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mol6culaires' parallble au plan (100). Les mol6cules 
font entre elles un angle de 83 ° (Fig. 8). 

Deux ensembles cons6cutifs distants de a/2 ne sem- 
blent li6s par aucune force orient6e, sinon des contacts 
C H . - .  CH et nous devons expliquer la coh6sion de ce 
cristal par l'effet coop6ratif des interactions entre ato- 
mes voisins. 

Si nous projetons les feuiUets mol6culaires sur le 
plan (010) comme indiqu6 Fig.9, chaque atome 6tant 
repr6sent6 par sa sphere de van der Waals, nous con- 
statons que l'assemblage ainsi constitu6 est tr6s com- 
pact. Nous calculons d'ailleurs un coefficient de com- 
pacit6 0,72 sur la base des rayons de van der Waals 
(1,2; 1,4 et 1,7 A pour les atomes d'hydrog~ne, d'oxy- 
g~ne et de carbone). 

Cette organisation attire l 'attention sur trois obser- 
vations: 
mla  direction des liaisons hydrog~ne suivant l'orbitale 
pz de l'oxyg6ne des groupements OH lib6rant ainsi 
l 'une des orbitales spZ; 
- - le  faible recouvrement mol6culaire; 

mla  disposition selon laquelle (Fig. 9), le plan de la 
mol6cule (I) passe sensiblement par les atomes C(6) et 
C(7) de la mol6cule ( I I - c )  et par les atomes'C(2) et 
C(3) de' la mol6cule ( I I - a ) .  
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Structures Cristallines des D6riv6s 2 et 2,3 de la Naphtoquinone-l,4. 
VII. Structure de la Dim6thyl-2,3-naphtoquinone-l,4 

PAR M. BRETON-LACOMBE 
Laboratoire de Mindralogie et Cristallographie de la Facultd des Sciences de Bordeaux, associd au C.N.R.S., France 

(Reeu le 11 mai 1967) 

The crystals of 2,3-dimethyl-l,4-naphtoquinone, C1202H10, are monoclinic, space group P21/n, with 
4 molecules in a unit cell of dimensions a=7,52, b=8,35, c= 14,97 It, fl=91°48 '. The structure has 
been refined by the least-squares method. The planar molecules are stacked parallel to each other, 
perpendicular to (010). 

Cette 6tude, suivie de celle des d6riv6s homologues, 
chloro-2-m&hyl-3-naphtoquinone-l,4 et bromo-2-m6- 
thyl-3-naphtoquinone-1,4, a 6t6 entreprise dans le cadre 
d 'un travail d'ensemble effectu6 au laboratoire. 

Donn~es exp~rimentales 

La dim~thyl-2,3-naphtoquinone- 1,4 a 6t6 cristallis6e 
par 6vaporation lente d'une solution d'acide ac6tique. 
Les cristaux obtenus sontjaune clair, allong6s, de forme 
prismatique (0,2 x 0,3 ram). 

La densit~ a 6t6 mesur6e par la m6thode de flottai- 
son. La valeur exp6rimentale et la valeur th6orique sont 
en bon accord. 

dines = 1,20 dtheor = 1,21 g.cm -3 avec 4 mol6cules 

par maille. 
Cependant cette densit~ est faible compar~e ~ celle 

des d~riv6s suivants: naphtoquinone-l ,4:  1,42, m~thyl- 
2-hydro×y-3-naphtoquinone- 1,4: 1,41. 

Donn~es cristallographiques 

Dim6thyl-2,3-naphtoquinone-l,4, C1202H10 (P.F. 
126°C) 
Syst~me monoclinique: 

a =  7,52+0,02 A 
b-- 8,35 + 0,02 
c = 14,97 _+ 0,03 
fl=91 °48 '+  30 ' 

Groupe spatial" P21/n, 4 mol6cules par maille. 

Le groupe spatial et les dimensions de la maille ont 
6t6 obtenus respectivement sur diagramme de De Jong 
et de Bragg, l'axe de rotation 6tant choisi suivant la 
direction d'allongement a du cristal: la radiation utili- 
s6e 6tant Cu Kc~. 

Les intensit6s des 767 taches ind6pendantes ont 6t6 
mesur6es par comparaison visuelle avec une 6chelle 
startdard. Les corrections de Lorentz et de polarisation 
ont 6t6 effectu6es. Aucune correction d'absorption n'a 
6t6 introduite 6tant donn6 les dimensions du cristal. 
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]~tude de la fonction de Patterson 

La structure r6solue enti~rement par exploration de 
l'espace de Patterson a 6t6 d6termin6e ~t partir de ses 
projections suivant les directions a, b, c. Les calculs de 
s6ries de Fourier bidimensionnelles sont effectu6es au 
photosommateur de Von Eller (1955), l'affinement tri- 
dimensionnel sur ordinateur IBM 1620 et sur ordina- 
teur IBM 7040. 

L'analyse des projections de Patterson a permis la 
localisation des barycentres mol6culaires, l'orientation 
des molecules 6tant donn6e par le diagramme vectoriel 
mol6culaire observ6 au voisinage imm6diat de l'origine. 

Projection paralli~le/l la rang6e [0101 

La r6flexion 202 tr~s intense permet de d&erminer la 
pente de la mol6cule sur la projection et impose /t 
celle-ci d'Stre situ6e approximativement dans un plan 
perpendiculaire au plan de projection. Les diagrammes 
vectoriels mol6culaires et les produits de convolution 
des mol6cules centrosym6triques sur cette projection 
de sym6trie P2 sont tr~s semblables et dispos6s p6riodi- 
quement h la distance x/a=½. Ceci impose une super- 
position des barycentres mol6culaires soit sur la ligne 
des centres soit sur l'alignement des axes 21 en position 
x/a=O et x/a=½ ou x/a=¼ et x/a=¼. 

Projection parail~le/t la rang~e 10011 

L'absence de pics en x/a=y/b =½ conduit b. placer les 
barycentres mol6culaires en x/a = ¼ et x/a = ¼. 

La pr6sence d'un pic important sur la rang6e de 
Harker [½,0,0] en y/b=O,14 s'explique de la mani~re 
suivante: 

En n6gligeant les atomes C(6) et C(7) le noyau mol6- 
culaire est approximativement centrosym6trique. La 
correspondance entre deux de ces noyaux homologues 
par un centre cristallographique est 6quivalente ~t une 
translation T mat6rialis6e sur la projection par un pie 
de tr~s forte densit6 

12 
S, zizj = 12 x 6 x 6 = 432 e 2. 
1 

\ / TB' 
C 

/ 

Projection parall~le h la rang~e 11001 

Le pie T difficilement observable car proche de l'origine 
de la projection apparait en n6gatif sur la projection 
g6n6ralis6e (]F(lkl)12+ ]F(lkl)12). Ceci permet de fixer 
sa coordonn6e z/¢=O (pic noir sur la Fig. 1). 

D~termination de la structure 

La position du barycentre de la mol6cule 6tant ainsi 
d6termin6e, connaissant par ailleurs l'orientation de la 
mol6cule, nous avons pu effectuer un calcul de fac- 
teurs de structure ne tenant pas compte de la contri- 
bution des atomes C(6) et C(7). Le facteur de relia- 
bilit6 d6fini par R = Z  IlFol--IFcll/Z IFol est 6gal ~t 0,43. 

C(1) 
C(2) 
C(3) 
C(4) 
C(5) 
C(6) 
C(7) 
c(8) 
C(9) 
c(10) 
0(I)  
0(2) 
C(13) 
C(14) 

H(5)[C(5)] 
H(6)[C(6)] 
H(7)[C(7)] 
H(8)[C(8)] 
H(21)[C(13)] 
H(22)[C(13)] 
H(23)[C(13)] 
H(31)[C(14)] 
H(32)[C(14)] 
H(33)[C(14)] 

Tableau 1. CoordonnOes atomiques et facteurs d'agitation thermique isotrope 
x/a 

0"2826 
0,2151 
0,1814 
0,2070 
0,3039 
0,3676 
0,4039 
0,3799 
0,3159 
0,2770 
0,3146 
0,1651 
0,1794 
0,1129 

0,2766 
0,3860 
0,4492 
0,4071 
0,0364 
0,2874 
0,2234 
0,1427 

-0,0352 
0,1704 

104a(x) y/b 
15 0"2993 
14 0,2847 
14 0,4174 
15 0,5755 
17 0,7462 
16 0,7587 
17 0,6220 
15 0,4675 
14 0,4544 
13 0,5943 
12 0,1755 
12 0,6967 
24 0,1196 
21 0,4151 

0 8457 
0 8674 
0 6319 
0 3680 
0 1018 
0 0629 
0 1190 
0 3053 
04411 
C 4791 

104o'(y) z/c 104tr(z) B~ 
15 0,0438 8 5,5/~2 
13 -- 0,0494 7 4,7 
13 - -  0,0980 7 4,5 
14 --0,0587 7 5,1 
16 0,0713 8 6,0 
16 0 , 1 5 9 4  8 6,2 
16 0,2079 8 6,0 
14 0,1737 7 5,5 
13 0,0848 ? 4,7 
13 0,0355 6 4,5 
12 0,0876 6 7,5 
11 -- 0,1024 6 7,5 
20 -- 0,0852 11 7,5 
19 --0,1931 9 6,7 

0,0349 
0,1860 
0,2694 
0,2102 

- 0,0759 
- 0,0677 
-0,1441 
--0,2158 
-- 0,2253 
-- 0,2296 
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Tableau 2 Facteurs de structure observes et calculus 
- ,  4 .76OO -- 6 . ooez  

H K L F {oes )  F (C4LC l  i 2 ~ 3~ .47 ( ; 0  . 3~ .0360  

o ° o ~ . . . . . . .  ~ . . . . . . .  2 83 .4753  2 I?.5200 16.1640 
~ ~1,6600 ~ 17.3404 

g o : , . , 9 ° o  . . . . . . . . . . . . . . .  . 6 , . 5 4 6 ~  3 . . . . . . . . . . . . .  
o o 65 .C009  --54.4727 1 i 25.86d0 21 .7865  

o 18 . . . . . . . . . . . . .  ~ 6' 1,.2ooo . . . . . . . . . . . .  , ~ . , 4 ,  

o 14 4.49OO , 4 .9347  8 5,6100 -- 6 .4435  

Oo 01 1~ 75.6094~'4°°° .88.9395" 5.12~2 ~ 2 17 3.~4u0 - 5.1557 
4 ,6800  - 7 , 6 1 0 1  o [ - 2 . . . . . . . . . . . . .  ~ ~ . . . . . . .  

o ~ 30 .70U0  25 .6099  L3 1.9300 3 ,3900  . t . 1157  

° o . . . . . . . . . . . . . . .  ~ 
6 31 ,4200  29 .5594  15 ,4V00  -14,1580 
7 26 .0000  24 .7883  -12  2 .0500  1 ,4866  

o 1 8 14.0300 12.3153 ~ 33 -11 1~,~900 _1o.4689 
-1C 9 ?.2600 I0.0570 

l 3 - t . 74UU - 2 .3636  
1 ,7100  , 1.0799 

o 12 .5.1205 -8 9 .3000  10 .0067  
13 6 .46OO 6 .7178  -7  7 .34U0  5 ,2388  
1 1 .5300  . 1 . 1264  [ 3~ -6  8.6600 10 .7992  

36 .4600  .30,0323 3 -4 28 .4800  - - 26 .5699  

22 } 35.7o0 ............... .358918 ~ ~:~ .............. - 25 .0902  o ~ , . . . . . . . . . . . . . .  2 . . . . . .  
- 36 .8727  IZ,5800 13 .1291  3 -o ~ 31 .3300  

8 .1151  -- 5 . 4318  ~ ~ 17 .2300  ! 5 . 9899  

0 2 7 5 , 8 4 0 0  _ 7 .6146  ~ 3 41,9900 35 .48??  
0 2 9 5 .4700  1 .9938  33 4~ 64o4100  60 ,~507  
o ~ io 7.0O0O 8 .T537  ~ 2 .6900  5 .6627  
o i 11 12.5000 -13.2o63 ~ s 17.77oo 18.533~ 
o 13 1.95oo - 0.0868 t 6 15.;200 14.8294 

8 9 .3700  - I1,9987 
1 ~ 5 18 .1200  -- 1~ .6484  
l I0 4 .63O0  - 6 ,26OO 

o 3, ~ . . . . . . . . . . . . .  o 1C .5200  10,1813 
0 3 3 13,6900 17 ,2951  
o ~ . . . . . . . . . . . . . .  } 15 .6251  15 .n~81  3 11 2~,7000 - 23,4679 

o ° 6' ............ ~ ............ 0 ~ 7 1.5600 1.6429 ~ . z.1200 2.723o 
o 15,45oo . 16 .1916  4 - 13  I,E900 o.~aoc6 

98 1.7500 2.5687 ~ 4 -12 1~.4900 ~6.9525 
lO 14 .7100  14.5967 ~ - l t  8 .~0o  - l z , i 249  

0 33 11 12 .4800  . 12 .7337  ~ 4 -10 18 .160U  17 ,608J  
o 12 l e . 54oo  13 .7201  4 -8 ~,8400 _ 2 .734~  

3 l lO,0200 - 8 . 2533  ~ 4 - 7  5 . 8400  - 4.5443 
00 0 ~ 4,2800 . 1 . 3447  4 -6 21 .4700  - - 1G .956~  
0 ~ Z 1 ,35~4  . 2 . 2329  ~ 4 - 5  2 . $500  -- 2 . 6~43  

4 ~ 5 .2300  2 .4472  4 - 4  ~8 .E400  _ 35 .6045  
0 4 ~ 10.1100 11.0439 z 4 -3 ~2.4300 . : 3 . 6 3 8 1  

4 4 8.4300 . 7.0910 4 -2  2.620U 2 ,2992  g . . . . . . . . . . . . .  } . . . . . . . . . . . . . . .  
4 56 5.11n0 7.OO?4 4 o ic.93uo 13.1872 

o 4 8 1.7ooo _ 2.484o ~ 4 1 25.25o2 _25.,593 
o 4 9 8 . 6 5 0 0  -- 7 .9147  4 2 3 ?. 7900 -36 .1153  
0 4 lO 7 .7800  -- 9 . 8455  ~ 4 3 4 ,6876  - 7 ,648~  
0 4 11 13. .~000 . 12 .5911  4 4 36 ,9600  -- 2~ .6122  
o ~ t ,~ 5 .30U0  4.9634 I 4 5 13,0400 11 .5763  
0 5 l 3 . 8100  --  2 . 0377  4 6 8 ,440O _ 8 .5954  
o 5 2 E.E3UO 5 ,74E4  1 4 7 1 .7000  U .5359  
o 5 3 1.6300 -- 4 .5166  11 4 8 16 .9500  I0.5783 
o 5 4 4 .82OO 5 .3789  4 9 g .9400  15 .2659  
0 5 5 6 .97U0  7 .7140  ~ 4 lO 25 ,29U0  : 5 . 3073  
0 5 6 1 .7800  --  Z .2327  4 11 1 .8500  3 ,17C4  
0 5 7 1 ,E400  . 2 . 6081  ~ 4 12 4 .85U0  7 .1429  
0 5 8 I . �OUO 1 .5864  4 13 3 .  2600 -- 4 , 9562  
o 5 9 3 ,68U0  3 .6457  ~ 4 14 3,O4OO - 2 . 0651  

6 O 14 ,S000  . :U .3162  5 - 18  2 .43OO 1 ,~620  
6 I 6,46OO lt,2877 ~ 5 -14 1,5000 - 0,2715 
6 2 5 . 9 9 O O  . 6 . 1 7 3 9  5 - 1 3  2 , 6 6 0 0  1 . t 0 6 9  

3 3,1700 3 .2048  ~ 5 - 12  1,88U0 1,0549 
4 3 .C019  -- 0.7189 5 - 11  3.2188 _ 5 .7521  

6 6 1 .9200  1 .21~5  ~ 5 -9 2 .3300  . 0 . 9973  
6 7 1 .9500  3 .57O4  5 - 0  7 .1500  . 3 , 6~44  
6 8 5 ,2400  6 .8861  ~ 5 - 7  5 .C500  - U .6914  

1 18 .8100  15 .2486  5 - 6  2.0500 5 .0O46  
7 2C .4800  - - 21 .71~0  ~ 5 - 5  3,4400 . ~ ,1580  

3 6 .1000  5 .3960  5 - 4  11.43U0 9.5447 
4 8,4300 , 6 .6~14  ~ ~ - 3  ? . 7200  11,2085 
5 5 ,  C900 -- 6.2566 5 -2  5 .  C700 b.00C4 

1.9300 4.3943 ~ 5 -1 2.8700 -- 1.3397 
5 0 4.72OO -- 5.4529 7 8 .  8900  -- 7 , 32?5  

0 5 ,2000  2 .2883  11 ~ l 7 . 6876  10 .2681  
9 1 .7800  -- Z .93C?  2 12 .0075  - - 11 .1264  

1~ 3 ,4400  3 ,7760  
4 .56OO . 5 .O483  
1,�OO0 4 .5933  
3.4500 - 5.2691 

3 1 .8900  Z.5755 
4 1 ,8594  1.4851 
6 3 .4100  4 .1212  
I 2 . 8 2 o o  -- 1.3983 

2 . 3 1 0 0  - O.3952  
2,46OO Z .0985  

4 1,5000 1,5o54 
5 1.4100 - 2~0926  

-15  7 .2000  5 .8771  
-13  1 .9500  -- 0 . 4763  
- l l  6 ,C500  5 .6128  
:~ l ~ .86oo  16.1498 

27.6100 22 .71C7  

13,1200 I0,4695 
-~  17 .2502  4 .8318  

24 .0150  --15.4955 
lg.5200 19 .4168  
22.O4OO 21.3171 

7 3 ~ . 1 0 0 0  - 3 1 . 2 3 6 5  
9 4 .9800  5 .8326  

11 6,540O 5 .6351  
13 7 .1500  - -  T ,3699  
15 3 , E 4 0 0  . 4 ,097?  

-16  2 ,82O0  . 2 . 3230  
-15  3 .0900  2 .5748  

I -14 3,1180 ~ ,0~3  
-13  1 .5500  1 .1284  
- l Z  1 . 89oo  1 .4347  
-11  1 .9900  _ 1 .2331  
- l ~  2 . 71U0  2 .33~7  

- 6.2800 7,2q05 -8 15.5 ..... ,.I0~, 
-7 15,8900 15 .6002  
-6  4.2100 - 4.172S 
-4 8 .85oo  5.61o5 
- 3  24 .9700  _ 15 .4470  

7 .6300  -16 .9534  
c 9,1500 6,0488 

3 2 . 8 3 O O  --  31,56~U 
& , 2 5 o o  _ o , vo to  

3 8 .~60C  _ 11.6196 
4 1 . 1 5 0 0  -- ~ .8779  
5 17 ,8600  2o .2553  
6 17 .8800  19.3809 
7 15 .7700  13 ,08CC 
8 ~ .C800  7 .7562  
9 1 , 7 6 U 0  - -  U.7353  

1 1o 2 . 8 5 o o  - 1 .4077  
1 12 4 ,C038  Z .3279  

1 13 3.C900 3.9957 
1 14 4 .22o0  3o8726  

l -14 2 ,C2U0  . 1 ,~443  

~ - 13  3 .~30G 4 .4398  
1 -11 2.24oo 3 ,9468  

z -IO 6 . 9 6 0 0  - -  L ,58o7  
1 z -o  8,~8oo 9.431o 

2 - 7  4 ,49OO -- 4 . 9952  
I 2 - 6  2C,4400 19,4712 

-5  4 ,78OO _ 6 ,1515  
1 -4 I0,~600 _ 1G,5978 

2 - ]  12.7800 - 14.07~5 
2 - 2  3 2 . 8 6 o u  -- ; > , 2557  

7.1400 6o6080  
5 5 7 .7800  - 5.1481 
5 6 I0,9600 5,1472 
5 7 3,5100 1,3891 
5 8 1 .9000  -- 0.6413 

1 5 9 4,3100 - -  7 . 1920  
5 lO 4.54OO . 4,1914 
5 11 2 .3300  - 0 .1682  
5 12 2,05u0 U,7661  
5 13 3 ,9000  Z .8383  

I 5 14 2.5019 * 1 .7572  
6 - 12  3,54U0 -- 1,42U4 
6 -11 3.8000 . 1 . 8468  
6 - 1C  ? ,1800  . 4,9685 
6 -9 ? .2ono  . b.3957 
6 -0 4.00U0 -- 6.9233 
6 --6 3 . 0900  5,930~ 
6 -5  3 ,7900  2 .32~5  
6 - 4  3.7900 0.6090 
6 -3  6 ,40U0  6 ,5777  
6 -2 1C ,2600  11 ,4711  
6 - 1  1 . 7509  1 .5365  
6 o 12.52U0 IB.2049 
6 I 6 .0038  . 6 . 5761  
6 3 5,49OO -- ~,03~0 
8 4 5 .E800  7 ,2268  
6 5 3,28OO _ 1,7590 
6 6 2 .  OlO0 - 5,O875 
6 7 5 ,74U0  b .1243  
6 8 5 ,2700  - 7 . 3737  
6 9 7 .4600  4 .09?2  
6 lO 5,43OO _ 1 ,9924  
7 - 11  Z.5900 Z,3U18 
7 -1c  2 .5100  3.3678 
7 -9  5,?000 5 .3762  
7 -8  Z,BSO0 1,4941 
7 -5 1,9600 -- 1,8135 
7 -4  3.3900 - -  2 . 14C l  
7 - z  6.6100 -- 9 . 6523  
7 - 1  11 .oooo  _14,8344 
7 o 4,92OO 7 ,1537  
7 1 6 .2500  _ 5 .3667  
7 2 6 ,0900  5 .6411  
7 4 1 .9500  . 0 , 2817  
7 5 1 o 9 6 0 0  _ 1.0968 
7 & 3 ,54OO _ O ,3256  
7 7 5 ,7700  6.2165 
7 8 4 .4376  _ ~ .5622  
7 9 4 ,0500  4 .3138  
o - 18  3 . ; 3 0 0  2 ,6974  
o -14 Z .4200  ~ .3618  
o -IZ 6 .8100  ,6.0372 
o -IO 27 .6100  25,0068 
o -8 48 .15oo  46 ,7869  

-6 26 .1200  ~? ,9095  
2 - 4  3,3800 5,5593 

o 4 48 ,4600  49 .34~  
o 6 83 .0700  71 ,35C6  
0 8 1,8700 1 .3465  
o iu q.7800 - ~,2052 
0 12 3,96J0 6.2114 
o 14 ~.~3UO ¢,5558 
u 16 2,0600 1 .8540  

~ -1o 2 .7100  ~.4168 
19.80u0 . tb .6451 

i 1 "8  18.2~H0 2u,5119 
I - 7  5 . 36O0  u , : 447  

~ - 6  1Co9900 - - 12 ,6768  
-5  6 .3800 "  -- 7 ,0462  
-4 4 .6876  - 8 .5957  

28. G200 _ 25,3261 

31,7100 30 .0522  

20 .8500  . 1 6 . 9 0 4 3  
2 1 5 15 ,9199  - 14 .7849  

17 ,9500  _ 20 ,T375  
z L o l , qooo  . 0 , 51~o  

2 ,5100  4 .6710  
g } . . . . . . . . . . . . . . .  

l Z  3 ,~688  3 , 6 5 3 5  
13 3,2OOO - 5,3026 

; } i i . . . . . . . . . . . . .  
-13 8.6OOO - 8 .Z585  

4.4OOO 

- -12 .123 l  10.4100 -6  

2o,38oo ~o,o7~i 
~ .1200  - - 1~ .25U0  

78 .7502  
4.:100 7 . 5 6 9 5  

15 .2300  _ 12 .8073  

21.5800 - z0 .2970  
2 5 t~.~500 2~.7~16 
2 7 ~.2400 - 7,5171 
2 8 ~. '~60U -- 7.8573 
2 9 I I . 6500  12.1499 
2 |0 6.76U0 . 7,5}35 
z 1L ~.qoo0 3 .3554  
2 -:t 2, :300 _ 3,,ao63 
2 - i c  2 . ;300  - 1.53;9 

2 2 -~ 2 ,19u0  1 .8~69  
2 3 -15 4,460O ~.o~h) 
z 3 -14 7 .9600  ~ .~11~  

3 - 13  IZ.7300 :U .~3~  
3 -12 ie.00,0 t~,69~7 
3 -lO 5 .~8U0  . b,8214 

2 3 -'~ ~,.~2UU - I,C0~5 
2 3 -8 3.96~q . 2.75G3 
2 3 - 7  7 , 60U0  . 5 . 22~8  
2 3 -6 1 ,8500  . ~,ooma 
2 3 -5 1S.2500 _14,8740 

3 -4 2 .82oo  . 1.5155 
3 -z 5.3,.OO 5 .7491  

2 3 - 1  2.5000 1.7283 
3 o lO ,89oo  . o . 6238  

2 3 I 6,54O0 - 9.5283 
3 2 ~.qiuo 6.5173 
3 3 19 .6800  -Z0,894U 
3 4 I ,~900 .2 .3986  
3 5 2 .E~O0  - 3,6714 
3 6 18 ,0700  17 .4585  
3 7 5.7200 . 4 . 1665  
3 8 6.2900 - -  8 , 1638  
3 9 10,7900 11.7142 
3 iu 26 ,8200  -22.8801 
3 11 17.6800 14.5091 
4 -14 3.9688 - 3.962O 

z 4 - 13  e ,~soo  - 8 .O393  
2 ~ -12 3.8300 3.8101 

4 -ll IC.USO0 .7.5003 
2 4 - lC  6 .0000  6 .412o  

~ :~ . . . . . . . . . . . . .  
Z .2400  3.5O85 

4 - 6  6 , 1500  6 .9157  
4 - 5  7 .  C500 7 .7B41  
4 - 4  2 . 3500  . 1 . 2556  , - f  . . . . . . . . . . . . .  

Z~ 4 1,72U0 Z,g050 
4 0 2 .C600  - - 3 . 6678  

2 4 i S.OlOO - - 8 . 2741  
2 4 2 E.g800 5.7624 
2 4 3 I I . 54o0  . 9 . 4914  
2 ~ 4 1.8800 - -3 .6217  

4 5 3,4300 - 3 . 7355  
2 4 6 4 .  2400 -- 2 . 9057  

4 7 4 .9376  5 .67O7  

4 17 .5700  14,7669 
4 10 4.5800 _ 3 .2677  

Ii S.3000  o .3142  
-11 3o8688 - - 4 . 7791  

5 - i c  2.4400 2,1380 

- 8  2. 3900 - Z,1928 
2 5 -7  3,2300 - 4,0010 

-4 4.B300 5,9647 

- 2  ~,0300 1 .3029  

2 .7700  . 1 .9224  ~ } ............ 
E.e40c  - 7 . 1295  

5 3 ? .7700  --  7 , 3751  
5 4 2.1400 t.4198 
5 5 2,2100 2 ,O633  
5 6 2,28OO - 1 .3581  

2 6 - 4  2 , 6800  1 .6571  
6 -I0 3,6500 - 4.478g 
6 - 9  2 . 8 3 0 0  1 .0349  
6 - 8  2 , 5500  . 2 . 9649  
6 - 7  3 . 84U0  1 .5890  
6 -6 2 .4100  1 .009~  
6 -5 2 ,3700  --  0 , 4494  
6 - 3  6 . 6000  lZ ,182~  
6 - 2  12 .9500  16 ,9876  
6 - L  3 . 7400  . 6 . 8 1 2 8  

2 6 o lC .3000  10 .4625  
6 1 5 .46OO .7o4070  
6 3 2 .32U0  3 ,0419  
6 5 2.39OO .4 .8483  

2 6 6 5 ,E900  -6 .7279  
2 6 T 2 .4200  1 .4949  

6 8 4,2OOO .4 ,3179  

- lO  4.1078 3,OO99 
2 - 9  6 ,8376  5 ,5690  7 

7 -8 2 . . . . . . . . . . .  5 
7 6 .7600  6 ,1356  -7  
T - 6  4 . 5 8 0 0  3 ,9420  

-5  2 .4200  t . 7184  

2 1 5 . 5 6 0 0  - - 14 ,5940  
-2  6 .9376  -- 8 .2492  

7 19.2802 2O.37O8 
2 7 I I0.6600 - 9 , 44o5  

3 ~ .9300  4 ,8334  
7 4 2,44OO 4 ,0518  
7 5 9 ,8400  8 .4012  

2 7 6 4 .3700  -- O.3O79 
2 7 7 4 ,9200  4 .6252  

7 s 5,0700 - 5,~026 
2 8 - 4  2 . 7000  3 .76S l  
z B -3  2 ,0200  ~,6085 

g g "o 2 . . . . . . . . . . . .  4 .5100  5.3~15 

88 } ............. 2 .  3300 - - i , 3106  
8 ~ 3 ,8300  --4,5871 

3 U -13 4.620u 3 .0748  
-11  4.8600 -- 4.0250 

3 0 -7  2.800U 3,2280 
3 o -5 3.B6oo - 2.1911 
3 0 -3 17.6100 -12.41E8 
3 o - I  28 .5002  22 .01C2  
3 o 1 l l .U~OO -- ~.0640 
3 0 3 11.2300 12 ,1953  
3 0 5 26 .3700  25 .7214  
3 o 7 2 .9~00  0 .077~  
3 o g 9,1800 - !0.3126 
3 o 11 4,5000 5 .3926  
3 o 13 7 .7600  7 .2824  
3 I -1o 8 *0300  7 .30~7  
3 1 -9  7 .2200  - -  b , 3467  
3 I - 8  7 . 3400  ?.osqo 
3 1 -7  7 .7300  -- 3 .5187  

I : :~ . . . . . . . . . . . . .  12.4100 10 .8151  
3 1 - 4  3 . 5900  1 .4193  
3 I - 3  2 . 5000  3 .5976  
3 1 - 2  6 . 2200  -- 3 ,2613  
3 1 - 1  13 .5300  16 .7268  
3 l o q ,5000  5 .4976  
3 1 I 14.5000 16.6732 
3 1 2 5 .7000  7 ,5474  
3 l 3 8 , 0600  --I0,3804 
3 I ~ 11,8900 -- 13,4486 
3 I 5 1 3 . 6 5 0 0  - -  13 .6955  
3 l 6 8. gO00 -- 9 ,7842  
3 I 7 3 . 3500  -- 2 , 5297  

I I . . . . . . . . . . . . .  11 5 . 9 5 0 0  -- 4.46g2 
3 2 - 8  7 . 3~00  - 8 . 4440  

-5  4 .4376  4 .5072  
~ : ~  .............. 

S,~700  5 .9563  ~ ~:~  . . . . . . . . . . . . . .  
5 .6400  - 1.B~25 

3 2 0 ~.2100 11 .2563  
3 2 I ? . 6 7 o o  - 8.9121 
3 2 2 8 .1500  - 3 . 2330  
3 2 3 7 .  COOO - -  6 . 6578  
3 2 4 18.4800 - 18.7~46 
3 2 5 3,8000 _ ~,8416 
3 2 6 4 .9500  5 .5~I~ 
3 2 7 ~ .6500  4 .0410  

11 6 .8800  3.1506 
3 3 -13 15.1900 13 .O025  
3 3 -12  e.o7oo -- 5 . 4925  
3 3 - 11  4 .41oo  4 .1262  
3 3 -io 3 .9200  5 .1258  
3 3 - 8  7 . 4600  6 .9784  
3 3 - 7  18 .3900  -- 16.8453 

-5  26 .0002  _ 26 .2748  
3 3 - 4  15 .5600  1~ .2n82  
3 8 - 3  7,7300 9 .5385  
3 3 - 2  3 ,~600  - 4 . 7 *75  
3 3 -I 3 .8000  2,1546 
3 3 o 23 .3200  -- =4 .5567  
3 3 I 41 ,5900  -41 .2744  

I ~ . . . . . . . . . . . . .  21 ,8700  -- 19 .8441  
3 3 4 13 .2300  13 .3300  
3 3 5 3 ,7100  3.1560 
3 3 6 8.1500 8.9240 
3 3 7 10 .57U0  11 .955U  
3 3 8 6 ,0700  9 .035~  

IO 6 .8500  ~ 5.5007 
3 3 11 7.3100 6 , 6 5 5 5  
3 4 - 14  9 .4800  -- 0 , 1213  
3 4 - 13  6,2200 5 .7212  
3 4 - 12  14 .1600  --  12 .2875  
3 4 -II 4,41oo 4.4815 
3 4 -I0 ~,0100 - 1 .1888  
3 4 - 8  9 . 1200  ~. 1948 
3 4 - 7  3,6800 5.11C6 
3 4 -6 20,2100 20 .2449  

4 -5 11,8600 .10.0748 
4 -4  ? .2800  5 .8474  

3 4 - 3  ~ .5200  . B.OO44 
5 , -2 lO . . . . . .  ~ . . . .  16 
3 4 - I  11,87oo 12 .8993  
3 4 c 17,1800 18,5672 
3 4 1 11 .3781  10 .6296  
3 4 2 31 .1400  29 .0119  
3 4 3 11 .9600  -- 9 .1823  
3 4 4 10 .6251  10 .8333  
3 4 5 3 ,44O0  --  1.6374 
3 4 6 9 .8100  -- 8 . 2057  
3 4 7 8 .3600  . 10 .8262  
3 4 8 26 .1300  -- 2~ .4093  
3 4 9 6,0100 8.0263 
3 4 1o 11.51oo - 12 .5329  
3 4 11 5 .5200  5 .6838  
3 5 5 4.1300 _ 1 .5076  
3 5 6 3 .8600  - 1 .2328  
3 5 7 5,8800 5 .2831  
3 5 8 6 .6400  6.0651 
3 6 - 4  7 . 8500  -- 4 . 3372  
3 6 - 3  3 . 8900  - 3 . 6424  
3 6 - 2  12 .5000  - - 15 .8726  
3 6 -1 3,6600 3,3864 
3 6 c 4 . 6200  - Z .0732  
3 6 1 4 .2200  3 .3514  
3 6 2 4 .4700  - -  3 .9132  
3 6 6 7 .3100  8 ,3586  
3 6 7 7 .  2800 - 6 . 0 9 1 7  
3 6 O 6 .2000  ~ .1627  
3 7 - 4  4 . 1876  6 .g642  
3 7 -3 lO, 5100 9 .5827  
3 7 - 2  4.0100 .1 ,6411  
3 7 -1 6 .3?00  7 .8136  
3 7 0 6 ,7¢)00 -- b,8355 

7 4 .0100  0 .1002  
3 7 3 4 ,0100  2 .5796  
3 7 4 4 .1876  - O,5O93 
3 7 5 4,35OO - ~ .3352  

5.7700 -- 5,3602 
0 -10 23.38OO .I~.~540 

4 o -8  8 .8400  _11 .1117  
4 o -6  7 .2600  -- 5 . 7671  
4 0 - 4  8~ .7500  74 .7642  
4 0 - 2  96 .40O0  83 .~757  
4 u 2 14,9000 -21 ,4~eo  
4 o 4 37,64OO --39.1144 
4 0 6 15 .U300  14 .455~  
4 o 8 10 .7~00  9.4959 
4 0 lO 4,6000 - 4.6S.~ 
4 1 - 11  6 .  7700 7 .8317  
4 1 - lO  5 ,8600  .0,3104 

I - q  3.5019 2 .1S2~  
1 - 7  3.1200 . 0 , 15C5  

4 1 -6 6 ,2100  7 .8311  
4 l -5 4.91~0 -- 5.0495 
4 1 -~, 12 ,6800  - 9 . 7964  
4 1 -3 SC.8700 o44,5554 
~. i - ?  ,a,40oo 4. 7356 

4 4.70n0 7.,,0.~1 
4 I 1 2 ,2188  ~ .8674  
4 1 2 1 .88oo  o. 3o~9 

4 15 .~500  19,2433 
4 t 6 3.12oo O.57;9 
4 I 7 5 .22U0  _ : . 70 :3  
¢. 1 8 3 .49U0  _ , ' . 2137  
4 2 - 7  7 . 0138  ~ .5 ! ' . 5  

4 2 - 6  e . eooo  .~ .3911  
4 2 - 5  ; . 8400  z . 7716  
4 2 - 4  zo .e2ou  _ z , . 8537  
4 2 - 3  3 . 2700  3 .3u34  

2 - i  3.34o0 -11.3255 
- 2 . 1600  -- 3 . 7598  

4 5 .56U0  - 4 .4865  
4 z 1 7 .0200  7 .9131  

3 11.5900 _12 .0968  
4 2 5 3.4000 2.649n 
4 2 6 3 .6300  2 .38~2  
4 2 7 3 . 7 4 0 0  - -  3 .978C  
4 2 8 8 .0700  8,5183 
4 2 9 S.4700 -- 5.9071 
4 2 !~ . . . . . . . . . . . . .  
4 3 8 .C400  7 .3434  
4 3 -6 ,.~500 3.,469 
4 3 - s  3 . 1000  2 .82o2  

4 3 2 ,7500  1.9081 
4 3 -1 3 ,4000  I.Z4S9 
4 3 0 ~ . ~ 2 0 0  - ~ . 7 3 0 0  
4 3 I 1C .0175  11 .0876  
4 3 3 3 .0600  4 ,112~  
4 3 4 6 . 7 4 0 0  - 6 .Z578  
4 3 s 4.1100 3 .0750  
4 3 6 3.4300 --1.2579 
4 3 7 ~.1400 - 4 . 0573  

4 - 2  3.3700 1 ,0759  
4 - 1  3 . 1800  -- 0 .0355  

4 4 0 4 .5700  . 2 . 1264  
4 4 1 5,8100 5 .0778  

4 2 3 .2700  - 2 . 0834  
q 3 4 .0200  3 .3705  

4 4 4 6 .2700  5 .5924  
4 4 5 3 .5019  --1,9406 
4 4 6 6 . 7 4 0 0  - -  ~ .5286  
4 4 T 12.5500 -- 9 .2g09  

o -II 8 .0075  7 .5856  
o - 7  2 . g628  -3 .2087  

5 o - 5  13,7600 8 .8952  
5 0 - 3  16 .5898  . ~ . 47~7  

o - I  0 . 7300  0.92q5 
o 1 1 .2ooo  -- 1 .4677  
o 3 14.6200 --14.8071 
o 5 4 .5300  . 4 . 7683  
0 7 E .o600  6 .4336  
i -IC 5 .7300  . 5 . 10~3  
z -8 6.3800 3.6272 
o -~ 3 .3500  1 .~2U l  

5 l - 8  3 .E500  2.1172 
3 ,~900  -- 3.2219 
3 .3500  

~ I _ 3 3  . . . . . . . . . . . .  3,7300 .5.2R86 
3.1~00 U.~644 

. 11 .3885  5 ~ 1o.62oo 
6 .9376  -- b . bO l l  

5 l 4 .C800  J.061S 

5,6700 8.5355 
4 4.6400 5.852b 

1 5 ~,~600 4 .75~9  
5 1 ~ 3 .~400  2 .8652  
5 t 7 4 . 1100  - 3 . 5463  
5 2 - 8  4 .35¢)0  - 2 . 1631  

2 - 7  3 . 1400  -- 0 .76~8  ~ . . . . . . . . . . . . .  
3 .6400  _ 2 .5048  

-4 q.4376 . 6.8660 

6 .3500  . 3 . 8271  
2 1 2 .2900  3 .5281  

g g  . . . . . . . . . . . . .  
3 2 .8800  2 .4454  

6 3.0019 - 1.9711 
7 5 2 e,o13u . 5 . 2453  

5 .0000  _ 3 .6794  

-7  17 .210G 14 .0892  
5 3 - 6  6 .3500  _8 .2405  

3 - 3  4.6100 -- 4 . 5780  

17.5600 18 .7463  

19 .8700  17 .3972  5 
~ I ~  ............. 

2,BOO0 - 0 .7537  
5 3 4 3.COUO - -5 .0098  

5 3.1400 -- 5.1661 

22.a800 .18 .8935  

3 9 11,470"0 ~I0 .446~ 
4 -8  8,7300 . 8.6763 
4 - 7  ~ .7300  3.0663 
4 -6  9 .73OO - ? .SZ50  
4 - 5  7 , 2300  6 .3q lB  
4 -4 3 .7000  4.6230 

5 • - 3  ~ .oooo  - ~ . 3790  

4 6.0000 8.3816 

4 3 .2900  3.6334 
5 "  4 2 5 . 6 4 0 0  - 8 .1177  

4 6 16,8800 17.1036 
4 4 2 .E500  1 .8452  
4 4,2900 5 .7936  5 
4 ~ ~ . l ZOO ~ .3911  

6 o - 8  2 . 7188  2 .V570  
6 0 - 6  2~ *C002  _ 22 .7413  
6 o - 4  57 .4297  .~8 .8714  
6 o -2 2,2500 . 3,~136 
6 0 2 13.3700 17.4746 
6 o 4 15 .8400  17 .3373  
6 o 6 ~ .4200  --  5.3118 

1 -b  6 ,720U  4 .4089  

2 ,5600  - 0 , 428S  
6 I - 3  12.1200 IZ.4412 
6 1 - 2  3 . 3 8 0 0  _ 1 .5307  

1 -I 2 .9600  - - 3 . 7601  
1 C 1 .3200  2 .17C0  

6 L 1 1 .5000  2 .55~7  
6 1 2 ? . � lOO --9.4166 
6 I 3 12 .6251  --11.4581 

2 - 6  3,1200 4 .1738  
6 2 - 5  3 .8600  - 4,6309 

• - 3  2 . 3500  : . 3667  
6 2 - 2  3 . 3300  4 .307b  
6 2 -1 3 .2000  - -~ .3976  

4 .3400  5 .0303  
6 2 3 2 .2500  1 .8083  
6 2 4 2 .4000  -0 .05 *2  
6 2 6 7 .6700  - 7 .7534  
6 2 7 8 .1500  b ,2476  
6 3 - 2  2 . 6~00  3 .4~89  
6 3 -1 4.71oo - -b .2947  
6 3 o 2 .3500  1.0362 
6 3 1 2 . 3 8 0 0  - ) . ~0Z7  
b 3 2 ~.4600 1 .1303  
6 3 4 3.4600 ~.0~33 
6 3 8 8.41~ " 7 . 0156  
6 4 5 5 .8500  5.393~ 
6 4 7 8.2600 ~.b~CO 
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Une carte de Fourier-Bragg r6alis6e en attribuant 
aux Fo les signes obtenus dans le calcul precedent a 
permis de placer les atomes C(6) et C(7). Un affine- 
ment tridimensionnel conduit & un facteur R=0,21 
avec un coefficient moyen d'agitation thermique pour 
tous les atomes B = 5 A 2. 

Apr/~s pond6ration suivant la r~gle de Mills & Rol- 
lett (1961) et introduction des param&res d'agitation 
isotrope ind@endante de chaque atome l'affinement 
tridimensionnel a 6t6 poursuivi jusqu'& la valeur R =  
0,17. 

Nous avons introduit ensuite la contribution des 
atomes d'hydrog~ne li6s aux atomes de carbone du 
cycle benz6nique, en les plaqant dans le plan mol6cu- 

laire b. la distance th6orique de 1 A. Une fonction dif- 
f6rence permet de placer les atomes d'hydrog~ne des 
groupements m6thyle car ces groupements voisins des 
atomes d'oxyg~ne des carbonyles ne peuvent avoir une 
libre rotation. 

Le facteur de reliabilit6 final est R =0,15. 

Description de la s t r u c t u r e  

G~om~trie de la molecule 
Les distances interatomiques et les angles de liaison 

sont donn6s Fig.4 et Tableau 3. 
Plan~it~: Le plan moyen calcul6 avec les dix atomes 

du noyau est dans le syst~me orthonorm6 XYZ ' .  

0,9473X+ 0,0020 Y -  0,3202Z' - 1,8004 = 0 .  

Ce plan est pratiquement perpendiculaire au plan 
(010) comme l'avait sugg6r6 la projection de Patterson 
(010). 

i I 
i i 
i u 

Fig. 1. Projection de la fonction de Patterson suivant [100]. 

b 

i ! b 
B ! 
I ! 

i I 

Fig. 3. Projection parall61e b. [001]. 

Fig. 2. Projection parall+le h [100]. 

1 /4  

• ,. 1 /4  
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]~cart des atomes b, ce plan: 

C(1) -0,011 C(8) +0,004 
C(2) -0,004 C(9) +0,013 
C(3) +0,012 C(10) - 0,003 
C(4) -0,008 O(1) +0,022 
C(5) +0,003 0(4) -0,074 
C(6) - 0 ,003 CH3(2) - 0,076 
C(7) -0,001 CH3(3) +0,015 

Bien que la pr6cision de cette structure ne soit pas 
excellente, les longueurs et angles de liaison paraissent 
recevables: en effet la mol6cule parait tr~s proche de 
la sym6trie mm et les liaisons ne different pas de celles 
que l'on attend dans ces compos6s, en particulier dans 
le cycle benz6nique (Gaultier & Hauw, 1965a, b, 
1966a, b). 

Nous observons une liaison C(2)-C(3) dont le ca- 
ract~re de double liaison 6tait attendu pour une naph- 

toquinone disubstitu6e en 2-3; l'allongement signi- 
ficatif des liaisons C(1)-O(1) et C(4)-O(4) et le rac- 
courcissement des liaisons C-CH3 peuvent 8tre attri- 
bu6s 5. une hyperconjugaison. L'allongement des liai- 
sons C = O  caract6rise une forte 61ectron~gativit6 des 
carbonyles. De telles caract6ristiques doivent tendre & 
conf6rer & la mol6cule un moment dipolaire particu- 
li~rement 61ev6. 

Par ailleurs, les deux groupements m6thyle sont 
situ6s de part et d'autre du plan moyen de la mol6cule; 
les angles CH3(2)-C(2)-C(3) et CH3(3)-C(3)-C(2) va- 
lent respectivement 122 et 123 o; ceci s'explique par leur 
encombrement st6rique. 

Organ•ation de la structure 

La structure se pr6sente sous la forme d'un assem- 
blage de piles mol6culaires parall~les b. I100h chaque pile 
6tant entour6e de six autres. 

123,44q 

'y. 

Tableau 
Distances 
C(1)--C(2) 1,471 
C(2)--C(3) 1,343 
C(3)--C(4) 1,45s 
C(4) --COO) 1,494 
C(5)--C(10) 1,390 
C(5)--C(6) 1,390 
C(6)--C(7) 1,374 
C(7)--C(8) 1,396 
C(8) --C(9) 1,400 
C(9)--C(10) 1,405 
C(9)--C(1) 1,450 
C(1)--O(1) 1,243 
C(2)--(CH3)2 1,499 
C(3)--(CH3)3 1,492 
C(4) --0(4) 1,238 

H(5)--C(5) 1,01 
H(6)--C(6) 1,00 
H(7)--C(7) 0,98 
H(8)--C(8) 1,01 
I-I(21)-CH3(2) 1,1 
H(22)-CHa(2) 1,01 
H(23)-CH3(2) 0,92 
H(31)-CH3(3) 1,03 
H(32)-CH3(3) 1,20 
H(a3)-CH3(3) 0,88 

20f~l',~ 119 

11945 117'4~119,30 _117'35J 

3. DL~tances 

A 

e t  angles de liaison 
Angles 
C(9) ---C(1)--C(2) 121 o 30' 
C(1) ---C(2)--C(3) 119 40 
C(2) ---C(3)--C(4) 120 40 
C(3) ---C(4)--C(10) 120 50 
C(4) ---C(10)-C(9) 117 40 
C(9)---C(10)-C(5) 122 10 
C(10) --C(5)--C(6) 118 10 
C(5) ---C(6)--C(7) 119 40 
C(6) ---C(7)--C(8) 123 10 
C(7) ---C(8)--C(9) 117 30 
C(8) ---C(9)--C(10) 119 20 
C(10) --C(9)--C(1) 119 30 
C(9) ---C(1)--O(1) 119 30 
O(1) C(1)--C(2) 119 0 
C(1)--C(2)--(CH3)2 117 40 
(CH3)2-C(2)--C(3) 122 30 
C(2) C(3)--(CH3)3 123 40 
(CH3)3-C(3)--C(4) 115 40 
C(3) C(4)--O(4) 120 0 
0(4) C(4)--C(10) 119 0 

0(4) 

2,72-" " " "(i)1,238 
CH3 s " /  / 

2 , 9 ~ I  " 1.492 1,45s 1,494 1,39o 1,39o 1,374 

8 M,,,-- 40>,;K3 o 
CH~" ~ I 

_ _~ ,. ~ ,243 2,78 "'-.. % - 

0(1) 
Fig.4. Distances et angles interatomiques. 
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T a b l e a u  4. Liaisons 

C(1, I ) . . C ( 5 ,  II) 
C(1, I ) . . C ( 1 0 ,  II) 
C(2, I ) . . C ( 5 ,  II) 
C(2, 1 ) . . C ( 6 ,  1I) 
C(3, I)- -C(7, II) 
C(3, I ) . . C ( 8 ,  II) 
C(4, I ) . . C ( 8 ,  II) 
C(4, I ) . .C(9,  1I) 
C(5, I ) . .C(1,  II) 
C(5, I ) . . C ( 2 ,  II) 
C(6, I ) . . C ( 2 ,  I1) 
C(6, I). • C(13, II) 
C(7, I)- -C(3, II) 
C(7, I). "C(14, If) 
0(1, I)" .C(5, II) 
0(2,  I ) . . C ( 8 ,  II) 

interatomiques 

3,62 A 
3,66 
3,65 
3,61 
3,58 
3,65 
3,62 
3,63 
3,62 
3,65 
3,61 
3,75 
3,58 
3,66 
3,84 
3,87 

les plus courtes dans 

0(2,  I)" 
0(2,  I)" 
C(10, 1) 
C(2, I ) .  
C(4, I)" 
C(4, I)" 

C(13, I ) "  
n (2 ,  I ) ' "  

C(14, I) 
C(14, I) 
C(14, I) 
C(14, I) 
C(14, I) 
C(14, I) 

H(32, I ) ' -  
H(32, I ) "  
H(32, I ) "  

une pile 

• C(1, l I - a )  3,51/~ 
• C(2, II - a) 3,72 
• C(3, II - a) 3,60 
• C(4, II - a) 3,79 
• C(3, II - a) 3,80 
• C(4, I I -  a) 3,83 

• C(5, I I - a )  3,81 
• H(5, II - a) 2,44 

• C(5, I I - a )  3,91 
• C(6, I I -  a) 3,94 
• C(7, II - a) 3,90 
• C(8, I I - a )  3,85 
• C(9, I I - a )  3,81 
• C(10, I I - a )  3,82 

• C(5, II - a) 3,28 
• C(6, II - a) 3,05 
• C(7, I I -  a) 2,75 

2,73 
2,98 

1-1(32, I ) - - .  C(8, I1-- a) 
H(32, 1 ) . . .  C(9, 1 I -  a) 

T a b l e a u  5. Distances intermoleculaires les plus cour tes 

B - Mol. I - m o l .  III et mol. I - m o l .  I I I - b :  6quidistance des plans mol6culaires ( -2 ,63 /~ , )  
D - Mol. I - m o l .  IV et mol. I - m o l .  I V - b :  (+0 ,95  .~.) 

Contacts  B 
C(6, I) . . . .  C(8, III) 3,61 A 3,99 .~ 
C(7, I) . . . .  O(1, III) 3,54 2,57 
C(6, I) . . . .  C(14, IV) 3,94 3,61 
C(7, I) . . . .  0(4,  IV) 3,72 3,54 
H(6, I) . . . .  H(33, IV) 2,30 

Contacts  D 
O(1, 1) . . . .  C(14, I V - b )  
H(8, I) . . . .  H(31, 1 V -  b) 
C(8, I) . . . .  C(6, I I I -  b) 
O(1, I) . . . .  C(7, I I I - b )  

C - Mol. I - m o l .  I l i - c  et mol• 1 mol. I I I - b - c  : 6quidistance des plans mol6culaires ( - 0 , 9 3  A) 
E - Mol. I - -mo l .  1 V - a - c  et mol. 1 - m o l .  I V - a - b - c :  (+2 ,61  .~) 

Contacts  C Contacts  E 
0(4,  I) . . . .  C(14, I I I - c )  3,98 A C(14, I ) . .  •0(4,  I I I - b - c )  3,98 A 
H(33, I). • • H(23, 1II - c) 2,44 H(23, I). • • H(33, I I I -  b - c) 2,44 
0(4,  I) . . . .  C(7, I V - a - c )  3,72 C(14, I ) . - . O ( 1 ,  I V - a - b - c )  3,99 
C(14, 1) • • • C(6, I V -  a -  c) 3,93 H(31, I)" • • H(8, I V -  a -  b -  c) 2,57 
H(32, I)" • • H(6, 1V - a -  c) 2,30 

~/14 ~ 14 

Fig. 5. Superposi t ion des mol6cules sym6triques. 
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l~tude d'une pile (voir Fig. 5 et Tableau 4) 
Les mol6cules sont inclin6es de 18 ° sur l'axe de la 

pile; elles se d6duisent les unes des autres par centre 
de sym6trie mais sont presque 6quidistantes. 

Nous trouvons deux types de superposition repr6- 
sent6s: 

(1; par les mol6cules I e t  II dont l'6quidistance est 
3,54 A .  

(2) par les molTcules I e t  ( I I - a )  dont l'6quidistance 
est 3,58 A. 

La superposition I-II  satisfait aux conditions g6o- 
m6triques d'un empilement compact ce qui n'est pas 

- 1 , 0  - 0,91 

'0.94. - 1,02~, 

7 096 - ,  3 

0 06 ~ '2 +2 59 

I \ I ~' , ~ ~ t  ~, "X %.~....~ I 

u,,,-........~ ~ ,,0-- -.k~ - d  ~ ---,~ .~..j~+ 2,56 /~ 

• ~ '  " ' ~ _ A ' - - ~ , , k ~  ~ \ " 
" ~  , ~ : : ~ " ~ - <  ~k2...d'-oo~ \+3,51 ~ r  ~ \ ~ ,  2pt-.. ~ -  

0015 ~ . ~  .//' 

\ 34-4, H'~'+~.~ ~+~°~ / ' -~\ -ooo,  

k__J  
c~ o-,,oo > ~ \ 

+0,93 ~ ~  -2,59 

Fig.6. Environnement de la mol6cule Iet  cotes des atomes rapport6es au plan moyen de la mol6cule I. 
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le cas de la superposition I - ( I I - a )  qui est du type 
graphitique. 

Deux atomes d'hydrog6ne des groupements m6thyle 
de la mol6cule I sont au contact de la mol6cule ( I I - a ) .  
H(21) du rn6thyle 2 est au contact de H(5) du cycle 
benz6nique de la mol6cule ( I I -  a) et H(32) du m6thyle 
3 au contact des carbones C(7),C(8),C(9) de la mol6- 
cule ( I I -  a). 

Contacts lateraux A 
Les mol6cules homologues par la translation b sont 

coplanaires. En g6n6ral la coplanarit6 s'explique par 
des couples de liaisons intermol6culaires fortes du type 
liaison hydrog6ne qui apportent une possibilit6 de r6- 
sonance entre les mol6cules ainsi li6es. I1 n'y a cepen- 
dant entre ces mol6cules aucune liaison intermol6cu- 
laire forte: 

C(5,I) • .O(1 , I+b)  
H ( 5 , I ) . . O ( 1 , I + b )  
C(6,I) • .O(1 , I+b)  
C(5,I) • .C(13 , I+b)  
H ( 5 , I ) . . C ( 1 3 , I + b )  
H(5,I).  • H(22,I +b)  
O ( 4 , I ) . . . C ( 1 3 , I + b )  
O(4, I ) . . -  H(22, I + b) 

3,59 A 
2,88 
3,66 
3,99 
2,98 
2,38 
3,54 
3,16 

A part H(5, I ) . .  • H(22, I + b) aucune de ces distances 
ne correspond/i  un contact de van der Waals. On re- 
marquera cependant que les vecteurs H(5 , I ) . - .  
O(1, I + b) et 0(4, I ) . .  • H(22, I + b) font respectivement 

avec les liaisons C(1 , I+b ) -O(1 , I+b )  et C ( 2 , I + b ) -  
C(13 , I+b)  des angles trbs voisins de 120°: ces liaisons 
'dirig6es' pourraient ~tre consid6r6es comme des liai- 
sons tr~s faibles de type hydrog~ne. 

Contacts lateraux B, C, D, E 

Ces contacts s'6tablissent entre mol6cules parall61es 
non coplanaires. 

A part quelques contacts H- • • H toutes les distances 
sont sup6rieures 5. celles que l'on attendrait de contacts 
de van der Waals. 

Cette structure nous semble remarquable, car, bien 
qu'il n 'y ait que tr6s peu de contacts de van der Waals, 
les distances intermol6culaires inf6rieures/i 4 ~ y sont 
tr~s nombreuses: ceci explique ~ la fois la faible den- 
sit6 du cristal (1,21), sa faible compacit6 (K de Kitai- 
gorodskij =0,645) et son point de fusion (126°C). 

Elle est 6galement remarquable par la disposition des 
mol6cules, toutes perpendiculaires au plan (010) et de 
ce fait toutcs parall~les entre elles. 
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Structures Cristallines des D6riv6s 2 et 2,3 de la Naphtoquinone-l,4 
VIII. Structure de la Dibromo-2,3-naphtoquinone-l,4 

PAR M. BRETON-LACOMBE 
Laboratoire de Mindralogie et Cr•tallographie de la Facultd des Sciences de Bordeaux, associd au C.N.R.S. ,  France 

(Regu le 11 mai 1967) 

Crystals of 2,3-dibromo-l,4-naphthoquinone, C1002Br2H4, are orthorhombic, space group Pca21, 
with 4 molecules in a unit cell of dimensions a=  15.17, b=3.97, c= 15.83 A. The structure has been 
refined by the least-squares method. C-Br . . .  O bonding stabilizes the structure. 

La dibromo-2,3-naphtoquinone-l,4 a 6t6 cristallis6e 
par 6vaporation lente d'une solution dans l'acide ac6- 
tique. Les cristaux obtenus sont prismatiques, de forme 
allong6e. Le groupe spatial et les dimensions de la 
maille ont 6t6 obtenus respectivement sur diagramme 
de De Jong et de Bragg avec la radiation Cu K~, l'axe 
de rotation 6tant choisi suivant la direction d'allonge- 
ment b du cristal. 

Donn~es exp~rimentales 

Dibromo-2,3-naphtoquinone- 1,4: CloO2Br2H4 (P. F. = 
220 o) 

Syst~me orthorhombique" 

a = 15,17 + 0,03 
b = 3,97 + 0,02 
c = 15,83 + 0,03 

Groupe spatial Pca21 
Nombre de mol6cules par maille: 4 
Densit6 th6orique" 2,20 g.cm -3 
Densit6 mesur6e: 2,20 

Les densit6s des 621 taches ind6pendantes corre- 
spondent aux quatre plans r6ciproques contenus dans 
la sph6re de r6solution et portant les r6flexions hOl, 


