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The molecular structure of 1-methylpyrrolidine-2,5-dione,

C5H7NO2, corresponds to the dicarbonyl tautomer with an

envelope ring conformation. The packing is stabilized by weak

intermolecular hydrogen bonds and presents push±pull

nucleophile±electrophile interactions of the carbonyl groups.

Commentaire

L'une des preÂoccupations actuelles de notre laboratoire est

d'effectuer des tautomeÂrisations photochimiques en matrice et

aÁ l'eÂ tat cristalliseÂ et de suivre cette eÂvolution par spectro-

meÂtrie infrarouge par transformeÂe de Fourier. Nous avons

choisi de mener une telle expeÂrience sur le succinimide

(Mason, 1961) et le meÂthyl succinimide, (I), car ces composeÂs

qui ne sont pas complexes, sont susceptibles de preÂsenter

diffeÂ rentes formes tautomeÂriques. Les spectres infrarouges de

ces deux composeÂs avant photoisomeÂrisation sont assez

diffeÂ rents. En effet, on observe pour le succinimide une bande

large avec eÂpaulements aÁ 3379, 3286, 3049 et 2988 cmÿ1 dans le

domaine �NÐH et �OÐH et quatre bandes dans le domaine

�C O situeÂes aÁ 1783, 1773, 1723 et 1696 cmÿ1. Le meÂthyl

succinimide ne preÂsente pas de bande large dans le domaine

�NÐH et �OÐH mais une raie aÁ 3439 cmÿ1. Cette diffeÂ rence

notable dans les spectres infrarouges a motiveÂ la deÂ termina-

tion structurale du meÂthyl succinimide en vue d'identi®er la

structure moleÂculaire et d'analyser les interactions inter-

moleÂculaires avant d'aborder l'eÂ tude de la photoisomeÂrisation

en matrice cryogeÂnique et aÁ l'eÂ tat cristalliseÂ.

Les longueurs de liaison sont compatibles avec celles du

succinimide (Mason, 1961) et du pheÂnyl succinimide (Taira et

al., 1988). Les valeurs des distances C3 O3 [1,209 (2) AÊ ] et

C5 O5 [1,207 (2) AÊ ] mettent nettement en eÂvidence qu'aÁ

l'eÂ tat cristalliseÂ, l'espeÁce tautomeÂrique preÂ sente est la forme

diceÂ tone. Par rapport au succinimide et au pheÂnyl succinimide,

il n'y a pas d'eÂcart notable en ce qui concerne les angles de

valence.

L'analyse de l'empilement moleÂculaire fait ressortir des

interactions de type liaison hydrogeÁne d'une part et nucleÂo-

phile±eÂ lectrophile d'autre part. Les liaisons hydrogeÁne de type

faible mais dont l'importance n'est plus aÁ prouver (Puranik et

al., 1992; Sarma & Desiraju, 1986; Steiner, 1997), sont carac-

teÂriseÂes par les distances interatomiques O3� � �H12ÐC1,

O3� � �H43ÐC4, O3� � �H21ÐC2 et O5� � �H22ÐC2 (voir

Tableau 2). En ce qui concerne les interactions nucleÂophile±

eÂ lectrophile (Burgi et al., 1973; Burgi, Lehn & Wipff, 1974;

Burgi, Dunitz & Shefter, 1974; Cossu et al., 1987), les carbo-

nyles C3 O3 et C5 O5 subissent l'action du nucleÂophile O5

caracteÂriseÂe par les interactions O5� � �C3 O3 et

O5� � �C5 O5 dont les distances sont respectivement eÂgales aÁ

3,331 (3) et 3,381 (3) AÊ .

La deÂ termination de la conformation du cycle aÁ cinq atomes

baseÂe sur la meÂthode de Cremer & Pople (1975) conduit aÁ une

valeur de l'angle de phase eÂgale aÁ 4,8�. Cette valeur proche de

0� indique que la conformation du cycle est pratiquement une

forme enveloppe.

La deÂ termination structurale de ce composeÂ met en

eÂvidence la seule preÂsence de la forme diceÂ tone. L'analyse de

l'empilement moleÂculaire montre que les liaisons hydrogeÁne

de type O� � �HÐC coupleÂes avec les interactions nucleÂophile±

eÂ lectrophiles de type C O� � �C O assurent la coheÂsion des

moleÂcules dans le cristal.

Partie expeÂrimentale

Les cristaux ont eÂ teÂ obtenus par eÂvaporation lente du produit Aldrich

dans le tolueÁne.

DonneÂes cristallines

C5H7NO2

Mr = 113,12
Monoclinique, P21=n
a = 9,101 (1) AÊ

b = 6,073 (1) AÊ

c = 10,312 (1) AÊ

� = 106,28 (1)�

V = 547,1 (2) AÊ 3

Z = 4

Dx = 1,37 Mg mÿ3

Mo K� radiation
ParameÁtres de la maille aÁ l'aide

de 25 reÂ¯exions
� = 10±16�

� = 0,107 mmÿ1

T = 294 K
Prisme, incolore
0,4 � 0,3 � 0,2 mm
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Figure 1
Dessin ORTEP-3 for Windows (Farrugia, 1997) du composeÂ (I). Les
ellipsoõÈdes sont repreÂsenteÂs aÁ 50% de probabiliteÂ. La repreÂ sentation des
hydrogeÁnes est arbitraire.



Collection des donneÂes

DiffractomeÁtre Enraf±Nonius
CAD-4

Balayage �/2�
1239 reÂ¯exions mesureÂes
1079 reÂ¯exions indeÂpendantes
782 reÂ¯exions avec I > 3�(I)
Rint = 0,014

�max = 26,01�

h = ÿ11! 9
k = 0! 7
l = 2! 12
3 reÂ¯exions de reÂ feÂrence

freÂquence: 60 min
variation d'intensiteÂ : ÿ7,06%

Af®nement

Af®nement aÁ partir des F
R = 0,042
wR = 0,053
S = 1,869
782 reÂ¯exions
73 parameÁtres

Les parameÁtres des atomes d'hy-
drogeÁne en position theÂorique

w = 4Fo
2/[�2(Fo

2) + 0,0016Fo
4]

(�/�)max < 0,001
��max = 0,17 e AÊ ÿ3

��min = ÿ0,16 e AÊ ÿ3

Les hydrogeÁnes ont eÂ teÂ obtenus par Fourier diffeÂ rence.

Collection des donneÂes: CAD-4 Software (Enraf±Nonius, 1989);

af®nement des parameÁres de la maille: CAD-4 Software; reÂduction

des donneÂes: SDP-Plus (Frenz, 1985); programme(s) pour la solution

de la structure: MULTAN80 (Main et al., 1980); programme(s) pour

l'af®nement de la structure: SDP-Plus; graphisme moleÂculaire:

ORTEP-3 for Windows (Farrugia, 1997); logiciel utiliseÂ pour preÂparer

le mateÂriel pour publication: MolEN (Fair, 1990).

Nous remercions Mr M. Pierrot du Laboratoire de

Bionorganique Structurale et de Cristallochimie de l'Uni-

versiteÂ de Provence Centre de Saint JeÂroÃ me pour les faciliteÂ s

d'acceÁs au mateÂriel informatique. Ce travail est ®nanceÂ par le

MinisteÁre FrancËais de la CoopeÂration graÃce aÁ une bourse

CIES.

Des documents compleÂmentaires concernant cette structure peuvent eÃ tre
obtenus aÁ partir des archives eÂ lectroniques de l'UICr (ReÂfeÂrence:
GS1047). Les processus d'acceÁs aÁ ces archives sont donneÂs au dos de la
couverture.
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Tableau 1
ParameÁtres geÂomeÂ triques (AÊ , �).

C1ÐC2 1,512 (2)
C1ÐC5 1,493 (2)
C2ÐC3 1,497 (2)
C3ÐN4 1,371 (2)

C3ÐO3 1,209 (2)
N4ÐC5 1,380 (2)
N4ÐC4 1,452 (2)
C5ÐO5 1,207 (2)

C2ÐC1ÐC5 104,5 (1)
C1ÐC2ÐC3 105,0 (1)
C2ÐC3ÐN4 108,2 (1)
C2ÐC3ÐO3 128,2 (2)
N4ÐC3ÐO3 123,6 (1)
C3ÐN4ÐC5 112,8 (1)

C3ÐN4ÐC4 123,0 (1)
C5ÐN4ÐC4 123,8 (1)
C1ÐC5ÐN4 108,2 (1)
C1ÐC5ÐO5 127,9 (1)
N4ÐC5ÐO5 124,0 (1)

Tableau 2
Contacts intermoleÂculaires (AÊ ).

O3� � �H12i 2,68
O3� � �H43ii 2,49
O3� � �H21iii 2,66

O5� � �H22iv 2,52
O5� � �C3v 3,331 (3)
O5� � �C5v 3,381 (3)

Codes de symeÂtrie: (i) xÿ 1
2;ÿ1

2ÿ y; zÿ 1
2; (ii) ÿ1

2ÿ x; yÿ 1
2;

3
2ÿ z; (iii) ÿx;ÿ1ÿ y;

2ÿ z; (iv) x; 1� y; z; (v) 1
2ÿ x; 1

2� y; 3
2ÿ z.


