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The structure of the title compound, 2-[(5-methylisoxazol-3-

yl)methyl]benzimidazole, C12H11N3O, has been established;

the benzimidazole and isoxazole groups are planar and make a

dihedral angle of 76,15 (4)�. The crystal packing is strength-

ened by a hydrogen bond in the b-axis direction.

Commentaire

La chimie du benzimidazole et de l'isoxazole a connu un

deÂveloppement consideÂrable ces dernieÁres deÂcennies dans

diffeÂ rents domaines. Ainsi les deÂriveÂs du benzimidazole sont

utiliseÂ s comme des inhibiteurs d'eÂrythrocytes et de thrombo-

cytes (Boehringer et al., 1991). Ils ont des proprieÂ teÂ s antic-

anceÂreuses (Soderlind et al., 1999) et des activiteÂ s insecticides

(Maki et al., 1989), cytotoxiques (Deady et al., 2000), anti-

virales (Townsend et al., 1995) et germicides (Pedini et al.,

1991). Les deÂriveÂs isoxazoliques sont connus pour leur activiteÂ

antimicrobienne (Zani et al., 1996; Peesapati & Anuradha,

1996; Kim et al., 2000; Kang et al., 2000), immunologique

(Ryng et al., 1999) et antipsychotique (Yevich et al., 1986). Il

nous est apparu inteÂressant de poursuivre nos recherches dans

ce domaine en examinant la syntheÁse de nouveaux systeÁmes

biheÂ teÂrocycliques renfermant le benzimidazole et l'isoxazole

susceptibles de preÂsenter des proprieÂ teÂ s pharmacologiques et

complexantes inteÂressantes. La meÂthode de syntheÁse que nous

avons adopteÂe met en jeu l'action du chlorhydrate d'hydrox-

ylamine utiliseÂe en quantiteÂ stoechiomeÂtrique au re¯ux du

meÂthanol sur la 4-aceÂ tonylideÁne-1,5-benzodiazeÂpin-2-one

(Essassi et al., 1987, 1989). L'identi®cation du produit obtenu a

eÂ teÂ reÂaliseÂe sur la base des donneÂes spectrales RMN1H et par

diffraction X. La moleÂcule eÂ tudieÂe se compose de deux parties

planes reÂunies par le carbone C6: le bicycle benzimidazole C7/

N8/C9/C10/C11/C12/C13/C14/N15 [eÂcart-type: 0,007 (3) AÊ ] et

le cycle isoxazole O1/N2/C3/C4/C5 [eÂcart-type: 0,003 (4) AÊ ].

L'angle dieÂdre entre ces deux plans est: 76,1 (3)�. L'atome C6

eÂ tablit deux liaisons courtes avec ces deux groupes: C6ÐC3 =

1,4918 (5) AÊ et C6ÐC7 = 1,4904 (5) AÊ , par contre, l'angle

correspondant C3ÐC6ÐC7 est largement ouvert: 115,30 (3)�.
L'empilement des moleÂcules dans le cristal est assureÂ par une
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liaison hydrogeÂne, suivant la direction de l'axe b, entre l'atome

N8 et l'atome accepteur N15, Table 1.

Partie expeÂrimentale

On porte aÁ re¯ux dans 40 ml de meÂthanol pendant 2 h, 0,01 mol de la

4-aceÂ tonylideÁne-1,5-benzodiazeÂpin-2-one et 0,01 mol du chlorhydrate

d'hydroxylamine. ApreÁs neutralisation par NaHCO3, le composeÂ qui

preÂcipite est essoreÂ et recristalliseÂ dans l'aceÂ tate d'eÂ thyle. Rende-

ment: 70%; F(�) = 188±190. Le produit est dissout aÁ saturation dans

l'aceÂ tate d'eÂ thyle et les cristaux sont obtenus par eÂvaporation, aÁ

tempeÂrature ambiante.

DonneÂes cristallines

C12H11N3O
Mr = 213,24
Monoclinique, P21/c
a = 9,5437 (5) AÊ

b = 11,8437 (6) AÊ

c = 10,1523 (3) AÊ

� = 113,638 (3)�

V = 1051,26 (8) AÊ 3

Z = 4

Dx = 1,347 Mg mÿ3

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

de 7520 reÂ¯exions
� = 4,1±26,4�

� = 0,09 mmÿ1

T = 298 K
Plaquette, yellow
0,40 � 0,35 � 0,20 mm

Collection des donneÂes

Nonius KappaCCD
Balayage '
7520 reÂ¯exions mesureÂes
1965 reÂ¯exions indeÂpendantes
1725 reÂ¯exions avec I > 3�(I)
Rint = 0,027

�max = 26,4�

h = 0! 11
k = 0! 14
l = ÿ11! 10
Variation d'intensiteÂ : <0,1%

Af®nement

Af®nement aÁ partir des F 2

R[F 2 > 2�(F 2)] = 0,040
wR(F 2) = 0,054
S = 1,20
1725 reÂ¯exions
145 parameÁtres

H-atom parameters constrained
w = 1 /[s2(Fo

2) + 0,03Fo
2]

(�/�)max = 0,002
��max = 0,14 e AÊ ÿ3

��min = ÿ0,13 e AÊ ÿ3

Tableau 1
Hydrogen-bonding geometry (AÊ , �).

DÐH� � �A DÐH H� � �A D� � �A DÐH� � �A

N8ÐH8� � �N15i 0,98 1,93 2,8546 (4) 156

Codes de symeÂtrie: (i) x; 1
2
ÿ y; zÿ 1

2
.

Collection des donneÂes: KappaCCD Reference Manual (Nonius,

1998); reÂduction des donneÂes: DENZO and SCALEPACK (Otwi-

nowski & Minor, 1997); programme(s) pour la solution de la struc-

ture: SIR92 (Altomare et al., 1994); programme(s) pour l'af®nement

de la structure: maXus (Mackay et al., 1999); graphisme moleÂculaire:

ORTEPII (Johnson, 1976); logiciel utiliseÂ pour preÂparer le mateÂriel

pour publication: maXus.
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