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Abstract. C19H23NO. C1. H20 , monoclinic, P21/c, Z = 4, 
a =  17.677 (6), b =  10.805 (4), c=9.854 (4) A, /~= 101.6 
(4) ° R =0.074, 1694 observed reflexions The angle be- 
tween the two ring planes is 107-6 ° . 

Introduction. L'6tude cristallographique de compos6s 
dot& de propri&6s antihistaminiques d6j~ entreprise 
au laboratoire avec les d6riv6s de la ph6nothiazine" 
chlorhydrate et bromhydrate de ph6nergan (Escobar 
& Marsau, 1968; Marsau & Busetta, 1973) et multer- 
gan (Marsau & Cam, 1973) se poursuit actuellement 
par l'6tude de mol&ules type 'dibenzyle' pr6sentant la 
m~me activit6 biologique. Nous avons cristallis6 un 
grand hombre des produits commercialis6s et utilis6s 
en th6rapeutique. Nous pr6sentons ici les r6sultats con- 
cernant le chlorhydrate de diph6nylpyraline 
(C19H23NO.CI.H20) (Fig. 1). 

Les cristaux sont obtenus par 6vaporation d'une 
solution dans le benz~ne. La dimension de la maille a 
6t6 d&ermin6e par affinement des positions angulaires 
de 14 r6flexions mesur6es sur diffractom&re. La carte 
de densit6 calcul6e avec les 271 E sup6rieurs b. 1,50 et 
affect6s du signe donn6 par la m6thode d'addition sym- 
bolique montre la mol6cule sans ambigui't6. Les atomes 
d'hydrog~ne ont 6t6 localis6s sur fonction diff6rence. 
Apr~s affinement des param&res atomiques et des coef- 

ficients d'agitation thermique le facteur R vaut 0,074. 
Les coordonn6es atomiques et les coefficients d'agita- 
tion thermique sont fournis par le Tableau 1.* 

* La liste des facteurs de structure a 6t6 d6pos6e au d6p6t 
d'archives de la British Library Lending Division (Supple- 
mentary Publication No. SUP 30873:23 pp., 1 microfiche). 
On peut en obtenir des copies en s'adressant h: The Executive 
Secretary, International Union of Crystallography, 13 White 
Friars, Chester CH 1 1NZ, Angleterre. 
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Fig. 1. Num6rotation de la mol6cule. 
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Fig. 2. Distances interatomiques, angles de valence et angles di6dres. 
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Discussion. Les distances in te ra tomiques ,  les angles de 
valence et les angles di~dre du  cycle pip6ridine sont  
repr6sent6s sur  la Fig. 2. Ces valeurs  sont  conformes  

celles que l ' on  pouva i t  a t tendre  p o u r  cette mol6cule.  
Les deux cycles a romat iques  sont  p lans  et l 'angle  qu' i ls  
font  entre eux vau t  107,6 °. Le res tant  de la mol6cule 
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Fig. 3. Projection de la structure suivant raxe b. 

Tab leau  1. Param~tres atomiques 

Les valeurs des coordonn6es atomiques et des param~tres d'agitation thermique anisotrope ont 6t6 multipli6es par 104. 

x y z B. B2z B33 B~ B~3 B23 

C(I) 4039 (3) 7046 (6) 5101 (7) 34 (2) 124 (8) 220 (11) -15 (7) 21 (8) 9 (16) 
C(2) 4720 (4) 7257 (7) 4638 (9) 36 (3) 157 (I0) 304 (15) -12 (8) 12 (I0) 36 (20) 
C(3) 4937 (4) 6504 (7) 3679 (8) 45 (3) 173 (I0) 247 (13) 53 (9) 76 (I0) 95 (19) 
C(4) 4490 (4) 5550 (7) 3096 (8) 60 (3) 156 (9) 231 (13) 71 (10) 113 (11) 68 (18) 
C(5) 3779 (4) 5327 (6) 3559 (8) 58 (3) 104 (7) 206 (11) 21 (8) 30 (10) 8 (15) 
C(6) 3571 (3) 6081 (5) 4582 (6) 28 (2) 78 (6) 151 (8) 21 (6) 20 (6) 25 (11) 
C(7) 3020 (3) 4944 (5) 6400 (6) 25 (2) 86 (6) 176 (9) 28 (6) 24 (7) 17 (12) 
C(8) 3475 (3) 5323 (6) 7572 (7) 34 (2) 89 (6) 208 (10) 5 (6) 36 (8) 41 (14) 
C(9) 3635 (3) 4564 (7) 8735 (7) 33 (2) 146 (9) 196 (11) 27 (8) 27 (8) 12 (16) 
C(10) 3310 (4) 3388 (7) 8660 (8) 41 (3) 134 (8) 236 (12) 54 (8) 60 (9) 147 (17) 
C(11) 2846 (4) 3017 (6) 7487 (8) 40 (3) 87 (7) 255 (12) 17 (7) 39 (9) 58 (15) 
C(12) 2695 (3) 3776 (6) 6359 (7) 34 (2) 95 (6) 202 (10) 21 (7) 34 (8) - 2  (14) 
C(13) 2144 (3) 7621 (5) 4416 (6) 27 (2) 70 (5) 142 (8) 19 (5) 23 (6) 22 (11) 
C(14) 2002 (3) 8873 (5) 5089 (6) 33 (2) 73 (6) 164 (9) 7 (6) 4 (7) - 2 4  (12) 
C(15) 1645 (3) 9782 (5) 3991 (6) 30 (2) 70 (5) 160 (9) 1 (6) 18 (7) - 1 6  (12) 
N(16) 898 (2) 9300 (4) 3199 (5) 27 (2) 68 (4) 143 (6) 15 (4) 19 (5) 16 (9) 
C(17) 1030 (3) 8072 (5) 2532 (6) 36 (2) 83 (6) 135 (8) - 3  (6) 22 (7) - 2 6  (11) 
C(18) 1378 (3) 7151 (5) 3624 (6) 31 (2) 70 (5) 139 (8) 9 (5) 12 (6) 0 (11) 
C(19) 2848 (3) 5758 (5) 5143 (7) 33 (2) 81 (6) 187 (10) 23 (6) 34 (7) 14 (12) 
0(23) 2466 (2) 6833 (3) 5539 (4) 32 (1) 86 (7) 161 (6) 34 (4) 30 (5) 34 (8) 
C(26) 550 (4) 10198 (6) 2122 (7) 45 (3) 97 (7) 187 (10) 39 (7) 10 (8) 61 (14) 
C1(50) 427 (I) 3204 (2) 423 (2) 37 (1) 124 (2) 190 (2) 0 (2) 50 (2) 17 (4) 
0(30) 1251 (3) 3696 (5) 3562 (6) 55 (2) 157 (7) 306 (10) - 2 8  (6) - 2 5  (8) - 19 (14) 
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Tableau 1 (suite) 

x y z B 

H(101) 3902 (30) 7330 (50) 5937 (52) 5,8 
H(102) 5014 (31) 7813 (49) 5226 (53) 5,6 
H(103) 5269 (30) 6619 (51) 3101 (53) 6,1 
H(104) 4681 (28) 5290 (49) 2197 (52) 5,6 
H(105) 3496 (29) 4892 (50) 2978 (52) 5,5 
H(108) 3683 (28) 5956 (47) 7634 (49) 5,0 
H(109) 3922 (27) 4840 (47) 9614 (49) 4,9 
H(ll0) 3383 (29) 2912 (49) 9535 (52) 5,6 
H(111) 2579 (33) 2369 (58) 7164 (59) 7,4 
H(112) 2364 (30) 3589 (51) 5480 (53) 6,0 
H(113) 2468 (25) 7734 (42) 3670 (44) 3,8 
H(114) 1729 (26) 8717 (43) 5973 (45) 4,0 
H(214) 2449 (34) 9177 (57) 5790 (60) 7,7 
H(I15) 1913 (25) 9957 (43) 3180 (45) 4,0 
H(215) 1539 (31) 10411 (52) 4711 (55) 6,4 
H(117) 574 (24) 7775 (41) 1857 (43) 3,6 
H(217) 1288 (24) 8157 (40) 1797 (42) 3,3 
H(118) 1054 (26) 6999 (43) 4370 (46) 4,1 
H(218) 1422 (32) 6497 (55) 2890 (57) 7,0 
H(119) 2466 (29) 5312 (49) 4207 (51) 5,5 
H(126) 494 (38) 10842 (66) 2494 (69) 9,8 
H(226) 792 (30) 10320 (52) 1390 (54) 6,2 
H(326) 82 (32) 9973 (53) 1467 (56) 6,6 
H(l16) 615 (34) 9197 (58) 4067 (60) 7,8 
H(130) 1085 (31) 3690 (52) 2461 (55) 6,4 
H(230) 1700 (29) 3600 (49) 3800 (51) 5,6 

s'allonge approximativement dans le plan bissecteur. 
L'organisation gdndrale de la structure est reprdsen- 

tde sur la Fig. 3, o~ l 'on voit que l 'azote du cycle pi- 
pdridine est lid 5. l'ion Cl -  par une liaison hydrogbne 
(3,16 A). La moldcule d'eau est dgalement fide ~t deux 
ions C1- (3,28 et 3,19 A). 

Les cycles benzdniques se ddduisant l 'un de l 'autre 
par un centre de symdtrie se superposent et sont 
distants de 3,71 A (Fig. 4). 

Les auteurs remercient les laboratoires R. Bellon qui 
ont fourni l'dchantillon ndcessaire ~t cette dtude. 
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Fig. 4. Superposition des cycles aromatiques. 
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