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Table 8 (cont.) 

Atom Axis i B~ Ci,  C~ Ctc 
2 3-21 - 0-076 0.324 0"943 
3 1.65 -0 .311 0.891 -0 .331 

SM 1 6"86 0.921 0.118 -0"372 
2 5.65 0.332 0.265 0.905 
3 3.20 - 0-205 0.957 - 0"205 

N(7) W 1 3.65 - 0.456 0.301 0-837 
2 2-89 0"769 - 0.339 0.541 
3 1.69 0.447 0.891 -0.077 

SM I 6"17 0.815 -0"361 -0"453 
2 5"20 0"560 0.293 0"775 
3 2"86 0.147 0"885 -0"441 

C(8) W 1 4.40 0-081 0-987 -0.142 
2 3.00 -0.445 0.163 0.880 
3 2.14 0"892 -0.008 0"453 

SM 1 5-26 0.994 -0.112 0"011 
2 4"97 0.056 0"571 0.819 
3 4.47 0.098 0-813 -0.574 

N(9) W 1 3.73 0"878 0.116 -0"464 
2 2.89 0"430 0.235 0-872 
3 1-59 -0-210 0"965 -0.156 

SM 1 5"92 0.949 0.111 -0"294 
2 5-37 0"216 0.447 0"868 
3 3.26 - 0.228 0.888 - 0"400 
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Structures Cristallines des D~riv~s 2 et 2,3 de la Naphtoquinone-l,4. 
II. Chloro-2-hydroxy-3-naphtoquinone-l,4 

PAR JACQUES GAULTIER ET CHRISTIAN HAUW 

Laboratoire de Mindralogie et Cristallographie, Facult~ des Sciences de Bordeaux, France 

(Refu le 9 fdvrier 1965) 

Crystals of C10OaHsC1 are  monoclinic, space group Pc, two molecules in a unit cell with lattice con- 
stants: 

a =  8-25, b=3.92, c=  14.39/~; f l=l13 ° 20'. 

Least-squares refinement on visually estimated intensities was used to obtain optimum values for 14 
positional and 14 isotropic thermal parameters. The value of R is 0.11. 

The molecular packing is discussed in the following article together with that of C1002NH6CI. 

Miller (1911) et Fieser (1926) ont montr6 que les 
hydroxy-3-naphtoquinone- l ,4  sont des m61anges en 
6quilibre de deux formes tautom~res:  leurs points de 
fusion varient  avec le temps car l '6quilibre n'est  atteint 
que lentement & l '6tat solide et deux 6thers peuvent 
ais6ment &re identifi6s. Ils at tr ibuent  ~t ces compos6s 
les formules repr6sent6es sur la Fig. 1. 

La  chloro-2-hydroxy-3-naphtoquinone que nous 6tu- 
dions ici se comporte  comme une antivitamine K et 
& ce titre peut  6tre compar6e b. des compos6s comme 
la bromo-2-naphtoquinone- l ,4  de structure connue. 

0 0 

HOL 

0 OH 

Fig. 1. Formes tautom~res de la 
chloro-2-hydroxy-3-naphtoquinone-l,4. 
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Donn~es exp~rimentales 

La chloro-2-hydroxy-3-naphtoquinone-l,4 a ~t~ cris- 
tallis~e par sublimation en longues aiguilles jaunes de 
sym6trie monoclinique. 

Les param&res de la maille et le groupe spatial ont 
~t~ d6termin6s au moyen d'une chambre de Bragg et 
d 'un r6tigraphe de De Jong avec le rayonnement Ke 
du cuivre. 

Les intensit6s de 386 plans ind6pendants ont 6t6 
mesur6es par comparaison visuelle avec une 6chelle 
d'intensit6. Aucune correction d'absorption n'a 6t6 ef- 
fectu6e, la section du monocristal utilis6 6tant tr~s 
faible. Les facteurs de diffusion atomique employ6s 
ont 6t6 obtenus par d6veloppement d 'un polynome du 
9~me degr6 dont les coefficients sont donn6s par Bru- 
sentsev (1963). 

Donndes cristallographiques 
Chloro-2-hydroxy-3-naphtoquinone- 1,4, C~003HsCI 
Poids mol6culaire: 208,5 
Syst~me monoclinique 
a=8 ,25  +0,02, b=3,92  +0,02, c =  14,39+0,03 
f l=113°20 ' 
Volume de la maille 427 A3, Z = 2 ,  D calcul6e= 1,62 
Groupe spatial Pc. 

D~termination de la structure 

La structure a 6t6 r6solue par l '&ude de la fonction 
de Patterson. Nous avons obtenu les projections et les 
sections de cette fonction ~t l'aide du photosommateur 
de yon EUer (1955). 

Les projections principales du groupe Pc sont de 
type P1 pour (010), Pm pour (001), Pg pour (100), 
l'origine 6tant prise dans le plan de glissement. Nous 
avons donc plac6 l 'atome de chlore en x/a = 0 et z/c = O, 
la troisi~me coordonn6e y/b (voisine de 8 l )  a 6t6 obtenue 
par l '&ude compar6e des projections g6n6ralis6es sui- 
ran t  Ox et Oy et des sections perpendiculaires b. ces 
directions. 

Les coordonn6es approch6es x/a et z/c des atomes 
de carbone et d'oxyg~ne ont 6t6 d6termin6es sur la 
projection P1, puis pr6cis6es par un affinement pr6- 
liminaire portant uniquement sur les taches hOl. 

Par consid6rations g6om6triques et 6tudes des pro- 
jections (100) et (001), nous avons obtenu les valeurs 
approch6es des niveaux y/b de ces m~mes atomes. 

La structure a ensuite 6t6 affin6e automatiquement 
sur ordinateur IBM 1620 par une m6thode de moindres 
carr6s; l'affinement a port6 sur les positions atomiques 
et les coefficients B~ d'agitation thermique isotrope de 
chacun des atomes. Nous avons adopt6 une loi simple 
de pond6ration d6jb. employ6e par Mills & Rollett 
(1961): 

l/w= 1 si IFol < F* 
l/w= F*/lFol si IFol >- F* 

ou F* est une constante choisie de telle sorte que: 

F*2/F2o maximum = 1A-a. 

Le facteur de reliabilit6 final R=SIIFol- I Fcl I/SIFol est 
0,11. 

Le Tableau 1 donne les coordonn6es finales et les 
coefficients thermiques des atomes (les atomes d'hy- 
drog~ne n'ont pas 6t6 plac6s). Le Tableau 2 donne les 
valeurs des facteurs de structure observ6s, calcul6s et 
leurs phases. 

Tableau 1. Coordonndes atomiques et facteurs 
d' agitation thermique 

x/a y/b z/c B 
C(1) 0,3050 0,1483 0,1219 3,9 Az 
C(2) 0,2090 0,0110 0,0254 3,5 
C(3) 0,2703 - 0,0100 - 0,0478 3,5 
C(4) 0.4528 0,1108 -0,0213 3,9 
C(5) 0,7242 0,3980 0,0938 4,6 
C(6) 0,8200 0,5515 0,1877 5,2 
C(7) 0,7461 0,5900 0,2589 5,9 
C(8) 0,5759 0,4394 0,2381 5 
C(9) 0,4774 0,2918 0,1459 3,6 
C(10) 0,5561 0,2721 0,0725 3,7 
O(1) 0,2394 0,1672 0,1885 5,3 
0(4) 0,5063 0,0814 - 0,0920 5,3 
O(H) 0 ,1858  -0,1609 -0,1347 4,6 
CI 0,0000 - 0,1428 0,0000 4,7 

l& 

, 121~1J118 

0(4.) 

1,26 

c, ° 1,38"-h,-" 1,44 

1,27 

0(1) 
Fig. 2. Angles et distances intramoleculaires (A). 
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Discussion et bromo-2-naphtoquinone-l,4 (Gaultier & Hauw, 
1965 a,b). Les distances C(1)-C(2) et C(3)-C(4) sont tr~s 

Configuration et phEnom~nes intramolEculaires diff~rentes (1,40 et 1,48 /~). Les distances C(1)=O(1) 
Les distances interatomiques et les angles de liaison et C(4)=O(4) sont 6quivalentes (1,27 ~)  et nettement 

sont donn6s Fig. 2. plus longues que celles que l'on observe dans les deux 
La liaison chlore-carbone aromatique est normale structures pr6cit6es (1,20 .&). Par contre la distance 

(1,72 /~). La distance C(2)-C(3)= 1,34 /k montre un C-OH que l'on attendrait aux environs de 1,36 /~, 
fort pourcentage de caract~re 'liaison double', mais comme dans le r6sorcinol et phloroglucinol, est ici tr~s 
inf6rieur ~ celui observ~ dans les naphtoquinone-l,4 sensiblement raccourcie (1,31 /~,). 

h k I Fo Fc 
oo oo o2 38.1 ~1.3 35 
oo oo 04 26.5 26.4 -57 
oo oo 06 15.1 13.5 28 
oo oo 08 16.7 15.9 -10 
oo oo 1o 8.3 9.1 -31 
oo oo 12 5.9 5.9 21 
oo oo 14 3.6  2.5 -2 

oo oi oo 32.8 36.1 0 
oo Ol Ol 30.7 29,4 -1 6 
O0 01 02 67.2 56.8 -25 
O0 Ol 03 30.~, 28.2 57 
O0 01 Oh- 12.1 12.0 -65 
oo Ol 05 22.7 20.9 133 
oo oi 06 18.9 17.6 I 
oo oi 07 15.6 16.9 93 
oo Ol 08 4.7 7.2 27 
oo o1 09 7.o 6.2 78 
oo oi 1o 5.5 5.9 18 

oo o2 oo 3.7 3.1 0 
oo 02 oi 12.9 12.6 5 0 
oo 02 02 7.6 8.4 -80 
oo o2 03 13.7 14.4 126 
oo 02 04 12.1 11.4 -29 
oo o2 05 9.2 10.5 152 
O0 02 06 5.8 5.9 183 
oo 02 07 8.7 10.6 73 
oo o2 09 5,2 6.5 71 
oo oz" 12 4 .2  2.9 115 
oo oz 13 6.6 7.1 112. 
oo 02. 14 3.3 4.1 164 

oo 03 oo 6.8 lO.6 180 

oi oo -16 4.1 4.1 15 
01 oo -12 20.4 18.2 -69 
oi oo -IO I1.1 12.1 -9 
01 O0 -08 12.0 11.4 17 
01 O0 -06 52.8 40",.3 18 
01 O0 -04 25.8 26.1 -56 
Ol oo -02 36.5 33.9 83 
01 O0 O0 27.'0 29.9 125 
Ol oo o2 31.3 30.5 "25 
Ol oo o4 o, ooo6 .~,% 361 ; I  34.3 
01, O0 .08. 6,7 2,8. Z 
oi ~ '1o 7~0 :~Z ~ -t~ 
ol Ol-:lU, 17"~o.5 7~5 -~1 
01 "01- i3  9.8 123 
01 01 -12 10..1 9.8 -17 
01 01 -09 5.2 5.1 107 
01 01-08 7.,7 7.5 28 
O1 01 -07 9.4 10.1 96 
01 O! -06 13.3 13.8 -17 
oi Ol -05 23.4 22.,6 60 
Ol Ol -ok 13.4 12.7 -33 
01 01 -03 17.0 15.b, - 109 
01 01 -02 17.2 17.4 --41 
Ol Ol oo 66,8 57.8 80 
Ol 01 Ol 73.7 66.1 97 
01 01 02 10,6 11,3 128 
01 01 O..-3 5 . 8  7.5 126 
Ol oi o4 24,6 24~6 33 
Ol Ol 05 10.9 12,~2 -22 
Ol oi 06 6~4 6.9 27 
Ol Ol 07 9.4 11.4 88 
o1 Ol 08 !o .8  11.3 -5 
Ol oi 09 7.7 9,1 93 
oi oi 1o 4.0 1.5 5 
oi Ol 11 5.8 ] , 4  4k 

O! 02 -09 7.2 10.~ 80 
oi 02 ~08 5.5 4 . 4  22.8 
Ol 02 -07 12.2 13.9 105 
01 02 -05 13.9 14.7 94 
o, o2o4  ~:I ,725 1l'o 
oi 02 -03 
Ol 02 -02, 5.6 6.5 149 
Ol 02 -o1 12.o 12.8 115 
oi 02 oo 5.3 t~.7 251 
oi 02 oi 31.2 34.7 "6.~ 
oi 02 02 25.0 25.9 ~ .  
Ol 02 03 24..8 24.9 77 
Ol o2 ok 12.1 .12.6 132 
o1 o2 07, 6.1 8.4 !17 
OI OZ 09 ,5.8 "8;% "65 

Ol 02 11 4.9 6.7 75 
oi 03 -'ok 4.5 7.4 117 

6.4 8.6 140 oi o3 -O3 
oi 03 -02 6.8 9.Z 145 
Ol .o3 oo .5.9 9.7 199 
oi o3 oi 5.1 7.8 ..76 
Ol O3 o3 5.o 7.4 " 22 
01 O3 04 4 . 6  '6.7 1+07 . 

Tableau 2 Facteurs de structure observes, calculEs et phases 

h k "l Fo Fc (E 
02. O0 -1 b, 14.8 13.6 15 
02 oo -12 31.1 23.1 51 
02 oo - lO 11,4 lO.O ,-'33 
02 00-08 16.9 14.9 -17 
oz oo -o6 27.6 27.2 -9  
02 O0 -04 ~ . o  38.5 1 
02 O0 O0 9.9 9.8 88 
02 O0 02 41.0 42,6 -17 
02 O0 04 ~:8 3~8 -16 
02 O0 06 1 11~Z 247 
02 O0 08 11,0 12.3 29 
02 O0 10 6.3 6.3 -5 
02 O0 12 10.7 10.;5 -46 

02 o i - , 2  15,2 ~ .~  
02 01 -11 15,9 .~2 
02 01 -1o 13.7 12;6 24 
02 01 -09 11.3 11;6 118 
02 01 -08 15.5 14.3 -21 
02 01 -07 12.6 11;2 158 
02 01 -06 16.3 14.7 .51 
02 01 -05 24.8 18.9 101. 
02 01 -Oh 11.3 10.6 -30  
02 01 -03 19.2 18.6 .32 
02 01 -02 11:.0 0.7 29 
02 01 -01 ~;.8 4.8 -28 
02 oi oo 9.8 10.3 -5 
02 01 01 18.4 16.1 128 
02 Ol 02 13.8 13.5 -26  
02 01 03 14.1 107. 1~:,~ 
02 01 04 8.b, .--28 
02 o; 05 16.2 17.9 71 
o~ Ol 06 8.7 7.3 15~ 
02 Ol 07 7.9 86. 146 
02 Ol 09 4,7 6.3 90 
OZ 01 10 6.Z ,8.5 -.13 

09. 02-07 6.Z~. 6.9 11~ 
oz 02-06 6.7 6 .9  226 
02 0 2 - 0 5  19.8 22.6 ,89 
o2 o2-o~ 7.4 8,8 128 
02 02-03 6.h- 7.6 33 
02 02-02  10.0 ,1,0 ~0 
OZ 02-01 1.3.1 14.0 37 
o2 o2 oo lO:3 9.9 191 
oz o2 o1 23.0 24.~ 168 
oz 02. 02 11;8 12.~ 21]~ 
o z o~ ~ ~ .z  ~.z :7~ 
"o~' o ~ .  5.o .5.5 I o 02 02 05 ~:~ ,2.4 
9 z 02 07 9.1 lOl 

02 o3-o~ ~ 1 ~  ~66 
02 03 -03 6.9 . 24 
02 03 ' -02 6. ~ 9.1 189 
02 03 02 12.~ 16,6 160 
02 03 o3 7.8 10.5 182 
o2 03 o~ ~.o 12.s 18o 

03 oo -IO 8.9 7:2 -24 
03 oo -08 27.3 21.6 ~.9. 
03 oo -04 42.8 36.6 -I 8 
O3 O0 -06 18.8 19.6 106 
03 0 0 0 0  23.8 22.4' 23524 
03 02 18.2 18.0 " 
03 oo 04 13.4 14.3 28 
03 O0 06 14.9 16.0 -38 
03 OO 08 5.0 6.Z -3 
03 oo 1o 6.4 7.4 28 

03 o1-13 8.1 7.5 109 
03 o1-12 5.8 5.1 159 
03 01 -11 14,0 11.3 IZ8 
o3 01-0~ 7.~ ~.8 ~ 
03 01-08 6.3 6.~ 87 
03 o1-o7 I~:~ 133 41 
03 o1 o6  15. 27 
03 O1 -05 22.2 22.3 118 
O3 Ol -Oh 17.0 16.7 30 
03 01 -03 19.8 18.1 77 
O3 01 -O2 I~.0 17.6 257 

30.3 03 o1 -01 34.2 83 
03 01 O0 17.7 17`;1 -82" 
03 Ol o1 4.6 54~ 147 
03 Ol o2 7.3 9.6 64 
03 01 04 5 .8  6.8 2 
03 01 05 6~3 7.1 68 
03 oi 06 5.9 7.7 -32 

03 02 -11 14.8 15.8 100 
03 0 2 - l O  11.1 12.6 148 
03 02 -09 5.9 6.3 101 
03 02 -08 4.5 3.4 168 
03 02 -07 6 .8  8.1 51 
03 02 -05 7.9 7.8 107 
03 02 -04 8.4 7.4 242 

h k I Fo Fc ~ 
0:3 62 -03 25". 9 24.9 85 
03 02 -02 "4.7 4.4 -80 
03 02-01 15.0 16.1 936 
03 02 o1 8.3 9O 
03 02 o2 6.0 ~.~ 197 
03 02 0~. 7.5 11.0 41 
03 02 ,,, 6.6 7.6 194 
03 02 05 lO.O I~.1 75 
03 02 06 h.9 43. 222 

03 03 ()0 5. 8 5.3 169 
03 03 Ol 5.1 6.5 5 
03 03 02 10.2. 13.1 227 
03 03 03" 8.5 10.3 58 

04 00-10 21.8 14~.7 8 
04 oo -05 18.1 14.9 -59 
04, "00 -o6 12.2 11,7 -63 
04 O0 -04 16.7 16.0 61 
o4 oo -o2. 36.6 33,4 -21 
@~ oo oo 49.9 h5.1 -2  
o4 oo 02 7.5 8.1 -17 
o4 oo 04 lO.9 11.3 : ~  
04 O0 0,5 11.0 11,6 

04 01-11 6.1 5.1 136 
04 Ol -10 lO,4 9.5 - lO 
04 01-09 8.5 8 .7  64 
04 Ol-O8 4:~ 4.2 ;6~ 
o4 o1 -07 13 12.2 
04 oi -o5 2.9 2.4 189 
04 01 -04 11.8 12.0 17 
O4 01 -03 19.2 19.2 105 
Oh 01 -O2 19.3 19.2 26 
04 Ol -Ol 3.7 .h.1 107 
O4 O1 O0 18.7 19.9 -26 
04 01 01 7.4 7.8 -13 
oz. Ol 02 10.6 lO.7 -15 
o40l 03 12.6 14.0 97 
04 01 O~ 11.3 13.1 -65 
04 01 05 ~2.0 14.4 126 
o4 01 06 7.5 10.9 -10 

04 o2-o7 7-?- 7;2 . 84 
o4 o2 -06 6.4 7.0 15o 
O4 02 -05 10.2 10.4 137 
o4 02 -o4 7.6 8.1 196 
o4 02 -03 6.9 7.8 88 
O4 02 -o1 7.3 7.8 80 
04 02 Ot 5.4 6.3 55 
ok 02 02 7.7 11.8 -6o 
04 02 03 12.3 15.2 1~1 
05 O0 -12 12.b 10;8 -56 
05 O0 -10 .8.0 - 7.7 47 
05 O0 -08 12.4 11.6 -22 
05 O0 -06 19.2 17.0 -0 
05 O0 -04 5.0 5.1 -3 
05 O0 -02 8.9 9.8 31 
05 00 O0 10.7 10.0 8 
05 O0 02 3-3 3.4 5 
05 O0 Oh. 21.7 21.6 12 
05 O0 06 16.0 18.1 53 

05 01 -09 12.5 9.4 89 
05 Ol -08 3;9 3.6  1 
05 01 -07 12.9 12.8 55 
05 01 -06  11.6 10.9 -40 
05 01 -05 7.1 6.6 /48 
05 o1 -Oh. 6.5 5.7 -11 
05 01 -03 10.6 9.0 114 
05 oi -02 11.9 10.0 -3 
05 oi -Ol 14.2 13.3 91 
05 oi oo 7.2 8.7 66 
05 Ol 01 1:1.5 13.9 83 
o5 Ol oz 4.3 6.5 27 
o5 01 03 3.9 3.8 "227 
05 01 04 8.2 11.0 61 
05 Ol 05 4.4 4.6 -13 

05 02 -09 17.2 15.7 77 
05 o2 -08 5.6 6.2 252 
05 02 -07 8.2 8.3 103 
05 02 -05 4.9 6.5 22 
05 02 -03 7.1 8.2 131 
05 02-02 3.1~ 4.7 182 
05 02 -01 7.6 8.4 83 
05 02 01 10.3 11.6 55 
05 02' 02 7.9 8.8 99 
05 02 03 4.4 4.7 

06 o0-12 11~8 8.4 31 
06 O0 "-10 7.6 7.4 -4 
"06 OO -08 19.4 14.8 -31 
06 O0 -06 27.2 25.8 -15 
06 O0 -02 11.4 10.7 26 
06 O0 O0 6.2 6.9. 17 
06 O0 02 6.9 8.6" -19 
06 O0 04 ~.n 5.6 189 

h k 1 Fa Fc 9, 
06 01-13 3.6 3.5 29 
06 01-12 8.5 8~1 12 
06 01 -11 6.5 6.4 49 
06 01-10 6.7 5;7 -16 
06 01 -09 12.0 11.7 lh3 
06 01-08 17.8 17.4 -5  
06 01-07 6.3 6.1 162 
06 01-06 6.5 5.6 25 
06 01-05 7.3 7,6 58 
06 Ol-04  5.3 5.9 -49. 
06 01-03 3.3 3 ;̀1 52 
06 01-02 3.'1 3,1 24 
06 01-01 4.7 5.9 92 
06 01 O0 6.2 7.0 - 6  
06 Ol Ol 6.1 7.5 99 
06 01 02 3.8 4;4 ..~6 
06 Ol 03 3.8 4.6 .71 
06. 01 04 3e3 2.4 "59 

06 02 - IO  6:2 7.4 11 
06 02-09  4.4 185. 
06 02-07 5.3 5.7 92 
"06 02 -06 2,;8 2.0 236 
06 02 -05 7.9 9.8 73 
06 02 -03 5.6 6.2 98 
06 02-01 5.4 5.6 124 
06 02 Ol 3.3 4.7 125 
o 
07 oo -14 .3.6 3.4 4 
07 O0 -10 5.7 4.9 -12 
07 O0 -08 23.8 20.4 72 
07 00-06 5.9 6 . 6  105 
07 00-04 14.0. 13.2 -19 
07 00,-02 6.5 6.;2 -24 
07 O0 O0 6.6 7;3 20 
07 oo 02 6 .2  5.9 20 
07 oo 04 3;2 2.7 -8  
07 Ol -13 5.1 4.5 94 
07 01 -11 4.5 3 .8  95 
07 O l -09  3.1 4.0 -1 
07 o1-08 3.9 .4.0 70 
07 O l - o7  11~  "gg. 56 
07 o1 -ok  b.~ t~,k. ~ '  
07 .o i -o3  a . ,  ~,1 136 
07 01 -oz  -~.2 4 4 .  17 
07 01-01 2.7 1..5 98 
07 01 01 "3.1 61 07 Ol o~ 3.s P,J 

76 

07 02 -11 5.5 6.3 bO 
O7 02 -10 3.0 3.9 147 
07 02 -09 3.3 2.4 75 
07 02 -07 3.9 5.0 71 
07 02 -05 .4.2 4.5 75 
07 02_o,, ~:~ ~:~ ~ 
07 02 -03 
07 02-01 4.1 4.6 85 
07 02 Ol 3.3 4,11 97 
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Ces irr6gularit6s de structure ne sont pas 6tonnantes 
et rendent compte du ph6nom~ne de tautom6rie (Fig. 
1), qui peut se produire ais6ment quand trois atomes 
d'oxyg~ne, l 'un hydroxylique, les deux autres carbony- 
liques se trouvent en positions 1, 3, 4 (Martinet, 1949). 
La Fig. 1 qui repr6sente deux des diverses formes 
tautom~res possibles, explique que la liaison C(1)-C(2) 
(1,40 A) est interm6diaire entre la simple et la double 
liaiso: _(type benz6nique) alors que la liaison C(3)-C(4) 
(1,48 A )  est voisine de la liaison simple. 

D'autres formules polaires doivent &re envisag6es 
pour expliquer les autres irr6gularit6s mol6culaires. 

La distance 0 (3 ) .  • • 0(4) (2,64/~) et les valeurs des 
angles 0(4) C(4) C(3) et C(2) C(3) 0(3) (114 ° et 123 °) 
pourraient indiquer une forme ch61at6e (Fig. 3). 

Le plan moyen des atomes de carbone, calcul6 par 
une m6thode des moindres carr6s, a pour 6quation 
dans le syst~me d'axes (x y z'): 

x - 3,259y + 1,351z' - 1,953 =0.  

H O 

Cl 

O 
Fig. 3. Forme ch61at~e de la 

chloro-2-hydroxy-3-naphtoquinone-l,4. 

I11 

I \ 
/ 3,85 \ 

i '4, 
/ "Z %5. 

12,64 
I 

3 II 

10 

/ 2,79 
! 

\ 

\ 

J4~"79 _ 2,75 ~',. 

. . . . . . .  

. . . . . .  

Fig. 4. Project ions principales et distances extramo]~culaires (A).  

f 
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(~) (0"02) 

l 1 
. . . .  ~(o.o3) . 3 . ~ s  (o.o3) 

0.(o.oo) ~'o-% 7--.. ~ ~ M "  .,-" ~ ~ . . ' , .  

i ! I i"' I . . . .  

....~(-o.oI ) 2 

( - 0 "03 )  -. 

1 3"78 " I 

"~ (0.05) 
Fig. 5. l~carts au plan moyen et distances extramol6culaires dans un empilement (A). 

Les 6carts en A des atomes ~t ce plan sont donn6s 
Fig. 5; ils n'exc~dent pas 0,05 ~,  et la mol6cule est 
sensiblement plane. 

Relations entre molOcules 
La distance intermol6culaire la plus courte (2,75 A) 

s'observe entre O(3,11) et O(1,I) et fait penser ~t une 
liaison hydrogbne. L'hydrog~ne du groupement OH 
devrait participer aux deux liaisons hydrog~ne envisa- 
g6es. I1 se trouverait donc n6cessairement h l'int6rieur 
du triangle O(4,11) O(3,1I) O(1,1). 

Craven & Takei (1964) ont mis en 6vidence de telles 
liaisons 'bifides'* dans l'acide violurique monohydrat6. 
Par diffraction des rayons X et par diffraction neut- 
ronique ils ont d6termin6 avec certitude la position de 
l 'atome d'hydrog~ne et ont constat6 que la liaison 
O - H  pouvait former avec la direction oxyg~ne-oxyg~ne 
un angle de 34 °. Des 6carts du m~me ordre peuvent 
8tre envisag6s ici. 

Les distances extramol6culaires sont donn6es dans 
les Figs. 4 et 5; la Fig. 4 repr6sente les projections de 
la structure parall61ement ~t [010] et [100], la Fig. 5 les 
projections de deux mol6cules, se d6duisant par la 
p6riode b, sur le plan moyen de l 'une d'elles. 

Les liaisons de van der Waals les plus fortes sont: 
CI(III +b)  . . . . . .  C(5,II) =3,56 A 
CI(I) . . . . . . . . . . .  C(2,I + b) = 3,68 
CI(I) . . . . . . . . . . .  C(1,I + b) = 3,69 
CI(III) . . . . . . . . .  C(7,I) = 3,71 
Cl( I I I+b)  . . . . . .  C(6,II) =3,75 
CI(I) . . . . . . . . . . .  O(1,I + b) = 3,78 
Cl(III) . . . . . . . . .  O(4,II) = 3,85 
O (1,I) . . . . . . . . .  O(4,11) =3,21 

* Bi furcated.  

O (4,11+ b) . . . . .  C(8,I) = 3,30 
O (3,III) . . . . . . . .  C(6,I) = 3,45 
O (3,1) . . . . . . . . .  C(3,I + b) = 3,52 
O (3,1) . . . . . . . . .  (4 , I+b)  = 3,57 
O (3,111) . . . . . . . .  C(7,I) = 3,73 

C (9,1) . . . . . . . . .  C(7,I + b) = 3,50 
C (4,I) . . . . . . . . .  C(10,I+b) =3,53 
C (4,I) . . . . . . . . .  C(5,I + b ) = 3 , 5 5  
C (1,I) . . . . . . . . .  C(8,I + b ) = 3 , 5 5  
C (lO,I) . . . . . . . .  C(6, I+b)  =3,55 
C (9,1) . . . . . . . . .  C(8,I + b) = 3,57 
c (2 , i )  . . . . . . . . .  c ( 9 , I  + b) = 3,58 

On remarque que les liaisons de van der Waals 
C • • • C ne s'observent qu'entre mol6cules superpos6es 
(Fig. 5). 

L'organisation de la structure est discut6e dans l 'arti- 
cle consacr6 au d6riv6 chloro-2-amino-3 de la naph- 
toquinone-l,4 (Gaultier & Hauw, 1965c). 
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