0,042 
S = 1,01 
3614 rEflexions 
415 (non-H) param~tres, 599 

affinEs dans le demier tour 
(C, H, N) 

Affinement des atomes 
d'hydrog~ne sur x, y, z 
seulement 

w = 1/a2(F) 
(A/or)max = 0.04 
Apmax = 0.06 e A -3 
Apmi, = -0.15 e .~-3 
Facteurs de diffusion des 

International Tables for 
X-ray Crystallography 
(1974. Tome IV. Table 
2.2B) 
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Tableau 1. Coordonndes atomiques et facteurs d'agitation 
thermique isotrope dquivalents (~2) 

B~q = (8rc2/3)~i~jUija~ a~ ai.aj. 

x y 
CI 1,1820 (3) 0,3134 (2) 
C2 1,3091 (3) 0,3726 (2) 
C3 1,3811 (3) 0,3403 (3) 
C4 1,3290 (3) 0,2476 (3) 
C5 1,2011 (3) 0,1898 (2) 
C6 1,1264 (3) 0,2229 (2) 
C7 0,9854 (3) 0,1514 (2) 
c8 0,8878 (3) 0,1680 (2) 
C9 0,9638 (3) 0,1331 (2) 
CI0 1,1288 (3) 0,0895 (2) 
CI 1 0,8908 (3) 0,1425 (3) 
C12 0,7403 (3) 0,1891 (3) 
C13 0,6660 (3) 0,2275 (3) 
C14 0,7382 (3) 0,2169 (2) 
C15 1,1305 (3) -0,0216 (2) 
C16 1,0462 (3) 0,0147 (2) 
c17 0,9057 (3) 0,1884 (2) 
CI8 0,7825 (3) 0,1053 (2) 
Ci9 0,6945 (3) 0,1619 (2) 
N20 0,5929 (2) 0,0770 (2) 
C21 0,4693 (3) 0,0356 (3) 
CI '  1,2005 (4) -0,2976 (3) 
C2' 1,3482 (4) -0,2975 (3) 
C3' 1,3801 (4) -0,3345 (3) 
C4 t 1,2653 (4) -0,3707 (3) 
C5 t 1,1170 (3) -0,3692 (2) 
C6' 1,0840 (3) -0,3359 (2) 
C7 t 0,9156 (3) -0,3447 (2) 
C8 t 0,8252 (3) -0,2668 (2) 
C9 t 0,8601 (3) -0,2978 (3) 
CI0 t 0,9792 (4) -0,4010 (3) 
C I I '  0,7866 (4) -0,2355 (3) 
C12' 0,6797 (4) -0,1409 (3) 
C13' 0,6449 (3) -0,1099 (3) 
C14 ~ 0,7164(3) -0,1736(3) 
Ci5 '  0,9149 (4) -0.5123 (3) 
C 16' 0,8782 (3) -0,4790 (2) 
C17 t 0,8761 (3) -0,3105 (2) 
C18 ~ 0,9404 (4) -0,3974 (3) 
C 19' 0,9123 (3) -0,3454 (3) 
N20' 0,7523 (3) -0,3255 (2) 
C21' 0,6650 (5) -0,4307 (3) 
C22' 0,6823 (4) -0,2111 (3) 
023 ~ 0,7635 (2) -0,1213 (2) 
024'  0,5405 (2) -0,2023 (2) 
OW 1,0567 (6) -0,0622 (5) 

C18---C19 1,519 (4) 
CI 9--N20 1,488 (4) 
N20--C21 1,481 (4) 

z B &l 
0,6803 (2) 3,1 ( i )  C2--C1---C6 119,4 (3) 
0,6879 (2) 3,7 (1) C1--C2---C3 120,5 (3) 
0,7509 (2) 3,8 (1) C2----C3--C4 120,3 (3) 
0,8068 (2) 3,4 (1) C3----C4---C5 119,6 (3) 
0,8006 (2) 2,7 (1) C4--C5--C6 120,4 (3) 
0,7375 (1) 2,5 (1) C4---C5--C10 125,8 (3) 
0,7401 (1) 2,5 (1) C6---C5--C10 113,8 (3) 
0,8209 (2) 2,6 (1) C1--C6--C5 !i9,7 (3) 
0,8832 (2) 2,8 (1) C1---C6--C7 126,5 (2) 
0,8576 (2) 2,9 (2) C5---C6--C7 I 13,8 (2) 
0,9601 (2) 3,6 (1) C6---C7--C8 104,5 (2) 
0,9753 (2) 4,2 (1) C6--C7--CI6 105,0 (2) 
0,9139(2) 4,1 (1) C6---C7---C17 113,1 (2) 
0,8365 (2) 3,3 (1) C8--C7---C16 106,3 (2) 
0,8108 (2) 3,3 (1) C8-427---CI7 115.4 (2) 
0,7420(2) 3,0(1) C 1 ~ 7 - - - C 1 7  111.7(2) 
0,6708 (2) 3,0 (2) C7--C8~C9 114,1 (3) 
0,6619 (2) 3,1 (1) C7--C8---CI4 126,6 (3) 
0,5995 (2) 3,2 (1) C9---C8~C14 119,2 (3) 
0,5775(1) 3,1 (1) C8---C9--C 10 113,7(3) 
0,6420 (2) 4,3 (1) C8---C9--C 11 121,0 (3) 
0,7058 (2) 4,2 (1) C 10--C9---C11 125,2 (3) 
0,7200 (3) 5,3 (2) C5---C10----C9 106,0 (3) 
0,7929 (3) 5,8 (2) C5- -CI0- -CI  5 107,0 (3) 
0,8540 (2) 4,9 (1) C9---CI0~=15 107,3 (3) 
0,8409 (2) 3,7 (1) C9---C11---CI 2 119,4 (3) 
0,7663(2) 3,2(1) C I I---C12--CI3 119,9(3) 
0,7617 (2) 3,0 (1) C 12----CI 3--CI4 121,0 (3) 
0,8247(2) 3,0(1) C8---C 14---C 13 119,4(3) 
0,8990 (2) 3,5 (1) C 10---C15---Ct6 109,3 (3) 
0,9021 (2) 4,0(1) C 7 - - - C 1 ~ 1 5  111,6(2) 
0,9618 (2) 4,5 (i) C7~C17---C18 115,5 (3) 
0,9502 (2) 4,9 (i) C 1 7 ~ C I 8 ~ 1 9  110,5 (3) 
0,8767 (2) 4,5 (1) C 18----C19--N20 113.3 (2) 
0,8139 (2) 3,6 (1) C 19--N20---C21 114,6 (2) 
0,8758 (2) 4,5 (1) 
0,7930 (2) 3,6 (1) 
0,6816 (2) 3,5 (I) 
0,6188 (2) 4,0 (1) 
0,5385 (2) 3,8 ( 1 ) 
0,5341 (1) 3,9(1) 
0,5402 (2) 5,9 (2) C1--C2--423----C4 
0,5291 (2) 3,7 (I) C1--C6--~7----C8 
0,5248 (I) 53 (I) C1---C6--C7--C16 
0,5307 (1) 5,2 (1) C1----C6---C7---C17 
0.5439 (3) 7,0 (3) C2----C 1--C6----C7 

C2---C3--C4---C5 
C3-----C2---C 1---C6 

el C3--~4---C5---C 10 Tableau 2. Distances (,4,), angles interatomiques (°) 
angles de torsion (o) 

C1---C2 1,394 (4) cIt---C2 t 1,392 (6) 
C1---C6 1,389 (4) Clt-----C6 ' 1,390 (5) 
C2----C3 1,381 (5) c2t - -C3 ~ 1,371 (6) 
C3---C4 1,384 (5) c3t----C4 t 1,381 (6) 
C4---C5 1,385 (5) c4t----C5 ' 1,389 (5) 
C5---C6 1,398 (4) C5c---C6 t 1,396 (4) 
C5--C10 1,510 (4) C5C--CI0 t 1,506 (5) 
C6---C7 1,536 (3) C6C---C7 t 1,537 (4) 
C7--C8 1,528 (4) C7t---C8 ~ !,533 (4) 
C7--C16 1,567 (4) C7t---C16 t 1,570 (4) 
C7---C 17 1,524 (4) C7q---CI 7 t 1,510 (4) 
C8---C9 1,397 (4) C8C--C9 t 1,394 (5) 
C8----C14 1,390 (4) C8C--C14 ' 1,385 (5) 
C9----C10 1,513 (4) C9'----C10 ~ 1,503 (5) 
C9--C11 1,384(5) C9'--C11 t 1,384(5) 
Cl0- -Cl5  1,545 (4) Cl0 ' - -C15 t 1,550 (5) 
CI l--C12 1,389 (5) C1 It--C12 t 1,387 (5) 
Cl2---C13 1,381 (5) Cl2 t - -Cl3  ' 1,380 (5) 
CI 3--C14 1,392 (5) Cl3 t - -Cl4  t 1,388 (5) 
C15---C16 1,541 (4) c15t-----C16 t 1,544 (5) 
C17----C18 1,534 (4) C17C--C18 ~ 1,532 (5) 

C4---C5---C 10---C 15 
C6---C7---C8--C9 
C6--C7---C8---C 14 
C6---C7---C 17---C 18 
C7---C8--C9--~ 11 
C7---C17---C 18---C 19 
C8---C9----C 11---C 12 
C9---~ 11---CI 2---C13 
C17---C18--C19--N20 
C 18---C 19----N 20----C2 I 
C I t - -C2' - -C3~--C4t  
C 1C--C6t--C7t---C8 t 
C 1'---C6C-.C7C--C 16 ' 
C 1C-C6C--C7 t---C 17 t 
C2'---C 1 ~---C6t-.--C5 t 
C2'_-C 1 ~--C6C--C7 ' 
C2t__C3'--.C4t--C5 ~ 
C3' --C2t ---C 1 t__C6 t 
C3'__C4t_-C5t---CIO t 
C4'_-c5t---Cl0t---Cl5 t 
c6 t__C7 ' - -C8 ' - -C9  t 
C6'__C7'---C8'--C 14 t 
C6C--C7C--cI7t---CI8 t 

C18t--C19 ~ 
C 19'--N20 t 
N20'--C21 ' 
N20'--C22'  
O23t--C22 ' 
C22'---O24' 

C2'--C1'---C6'  
C l t__C2t__.C3 t 
c2 t_-C3 ' - -C4 t 
C3'__C4t--C5 ' 
C4t__C5t--C6 t 
C 4 ' - - C 5 ' - - C I 0 '  
C6 ' - -C5 ' - -C10 t 
C 1 t____C6'_..C5 t 
CI t_-C6t--C7 t 
c5t__C6'_.-C7 ' 
C6'---C7t---C8 t 
C6'--.C7'---C 16 ' 
C6'---C7'---C 17' 
C8 ' - -C7 ' - -CI  6' 
C8'--C7'---C17' 
C 16 ' - -C7 ' - -C17 '  
C7'--C8'---C9'  
C 7 ' - - C 8 ' - - C  14' 
C9 ' - -C8 ' - - -CI4 '  
C 8 ' - - C 9 ' - - C I 0 '  
C8'--C9'---C I I '  
C 10'~C9'---CI I '  
C5 ' - -C I 0 ' - -C9 '  
C5'--C10'---C15' 
C 9 ' - - C I 0 ' - - C  15' 
C9 ' - -C I I ' - --Cl2 '  
CI l ' ~ C l 2 ' ~ C I 3 '  
C l 2 ' ~ C t  3 ' - -C14 '  
C8 ' - -C 14'---CI 3' 
C 10'--C 15'--C 16' 
C 7 ' ~ C I 6 ' - - C I  5' 
C7 ' - -CI  7'---C 18' 
C I 7 ' - - C 1 8 ' ~ C 1 9 '  
C 18'---C 19'--N20' 
C 19'--N20'--C21 ' 
CI9'--N20'--C22' 
C21 ' - -N20 ' - -C22 '  
N 20'---C22'---O23' 
N20'---C22'---O24' 
O23 ' - -C22 ' - -O24'  

0,8 (5) 
-126,0 (2) 

122,3 (2) 
0,3 (2) 

177,9 (3) 
-2 ,0  (2) 

1,2 (2) 
- 178,6 (3) 
- 121,2 (3) 
-55,3 (2) 
122,3 (2) 
169,3 (3) 

- 179,9 (3) 
170,9 (3) 
-- 1,0 (2) 
- 1,2 (2) 
169,5 (3) 
63,1 (2) 

-- 1,1 (2) 
--123,8 (3) 

125,5 (3) 
1,7 (2) 
2,4 (2) 

- 178,8 (4) 
o,o (2) 

-0,1 (2) 
- 177,4 (4) 
-118,4 (3) 

-53,5 (2) 
127,0 (3) 
68,9 (2) 

1,517 (5) 
1,447 (4) 
1,440 (5) 
1,370 (5) 
1,268 (4) 
1,261 (4) 

119,6 (4) 
120,8 (4) 
120,4 (4) 
119,3 (4) 
120,8 (3) 
125,5 (3) 
113,7 (3) 
119,0 (3) 
127,1 (3) 
113,8 (3) 
105,3 (3) 
105.5 (2) 
115,3 (3) 
104,9 (2) 
113.2 (3) 
111,8 (3) 
I13,8 (3) 
126,4 (3) 
119,8 (3) 
114,0 (3) 
120.2 (3) 
125,9 (3) 
107,8 (3) 
106,6 (3) 
106,6 (3) 
119,7 (4) 
120,3 (4) 
120,1 (3) 
119.9 (3) 
108,9 (3) 
111,6(3) 
116,3(31 
I 11,6 (3) 
I 13.6 (3) 
117,8 (3) 
121,8 (3) 
120.3 (3) 
I18,0 (3) 
117,6 (3) 
124.3 (3) 
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C7'---C8'--C9'--C 11 ' - 179,7 (3) 
C7'--C17'---C18'--C19' - 172,1 (3) 
C8'---C9'---C11'---C12' - 1,0 (2) 
C9'---C 11'----C 12'----C 13' 0,9 (2) 
C 17'--C18'---C 19'--N20' -62,3 (2) 
C 18'--C 19'--N20'--C21' -68,2 (3) 
C 18'--C 19'--N20'--C22' 107,9 (3) 
C19'--N20'--C22'--023' 3,1 (2) 
C 19'--N20'---C22'--O24' - 175,4 (3) 

La  structure a 6t6 de t e rmin fe  par  les m6thodes  directes (MUL- 
TAN11/80; Main,  Fiske, Hull,  Lessinger,  Germain,  Declercq & 
Woolfson,  1980). Les paramft res  ont 6t6 affinfs par la m f t h o d e  
moidres  carrfs  (SHELX76; Sheldrick,  1976). Les dessins ont 
6t6 obtenus ~ l 'a ide de p rog ramme ORTEP (Johnson,  1965). 
Tous les p rog rammes  util isfs ont 6t6 implant fs  sur un Mi- 
c roVAX II. 

Les listes des facteurs de structure, des facteurs d'agitation thermique 
anisotrope, des coordonn4es des atomes d'hydrogfne, des distances et 
angles des atomes d'hydrog~ne et des plans moyens ont 6t6 d6posfes 
au d4p6t d'archives de i'UICr (Rfffrence: PAl 112). On peut en obtenir 
des copies en s'adressant h: The Managing Editor, International Union 
of Crystallography, 5 Abbey Square, Chester CHI 2HU, Angleterre. 
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Abstract 
The atomic structure of N-[2-(hydroxymethyl)-l,3-di- 
hydroxy-2-propyl]acrylamic acid, C7H13NO4, is de- 
scribed. Three hydrogen bonds link the molecules to 
form the crystal. Comparison with theoretical data sup- 
ports the hypothesis that bitterness of the studied com- 
pound is related to the length of the hydrophobic chain. 

Commentaire 
L'ftude structurale du 2-acrylamido-2-hydroxymfthyl- 
propane-l,3-diol (AHP) s'inscrit dans le cadre d'un 
ensemble de recherches concemant la synth~se chim- 
ique de produits tensioactifs dfrivfs de ce compos6 
(Pucci, Maurizis & Pavia, 1991; Pavia, Pucci, Riess 
& Zarif, 1991; Boyer, Lamaty, Moussamou-Missima, 
Pavia, Pucci & Roque, 1992). Ce substrat est utilis6 
en biologie et en mfdecine pour ses propriftfs acido- 
basiques (Nahas, 1962) et il peut ~tre transform6 
en un dfriv6 polymffisable ou tflomffisable. Les 
tflomfres obtenus par polymffisation des monomfres 
acrylamides en prfsence d'agents de transfert de chaine 
de type alcanethiol ou perfluoroalcanethiol prfsentent 
des propriftfs tensioactives remarquables et peuvent &re 
utilisfs comme agent solubilisant de protfines mem- 
branaires ou comme 6mulsionnant de fluorocarbures 
pour le transport d'oxygfne in vivo. 
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