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The structure of the title compound, C13H12N4O, shows that

the molecule adopts a ¯at conformation. There is an

intermolecular hydrogen bond between the NH function of

the pyrazole ring and the O atom of the pyridopyrimidinone

group.

Commentaire

L'inteÂreÃ t que suscite la chimie des pyrimidines repose essen-

tiellement sur leur roÃ le dans le systeÁme biologique, partic-

ulieÁ rement dans les acides nucleÂ iques dont ils constituent les

nucleÂobases majeures. Depuis quelques anneÂes, les recherches

se sont orienteÂes vers la preÂparation de nouvelles pyrimidines

associant diffeÂ rents heÂ teÂrocycles, qui pourraient preÂsenter des

activiteÂ s biologiques potentielles (Rahman & Chabra, 1998)

plus importantes que leurs preÂcurseurs. Ainsi l'eÂ tude des

systeÁmes de type pyrido[1,2-a]pyrimidine a connu un essor

consideÂrable ces dernieÁ res anneÂes, suite aÁ la mise en eÂvidence

de leurs diverses applications dans le domaine biologique et

pharmacologique. En effet, de tels composeÂs sont utilises en

tant qu'analgeÂsiques, tranquillisants (Yale & Spitzmiller, 1975;

Yale, 1976a; Yale & Sheehan, 1977; Sato et al., 1976; Meszaros

et al., 1971), anti-in¯ammatoires, anti-allergiques (Sterling,

1969; Lesher, 1976; Juby, 1979; Chinoin, 1979, 1981), hypo-

tensifs (Yale, 1976b) et vasodilatateurs (Yoshioka et al., 1972).

C'est dans ce contexte que nous avons preÂpareÂ la 2-meÂthyl-

3-(3-meÂ thyl-1H-pyrazol-5-yl)pyrido[1,2-a]pyrimidin-4-one,

(I), obtenue par condensation du 3-(1,3-dioxo-3-butyl)-2-

meÂ thylpyrido[1,2-a]pyrimidin-4-one avec l'hydrazine hyd-

rateÂe dans l'eÂ thanol aÁ chaud.

La moleÂcule titre, repreÂsenteÂe sur la Fig. 1 (Johnson, 1976),

se compose de deux parties planes: le bicycle pyrido-

pyrimidine C6/C7/N8/C9ÐN14/C15 [deÂviation standard

0,0172 (8) AÊ ] et le cycle pyrazole N1/N2/C3/C4/C5 [deÂviation

standard 0,0029 (8) AÊ ]. L'angle dieÁdre entre ces deux plans est

9,54 (9)�. L'empilement dans le cristal est renforceÂ par une

liaison hydrogeÁne N1ÐH1� � �O18 eÂgale aÁ 3,020 (2) AÊ .
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Partie expeÂrimentale

A une solution de 2,0 � 10ÿ3 mol de 3-(1,3-dioxo-3-butyl)-2-

meÂ thylpyrido[1,2-a]pyrimidin-4-one dans 20 ml d'eÂ thanol, on ajoute

2,1 � 10ÿ3 mol d'hydrazine hydrateÂe. Le meÂ lange est porteÂ aÁ re¯ux

pendant 1 h. Le produit qui preÂcipite apreÁs diminution du volume de

l'eÂ thanol, est ®ltreÂ et recristalliseÂ dans l'eÂ thanol.

DonneÂes cristallines

C13H12N4O
Mr = 240,27
Monoclinique, C2=c
a = 28,400 (7) AÊ

b = 5,1148 (2) AÊ

c = 18,321 (4) AÊ

� = 120,93 (1)�

V = 2282,9 (8) AÊ 3

Z = 8

Dx = 1,398 Mg mÿ3

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

de 15817 reÂ¯exions
� = 1±26�

� = 0,09 mmÿ1

T = 293 (2) K
Prisme, jaune
0,35 � 0,25 � 0,15 mm

Collection des donneÂes

DiffractomeÁtre Nonius KappaCCD
Balayage '
Pas de correction d'absorption
15817 reÂ¯exions mesureÂes
2201 reÂ¯exions indeÂpendantes
1895 reÂ¯exions avec I > 2�(I)

Rint = 0,048
�max = 26,0�

h = 0! 34
k = 0! 6
l = ÿ22! 18

Af®nement

Af®nement aÁ partir des F 2

R[F 2 > 2�(F 2)] = 0,040
wR(F 2) = 0,112
S = 1,05
2201 reÂ¯exions
166 parameÁ tres

Af®nement des atomes d'hydrogeÁne
avec contraintes

w = 1/[�2(Fo
2) + (0,0585P)2 +

0,8769P] where P = (Fo
2 + 2Fc

2)/3
(�/�)max = 0,001
��max = 0,16 e AÊ ÿ3

��min = ÿ0,16 e AÊ ÿ3

Tableau 1
Distances et liaisons hydrogeÁne (AÊ , �).

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

N1ÐH1� � �O18i 0,86 2,30 3,020 (2) 141

Code de symeÂtrie: (i) 3
2
ÿ x; 3

2
ÿ y; 1ÿ z.

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: SHELXL97 (Sheldrick, 1997); graphisme moleÂcu-

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

mateÂriel pour publication: SHELXL97.
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Figure 1
Dessin ORTEPII (Johnson, 1976) de la moleÂcule. Les ellipsoõÈdes de
vibration des atomes ont une probabiliteÂ de 50%.
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