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The crystal structure of a-naphthoquinone, C1002H6, has been determined and refined by an 
analysis of three-dimensional X-ray  diffraction data. The crystals are monoclinic with space 
group P21/c. The cell dimensions are: 

a=8,27__+0,02, b =7,76 ___0,02, c=  11,71 __0,02 A; f l=99 ° 30' + 2 0 ' .  

The structure consists of piles of parallel molecules; details of the molecular geometry and dimen- 
sions, and of the intermolecular separations, have been obtained. 

I n t r o d u c t i o n  

La d@termination de la s t ructure  de l ' a -naph tho-  
quinone de formule C1002H~ s ' inscrit  dans une s6rie de 
recherches sur la s t ructure  mol6culaire des vi tamines 
et ant i -vi tamines  K. Un  certain nombre  de d@riv6s 
mono et disubstitu6s de la 1,4-naphthoquinone et de 
la coumarine ont  6t6 6tudi6s ou sont en cours d'6tude. 

Une 6tude cristal lographique de la 1,4-naphtho- 
quinone faite par  Caspari (1932) a donn6 les r6sultats  
suivants  : 

Groupe de symdtrie monoclinique P21/n 

a = 8 , 2 5 ,  b=7 ,74 ,  c=13 ,50  ~k; f l --120 °. 

Donn6es  e x p e r i m e n t a l e s  

La naphthoquinone,  par  refroidissement lent d 'une  
solution benz6nique satur6e, cristallise en prismes 
monocliniques, de couleur brune,  allong@s suivant  la 
direction a. 

Nous avons d6termin6 les param@tres de maille 
suivants :  

a = 8 , 2 7 ± 0 , 0 2 ,  b = 7 , 7 6 ± 0 , 0 2 ,  c = 1 1 , 7 1 ± 0 , 0 2 / ~ ;  
f l = 9 9  ° 3 0 ' ± 2 0 ' ;  V=741  j[3. 

Densit6 calcul6e 1,417 pour 4 mol@cules 
dans la maille. 

Densit6 mesur6e 1,42. 
Groupe spatial  P21/c. 

Cette maille correspond £ celle de Caspari par  le 
changement  d 'axe  [101] ~ [100]. 

Les plans r6ciproques, pour  h va r ian t  de 0 £ 7 ont 
6t6 photographi6s successivement par  le r6t igraphe 
de De Jong  avec la radia t ion Cu Kc¢. 

Les intensit@s observ6es des 478 plans ind6pendants  
ont  6t6 mesur6es par  comparaison visuelle avec une 
6chelle d ' intensit6 et corrig@es pa r  les facteurs  de 
Lorentz et de polarisat ion (Gay, 1954). Aucune cor- 
rection d 'absorp t ion  n ' a  6t6 effectu6e, la section des 
mono-cr is taux utilis6s 6rant  de l 'ordre de 0,2 x 0,3 mm 2. 

Dans  ce t ravai l  routes les synthbses bidimension- 
nelles ont  6t6 obtenues £ l 'aide du pho tosommateur  
optique de yon Eller (1955). 

D 6 t e r m i n a t i o n  de la  s t r u c t u r e  

La s t ructure  a 6t6 r6solue par  1'6rude de la fonction 
de Pat terson.  

Tableau 1. Coordonndes atomiques et facteurs 
d' agitation thermique 

x/a y/b z/c 
C(1) 0,3436 --0,0934 0,1536 
C(2) 0.2800 - 0,2715 0,1554 
C(3) 0,1759 - 0,3325 0,0680 
C(4) 0,1316 --0,2230 --0,0327 
C(5) 0,1478 0,0555 -0,1337 
C(6) 0,2165 0,2229 -0,1417 
C(7) 0,3253 0,2845 - 0,0496 
C(8) 0,3591 0,1842 0,0520 
C(9) 0,2984 0,0173 0,0561 
C(10) 0,1935 --0,0471 --0,0395 
O(1) 0,4312 - 0,0387 0,2387 
0(4) 0,0381 -0,2808 -0,1150 

B (A 2) 
3,6 
3,8 
3,8 
3,5 
3,5 
4,4 
4,3 
3,4 
3,1 
3,3 
4,6 
4,4 
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T a b l e a u  2. Facteurs de structure observes et calculgs 

g ~ , 6 , ,  53.62 -7.5, 
18.~Z -21.57 Z.94 

0 6 8.55 -8.21 -.33 
0 10 .32.06 -30.54 - I . 5 2  
0 IZ 11.29 -8-53 -2.76 

~ 51.61 59.51 -7.89 
28.98 28.04 .93 

0 ~ 9.8.3 -7.13 -2.69 
3 3.99 -29.55 - I . 4 4  0 0 5 lZ.18 8.56 3. 62 

-9.00 1.46 
6g Z:~ 156 2.83 

0 6.G', 7.34 -1.29 
0 19 • 6.50 -6.00 .50 

11 6.77 -7.96 1.18 
12.'33 -12.73 .39 

0 IZ 11.51 1 ~ . 1 5  -1;35 

39.09 -35.30 -3.78 
2 21.06 22.35 -2.28 

0 32.46 -32.92 .45 
2 3 ).11 -2P.05 -2.05 

35.36 31.12 ~.23 
o ~ 43.18 -,~7.81 -5 .36 
o 6 13.23 -13.37 .14 

21.55 -19.74 - .83  
9 6.k7 6.11 .35 

~ 34.69 33.84 3.84 
13.68 11.88 1.79 

0 " Z.93 -2.68 -.24 
0 ~ 5.37 -5.49 . IZ  
0 ~ 5.80 -8.52 2.72 
0 6  13.44 -10.63 .19 

10.26 -8.94 -1.31 
.3 6.56 -6.07 -.48 

o Io  6.77 6.60 .17 
0 11 4.64 -3.89 -.74 

~ 53.44 47.17 6.26 
Z5,56 22.30 3.25 

0 Z 9.74 7-95 1.79 
o 5 9.o7 13.36 - I . 2 9  
0 / 4.45 4.27 .18 
0 ~ 456 .... 145 
0 6.81 5.05 .75 
0 I`2 9.13 -7.27 ~1.86 

11 7"63 7 "01 -.bZ 
4 IZ b.9o 4 . 4 8  -2.48 

0 Z 5.49 4.02 ~.46 
~ 14,3 149 . . . .  73 

I~.43 -18.~0 1.87 
0 £ ~,47 o.05 .42 
o b 9.58 -9.84 .25 
0 7 u. Sh -6.41 - .42 

- ~ 1.7o 
g ? 3.874"27 ::  -~52 
0 2 5.98 7.05 -1.0¢. 

- .47 ,2.o~ - , 1 ~ ,  ;.3~ 
4 9.00 9.32 

0 ~ 14.78 -13.14 - .o" 
11.20 -11.28 ,07 

b 7 19.72 -18.~1 -1.41 
9.43 -8 .40 - I .OZ 

=IZ 15.04 -14.93 - . I J  
- I ~  7.38 -¢..bO - .77 

- "  14.77 16.14 -1.37 
-4 43.ZZ -46.16 2.93 
-Z 28.72 38.29 -9.56 

0 5.19 5.27 -.07 
28.17 28.79 -.¢.1 
3).~3 -29.29 - I .08 

18 ) 9.02 lZ.75 -3.72 
2).24 24.19 -3.94 

- , ?  8.72 8.89 -.16 
~8~ ~7~ 19~ 

- :~  8.64 8.oz .62 
10.14 8.22 1.92 

-~  7-35 -5 .76 - I . 5 9  
11.84 15.65 -3.80 
13.35 -15.20 1.85 
Z8.48 -29.78 1.30 
17.67 17.72 - .04 

-11.37 IO. 1.03 
10.~Z ~ 10.67 - .Z5 
8.28 9.13 -.84 
6.12 Z.07 4.04 

11.98 -11.65 - .32 
Z : 5.74 5.17 .5b 

-6 18.33 18.04 .28 
:~ 2 2 . 4 ~  ~,~5 119 

7.74 6.47 1.26 
10.77 2 : {  -10.77 - .0o 

Z 20.65 21.28 -.62 
- I  8.23 -5.54 -2.68 

0 34.52 -~7.99 3.46 
16.57 -15.92 -.64 

Z Z 9.79 8.20 1.58 
, " 22.18 20.13 z.o5 
i ~ I 3.23 --9.32 -.90 

5.98 5.37 .61 
7.22 5.53 1.6R Z 

B 8.86 -9.41 .55 

-12 5.6O -~.76 - I . 84  
-1~ 7 .... 8 ~ 9  i o~ 
- 7.96 -8.96 1.0U 

b. Z9 -5.91 - .37 ; ~ 1 4 .  . . . .  7, . 
: z3.11 ZZ.45 .6¢. 3 1 

o 12.03 10,~8 1.05 
1 3.82 2.63 1.18 
" 13.75 15.37 -1.61 

3 4 ' 17.78 17.76 .01 
14.55 -13.~7 .57 
9.79 -9.45 -.3~ 

3 7 6.~4 4.35 I .)8 

b.83 ¢..88 -.05 
: 5.38 ~.13 - .74 

4 -4 15.94 -18.7o 2.81 
~ : {  7 . . . .  7.81 81 

5.11 -3.96 -1.1S 
32.17 ~0.~3 1.24 

"~ 8.23 5.24 1.9~ 
] 15.15 17.7 . . . . .  54 

5.~5 -5.o3 - .92 

h , ~  / #1 & Zo:0 § ~ ~ o.~9 -6., 
7.¢0 -5.40 -1.84 

4 o 7.71 5.75 1 -~5 
~ 7 b.73 2.51 4.21 
4 o ~.92 8..~Z -1 .4J  
4 ~ b.�Z -8.22 '1. ~.o 

55 :~ 6.8, -6 . . . . .  ;5 1 1.14 I J.b:, - . 4 8  
55 :s -',.,-' :2.~8 -.'.:5 14.27 Ib. ld - I . 8 2  

• ' o.50 o.40 .1J 4 1 ~ . 5 5  -8.77 .... 78 
' ~.OZ "9.53 .50 
5 7.27 -£.80 1.52 

o -o  ~ . 5 7  ~ .77  - . Z :  
-5 14.u9 14.~0 . .27 

o -4 14.52 1~.7~ .73 
b 2 9.~Z - IO.~3 -73 
o .: 24. Z',,' -"5.75 - i.Z+o 

15.2:1 -15.22 -,o~ 

o - o . 8 2  - . 5 0  

7 "o b. So 3 . 1 5  -3.41 
5 0.29 -5.09 -1 .23 
h o.Z') 1.41 h.87 
, ~.94 -6.58 - . ~  

~ o.~4 -6.~0 -.o4 
7 Z 7.b~. 5.00 Z.o: 

7.o; -6.o:} -.'34 
7.~: 7.?! • , I *  

2 -12 6,95 7.71 . 7 6  
- I:~.7 I" -17.62 I.Sb 
-~ iS.zt, I~.U~ ~-~3 

87.5"-) -1`29.71 22.12 
56.~5 -bO.b2 4.1b 
26.42 23.27 ~.14 

4 ~.57 ).up -5.51 
16.0b -15.7'~ - .35 

i i~ ~8 . . . .  7o 9 ,  28.57 2o.b2 1.95 

1 ;  9 ,  . . . .  84 ; ~  
-11 8. ZO 10.44 

z -~o . .88  i . ~ 6  ~.:~2 
:~ 5.55 -~.oo .4~ 

8.05 B.48 .42 
Z -7 13,00 -9-73 -3.2~ 
z - i  ~4.~9 -~.26 z.o7 

13,58 -13.27 -.31 
2 -- 16.15 16.36 -.21 

:3 2~. .~9  -25..S7 -4.01 
112.03 117.27 -5.24 

Z I 75,~7 -7~.87 4.50 
41.55 2 )̀ 40.77 .78 

2 / Zb.18 Z1.b2 4.50 
2 3 11.52 12.85 -I .33 
2 ~ 18.01 18.b2 -.61 

5 22.~2 19.b0 3.32 
4.27 2.72 1.55 

14.08 -17.23 3.14 
17.o5 lo.84 .2O 

: ~  887 , , .5 . . . . . .  
7.5° o . ~ 7  - .58 

-2.12 4.~8 • 2.~5 
Z -:~ 11.49 -11.~6 .It> 

4 ~.Ol 4.45 -.43 
22 -~ 14.84 15.,5 -.49 

z 29.u8 -30.31 .6~ 
Z Z -~ 21.85 -ZO.Z8 - I . 5 6  
2 J 10.53 8.19 2-33 

2 6 2 I . -13.24 1.77 
:°3 1.4 137 .... 7 
~ 5 6  12.92 11.92 .~ I  

6 12.22 11.18 1.03 

2 7 - 1 0  .%6 . . . .  87 1.27 ~ 7 ~  6.b3 8.36 -1.73 
7 -8 8.55 9.98 1.43 

~ ~ ~ 7~4 7o~ oo 
7.15 5.b9 1.45 

z 7 2 11.23 12.48 -1.25 
2 7 [; 7,07 5 , 7 0  -1 .~7 

~ :~ ~ , 0 5 8  85 
, "  11.18 -2.73 

3 0 -4 13.38 -22.52 ~.14 
-2 1.98 10.38 -12.37 

~ ~ 9.89 ~.85 :~ 
16.57 15.35 I 

0 4 6.21 -6.36 .15 

:~ ,2~5 - ,4.3,  1.35 
15.25 -17.62 2.36 

3 -5 6.96 815 -1.18 
.~ -2 15,45 15,63 - .18 

-~ 19.95 .... 7 -.1, 
17.95 17.26 .68 

~ 20.51 -19.73 -'.77 
14.26 - 12.b9 -1.56 ~ 17.16 15.o6 209  
9.92 -8.~7 -.95 

3 1 1 .91  -9.05 - I  .86 
O.~J6 7.~28 -.41 

3 ~ 16.76 Ib.77 -.00 
3 9 14.69 -11.1 b, -3.54 

• -8 5.75 "7.35 1.60 
; :~ ~:,~:, . . . .  ~7 . . . .  

8.62 -Z.58 
,, -1  5.22 -4.81 . .40  

21.96 -21 .o1 - ,95 
: ~ 7.49 -o.90 .59 

~ 9.17 ' 9.55 -.38 

.; -5 7.82 9.99 "Z.17 
-4 12.20 14.bi -2.35 

.~ -~ 23.27 -22.27 ".39 
3 --' 25.04 -21.98 1.Oh 

- /  0.37 -4.42 1.95 
• ; ~ 4.8~ -4.74 - . ~ I  

10.28 -9.7~ . 2 
i ~ " 16.7o 15.32 1.44 

~, ~ u.11" 4.60 1.50 
; ~ ,`238 8 . . . . . .  25 

8.84 -8.66 -.17 
3 12 9.73 4.05 5.07 

3 "7 15.48 -19.51 4.02 
3 2 12.52 13.31 " .79 

-? 13.15 -14.35 1.23 
5 -u 18.60 - 23.92 2.31 

5 8.02 -6.7b 1.25 
.~ 5 • 9.5,) J.66 - .16 

' I,).19 13.34 15 
5 I 11 .PO -12.~ ; :19 
~ ~ 789 79 . . . .  9 

14.33 13.72 .~e 
~, ~ g . . . . .  3.6~ 271 

7.95 6.09 1.86 

3 ° 1 6.24 -b.07 -.17 

3 77 ~ 1 5 . : ~ 8  lb.b9 -1.31 
3 13.18 -12.86 -.31 

Z 1 2.73 3.05 -.31 
2 23.10 -16.90 -b.19 

~ ~ 35.50 34.14 1.36 
B.96 9.57 - .41 4 

i ~ 27.73 23.51 4.21 4 
13.12 lO.bO -.47 4 

1~ 6.40 -4,24 -2,15 
5.VO -6.11 .21 

-9 7.04 7.32 -.28 
8.40 -9.89 1.48 

3 ~ 16.03 18.69 -2.65 4 

:~ 4.18 -3.32 - .85 
:~ ~.57 2.31 1.26 

30.26 -29.49 .76 
3 27.06 -21.19 -5.86 4 

38.58 -38.32 - .2b 
6.43 -5.21 -1.21 

3 Z 31.48 26.2~ 5.24 
3 ~ 31.74 " 28.39 -3.35 

7.79 6.05 1.74 
3 ~ b.37 -8.15 1.78 

5.09 -3.71 - I . 3 8  
3 1~ 9.83 12.20 -2-37 

8.37 7.81 .5b 

4 :~ 7.39 -7.9~ 16 
8.84 -11.32 2.47 

4 :~ 9.54 1452 4.98 
5.76 -6.62 .85 

0 ~ 19.9~ 27.31 -7.31 
16.27 -19.44 3.16 

4 18.56 -15.28 3.31 
22.00 -22-39 .33 

4 7 .8~  - 6 . 3 5  - 1 . 5 o  
8 15.60 -13.03 -Z.47 

-~ 8.04 8.28 . 2 4  
-4 29.74 -31.92 2.18 
-3 45.~9 50.21 -4.22 
-z 22.77 -21.6~ -1.08 
3 4.51 1.56 2.9~ 

8.91 -11.51 2.60 
16.61 -14.65 -1.96 
23.83 -21.69 -3.13 
22.19 -23.65 -1.53 

5 5.04 -.16 -4.88 
i 18.04 18.91 - .86 

1 18.38 -14.12 -4.25 
17.85 18.91 - I . 0 6  

~5 14.~0 -16.77 2.16 
2 -4 ~5,80 53.42 -4.62 

3 11.57 -13-57 2.00 
2 -2 34.97 58.71 3.74 

-I 7.39 6.06 1-33 
2 3 6.77 -6.17 -.59 

~ : g  -1.4 . . . .  98 
'i 5.25 -.39 8.35 7-17 1.17 

7.82 -10.59 2.77 
-3 22.14 23.25 - I . 1 0  4 7 6.56 4.2a 2.36 

4 -2 21.88 -19.60 -2.27 
4 0 8.23 -7 . . . . . . .  3 ~ :3 7.30 6.94 .35 

5.29 -4.05 -1.23 23.55 21.48 --93 
3 4.80 -3,17 -1.62 4 3 J 13,55 -14.82 1.27 

4 4 5.52 7.79 -2.27 1 21.1,2 .66 
6oo ; ~ 1~8~ - 9 7  . . . . . .  ,g 5.~3 -.o7 ~ 20.43 

8.35 8.72 -.37 4 7.17 4.51 2.66 
4 3 7 8.01 -7.61 " .39 

-7 7.76 -7.~6 - . lO 
5 -6 9.Sl -IO.43 .91 4 ~ 7 12.4o 14.SI -2.1o 

-5 14.54 -16.09 1.55 h 9.09 ~.31 .77 
. . . . .  o .  

-2 21.59 20.39 1.19 4 ~ 2 5.84 -~.39 .55 
-I Z~.65 -6.19 11.54. ~ 23.76 -23.68 3.92 

7.30 -8.61 .31 4 4 14.66 -13.45 -1.2J 
5 2 5.76 5.69 .06 ~ 4 5 8.23 -6.65 -1.57 

6.~1 7.27 -.75 :~ 8.~3 
13.88 13.47 .40 ~ ~ 8.77 - .14 

12.22 -14.26 2.04 , ~ 24.79 24.37 41 
-~ 9.09 9.36 - .26 15.68 13.79 1.8,~ ~ ~ : 6.46 -3.3 

58' ~:~,~ 6:,5 ,., -167~ ':I~ -'5.88 .15 4 ~ .~ 17.51 
16.21 -15.37 - .84 

:~ 8.05 -8.78 .72 
b o.83 0.75 .08 J -3 8-35 9.92 -1.56 

-5 5.41 -4.03 -I .37 : -4 3-73 -3.04 -.69 
-4 7.04 5 ' 9.34 -14.81 5.46 -1 -6.33 -.7.) ~ ] -~ 

5.~7 -5.49 -.17 15.1o 
i I,).35 12.72 -2.37 

h k / IFol F~ Foo F~ 
55 :~ 8.75 1 2 . 5 7  -3.81 

5.02 -7.05 2.01 
55 212 2.63 2.98 -.34 

7.51 7.81 - .30  
3 1'3.81 11.06 - .24 
1 9.78 - I  ~'.18 .43 

4.24 -3.30 .94 
4 4.47 -3.94 - .52 

5 7 I,).7,) 7-7@ 2.91 

~ 2 --~ ,2.86 1 4 . 2 7  .1.4~ 
9.t~1 9.£2 - .2J  

5 -2 8.7~ 9.oJ .21 
5 2 I 3.99 2.27 1.72 

2 . . . .  4 . . . .  66 52 
5 2 4 8.79 8.21 -57 

5 8.79 8.2J . 5 2  ~ ~o5 3 ,  . . . .  ~3 
5 7 8.23 7 . 4 6  "-73 

3 : 5 2  6.66 10.18 -5.51 
5.38 -5.15 -.23 

5 -1 4.87 6.41 - I . 5 4  
5 5 0 4,54 -4.18 --35 
5 1 7.98 -8.27 .32 
55 3 34 6,92 4.05 2.87 

6.66 5.97 .69 
5 6 7.14 -2.53 -4.60 

55 4 -7 8.53 13.45 -1.91 
7.00 7.66 -.66 

5 4 -5 5.64 -6.73 1.09 
55 ~ 20 5-75 -4-37 -1.37 

11.47 -11.09 -.37 
5 4 3 9.89 -10.o5 .15 

5 5 3 6 . 3 3  7 . 7 6  -1.42 
~ ~ 7.05 -4.3.3 -2.69 

11.17 -7-91 -3.26 
5 5 ~ 5.93 -4.05 -1.88 

o :~ 545 -7.48 203 
5.13 7.26 -2.16 

6 -2 5.18 9.54 -4, 6 
b b 2} 22.3R 17.54 4.1~4 

26.38 25.40 -97 
b 4 9.09 -7.97 - I . 1 2  

:~ 656 783 126 
12.45 -14.91 2.45 

6 -4 4.50 -8.69 4.18 i! 498 3 . . . . . .  86 
3-32 -2.54 -.77 
5.6~ 4.62 1.07 

6 :3 5.85 -4.75 I . I 1  
~ 9-17 7.64 1.52 

4.23 1-73 Z.49 
o 5 9.84 9.80 .04 

b 5.14 -4.36 --77 

2 :~ 4.9~ 549 -.58 
14.59 -13-98 -.60 

-5 ,4.04 ,6.85 -2.8o 
27.01 -27.45 .4~ -4 

2 ~ 2 3.20 5.09 -1.89 
b - /  3.16 -2.14 -1.01 
6 2 0 3.32 -3-51 .19 
6 1 3-55 -2,83 - .72 
6 2 2 4.66 -6.37 1.70 

2 34 5 . . . .  5 ~  - o l  
7.31 6.07 1.24 

S, 10.99 . . . .  45 -.54 
25.99 23.97 2,01 

66 3 -7 6.68 -6.27 - .40  
15.07 17.40 -2..33 

6 -5 12.02 -14.14 2.12 
6 5 -6 4.50 4.51 -.00 
6 0 11.78 11.97 -.19 
6 3 I 9.96 11.17 -1.20 
6 2 11.66 11.45 .21 
6 3 8.85 7.47 1.38 3 

6.96 -6.67 - .29 
6 6.76 5.08 1.67 

," :~ 4.5~ -4.34 - . ~  
13.43 13.25 .15 

. ~ 19.85 17.16 269 
15.42 14.56 .86 

6 :~ 11 .845  10.98 .88 
4.6b 1.77 2.89 

4 5.00 -3.94 -1.11 

6 -2 4.66 6.32 -1.66 
b - I  4.27 -2.83 -1.44 

,3 -2 3.13 -7.47 4.34 
7-77 5.79 1.98 

7 6 8.46 -3.88 -4.57 

:~ 5.07 3 . 8  . . . . .  5 
4.57 -3-57 -1 .00 

-4 4.38 -6.98 2.59 
-1 2.63 2.40 .22 

7 J 3.32 4.06 - .74 
7 4 5-51 -4.26 -1.25 

4.95 6.59 -1.b3 
6.77 -6.36 -.40 

5 . . . .  5 7.07 3.08 

~ ~ 5o7 5 . . . . .  7 
4.7J 3.72 -~7 ; ~ o.14 ,~.o5 -.51 
8.46 5.79 2.¢.7 

~ "  ; . . . .  5 763 .,.52 
9.72 8.64 1.07 

7 ; 5./4 4.1J 1.04 

L ' e x i s t e n c e  d ' u n  n o y a u  p o l y c y c l i q u e  c e n t r o s y m d -  de ces 2 mo ldcu le s  p e u v e n t  se d6duire  l 'un  de  l ' au trc  
t r i q u e  e n t r a i n e  u n e  c o r r e s p o n d a n c e  g 6 o m 6 t r i q u e  entre  par  u n e  t r a n s l a t i o n  6gale  a u  d o u b l e  de  la  d i s t a n c e  de  
les p o s i t i o n s  a t o m i q u e s  de  d e u x  m o l d c u l e s  s y m d t r i q u e s  la m o l g c u l e  a u  centre .  A ce t t e  t r a n s l a t i o n  c o r r e s p o n d  
par  rappor t  ~ u n  centre  c r i s t a l l o g r a p h i q u e :  les n o y a u x  u n  pic  dans  l ' e space  de  P a t t e r s o n  de  p o i d s  10 Z 2. 
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Ce maximum permet de situer les centres de gravit~ 
des noyaux dans la maille. 

Un pie important a dr6 repdr~ en x=a/2, z=0  sur 
la projection (010) de la fonction de Patterson, en 
x=a/2, y=O sur la projection (001), au point y = 0 ,  
z=O sur la section (100) faite au niveau 0,50. La 
position du centre du noyau naphthal6ne est done 
¼, 0, 0. 

L'orientation des moldcules a dtd ddfinie par 
l'examen des projections (010) et (100) de l'espace 
de Patterson. Nous avons pu ainsi ddterminer les 
coordonn~es approchdes des atomes. Ces positions ont 
dtd prdcisdes par un affinement pr~liminaire effectual 
uniquement sur les taches hO1, h21, h41, en moyenne 
les plus intenses. 

La structure a ensuite dtd affinde automatiquement 
par une mdthode de moindres carrds dcrite pour 
l'ordinateur IBM 1620. L'affinement a port6 sur 
les positions atomiques, le coefficient d'dchelle, les 
coefficients B~ d'agitation thermique isotrope de 
chacun des atomes. L'indice de reliabilitd final est 
R=0,13 pour les 478 taches mesurdes. 

Le Tableau 1 donne les coordonn~es finales et 
les coefficients thermiques des atomes (]es atomes 
d'hydrog6ne n'ont pas dt6 placds). Le Tableau 2 donne 
les valeurs des facteurs de structure observds et 
calculds. 

cules centrosym~triques sur le plan moyen de l'une 
d'elles. Les contacts de van der Waals sont donnds 
aux Figs. 4 et 5. 

La distance C(2)-C(3) de 1,31 J~ caract6rise une 
double liaison C= C tr6s localisde; les liaisons con- 
tigfies aux carbonyles sont plus proches de simples 
liaisons; les deux liaisons C =O sont dquivalentes. 

I1 e'st intdressant de comparer ces rdsultats aux 
observations de Deschamps (1951) en spectroscopic 
infra-rouge sur l'~-naphthoquinone en solution. Les 
calculs effectuds dans l'approximation classique de la 
mdthode des orbitales moldculaires L.C.A.O. sur la 
base d'une moldcule plane donnent les indices de 
liaison (Fig. 2). On note l'accord satisfaisant des rd- 
sultats. On remarque que ces distances sont analogues 
& celles observdes dans la benzoquinone (Trotter, 
1960). 

Le plan moyen des atomes de carbone, calculd par 
une mdthode de moindres carrds, a pour dquation 
dans le syst6me d'axes orthonormds (Oxyz'): 

x - 0,4216y - 0,4574z' - 2,0483=0.  

Les dcarts en /~ des atomes £ ce plan sont donnds 
Fig. 5. 

Nous avons accordd un intdr~t particulier £ l'ar- 
rangement des moldcules dans cette structure. 

D i s c u s s i o n  

Les distances interatomiques intramoldculaires et les 
angles de liaison sont donnds dans la Fig. 1. Les 
Figs. 3 et 4 sont les projections de la structure sur 
les ~quateurs, la Fig. 5 la projection de deux mold- 

8 , "=1, 
7 2 

6 ~ 3  

~4 118,5'~118 

Fig. 1. Distances int6ratomiques intramol6culaires (A) 
et angles de liaison (o) 

Fig. 2. Indices de liaison. 

o(1 ) 

Fig. 3. Projection de la structure parall~lement ~ [010]. 

I1 est caractgris~ par des empilements de direction 
[100] de moldcules parall61es et pratiquement ~qui- 
distantes (Fig. 6). Pour ceux-ci les distances inter- 
atomiques carbone-carbone et carbone-oxyg6ne les 
plus courtes sont reprdsentdes Fig. 5. 

Les contacts de van der Waals entre moldcules de 
deux empilements voisins sont plus dtroits (Fig. 4); 
les distances les plus remarquables sont ici: 

O(1)(I) - - .  C(2)(III) = 3,27 J~ 
O(1)(I) . . .  C(6)(IV) = 3,49 
O(4) ( I I ) . . .  C(6)(IV) = 3,31 



182 S T R U C T U R E  DE L ' a - N A P t t T I - I O Q U I N O N E  

I 
I 
I 
! 

4,96 

4,19 

4,09 / 3,31 

I 

!J 

5,49 

4,75 

I 

~ .  , f . - '  .0 s 

, /lO 

3,s7/-~4.04 

0(4) 
3,60 

,,/4,72 

4,10 

0(1) 

Fig. 4. Projection de la structure parall61ement & [100.]. 

-o,o58) 

) (-0,045) 

" ' I  (0,058) 
/ 

T (°'°°9) I 

L I 

i I i 
I I I 
I 3 , ~ j _ . .  I i 

' )(0,02) 
3,56 ~ ~. / 

f ~,. / / /  

" " "  " " "T'(-o,oo2) 
I 
i 
I 
I 
I 
L 

Fig. 5. Projection de deux mol6cules centrosym&riques sur 
un plan parallble & leurs plans moyens et distances les plus 
courtes (A); ~carts au plan moyen (A). 

alors que les distances les plus courtes entre mol6cules 
superpos6es sont: 

C(4) ( I ) . . .  C(5)(II) = 3,50 J~ 
C(10) ( I ) . . .  C(9)(II) -- 3,55 
0(4) ( I ) . - .  C(8)(II) = 3,56 

f T r a c e  d e  I'axe 0×. 

I 

• I 

I 

I Jk . ' .  . -  . .  - , . .  

• " L " %  
° . °  .o ° ,," ~" | "9 

I : i l  I : 
:.. : .  I ......~ .....~!'....~ <....i 

1 t " " 9 " " ~ " 4  t "'*"" " T  
I' • 

" : i il ' 

I 

6 

II 

I' 
I o(1) 

Fig. 6. Empilement  des molecules parall~les de 
1,4-naphthoquinone. 
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i "Y : " ~  " 0(2): " ' -  ! 
• i : ' : : ; , : \ , : 

" ' 'L . ° ' % ' . .  - -  ." %. , . ' °  
I " . . , . . . . ' "  " ' . . . . . . . . ~ ' ~  " ' * . . . . . ° . ' "  

\ 

\ 
Fig. 7. Empilement des mol6cules parall61es de 

1,4-anthraquinone. 

On peut comparer cet assemblage & celui que 
prdsente la 1,4-anthraquinone (Fig. 7)  Dans la 1,4- 
anthraquinone (Alleaume, 1962) les distances les plus 
courtes (F ig  8) entre les molgcules d'empilements 
voisins sont : 

O(1)(I) • C(2)(III) = 3,37 $ 
O(1)(I) - . .  C(3)(III) = 3,74 
O ( 2 ) ( I ' ) - . .  C(6)(IV) = 4,23 

Dans ces 2 structures les mol6cules superpos6es sont 
al ternativement retourn6es de mani~re que le cycle 
benzgnique terminal d 'une mol@ule (I) soit pris entre 
les groupes C(1)=O(1) et C(4)=0(4)  des moldcules 
(II) et (II') qui l ' encadrent  

Mais alors que les plans moyens des mol6cules d'une 
m6me pile sont rigoureusement dquidistants dans 
l 'anthraquinone (3,75 _~), on constate ici une alter- 
nance r6guli~re de deux distances 16g~rement d i f  
f6rentes (3,48 /~ et 3,55 _~). 

R6f6rences 

ALT~EAVm~, M. (1962). Th6se, Bordeaux. 
CASPAR:. W. A. (1932). Proc. Roy. Soc. A, 1136, 82. 
DESCrIAMPS, J. (1956). Th6se, Bordeaux. 
Er.LER, G. YON (1955). Bull. Soc. Fran 9. Mindr. Crist. 78, 

157. 
GAY, R. (1954). Bull. Soc. Frang. Mindr. Crist. 77, 1330. 
TROTTER, J. (1960). Acta Cryst. 13, 86. 

_ _ ' 1° ~ o R , - = - - -  - - .  

' [  
~'0') 9" " N ' ¢ ' " " ~  ; ' _  " 1 / o ( 2 )  ' - - 

o(2') e 0(2) 

Fig. 8. Contacts de van der Waals dans la 1,4-anthraquinone. 
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