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Structure Cristalline d'un Compos6 M6somorphog~ne: 
le Butyl-2 (Oxo-1 pentyl)-7 Dihydro-9,10 Ph6nanthr6ne 

PAR MICHEL COTRAIT ET PIERRE MARSAU 
Laboratoire de Cristallographie et de Physique cristalline associd au CNRS et Centre de Recherche Paul Pascal, 

Universitd de Bordeaux I, 351 cours de la Libdration, 33405 Talence, France 

(Requ le 13 avril 1976, acceptO le 3 mai 1976) 

The crystal structure of the mesomorphous compound 2-butyl-7-(1-oxopentyl)-9,10-dihydrophenan- 
threne has been solved. It crystallizes in space group P21]e with a= 17.533, b= 11.826, c= 9-210 A, 
and fl= 97.54 °. The crystal structure was solved by direct methods applied to a translational function. 
Aliphatic chains on both sides of the central aromatic group are characterized by very high thermal 
motions. Molecules are associated in sheets through rather weak van der Waals forces between the 
aliphatic side chains and the central group. Sheets are linked together through dipole-dipole interac- 
tions between close carbonyl groups. 

Introduction 

On peut penser que les propri6t6s sp6cifiques des phases 
m6somorphes sont directement reli6es/t la nature des 
mol6cules qui les constituent. On peut esp6rer que la 
conformation et l'arrangement de ces mol6cules dans la 
phase solide pr6figure l'organisation de la phase m6so- 
morphe. L'6tude cristallographique d'une s6rie de 
mol6cules nous est apparue particuli6rement int6res- 
sante ~t cet 6gard, celle des acyl-alkyl-dihydroph6nan- 
thr6ne de formule g6n6rale suivante: 

C4H9-CO - ~ ~  

dont la synth6se et l'etude des propri6t6s physiques ont 
6t6 r6alis6es par Jacques et ses collaborateurs, au 
Coll6ge de France. 

L'investigation cristallographique de cette s6rie est 
en cours. Nous avons d'ores et d6j~. publi6 la structure 
du d6riv6 pour lequel R = CH2-CH-CH2-CH3 smec- 

I 
i 

CH3 

tog6ne (Cotrait, Destrade & Gasparoux, 1975); celle 
du compos6 avec R = CH2-CH2-CHa, n6matog6ne, 
pratiquement r6solue, sera publi6e sous peu. Nous 
pr6sentons ici la structure cristalline du d6riv6 avec 
R = CH2-CH2-CH2-CH3 qui poss6de h la fois des 
phases smectique et n6matique monotropes. 

39,5 ° 
solide -+ liquide 

(20 °) smectique +- n6matique (25 °) 

Nous d6signerons ces trois compos6s respectivement 
par DHP1, DHP2 et DHP3. 

Partie exp6rimentale 

Des cristaux ont 6t6 obtenus par 6vaporation de solu- 
tion dang le m6thanol; ils se pr6sentent sous la forme 
de fnes plaquettes assez difficiles h orienter. Les 
param6tres primitivement d6termin6s correspondent au 
groupe spatial triclinique PT avec a =  18,704, b = 9,210, 
c= 14,986 A, ~= 127,89, fl= 76,90, y= 111,68 °, et Z = 4 .  
Par suite de la d6croissance rapide des intensit6s avec 
l'angle 0 de Bragg, seules les r6flexions avec 0<43 ° 
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(environ 3500) ont 6t6 collect6es avec un diffractomStre 
Siemens (couplage 09-20; m6thode  des c inq points) 
pour  la rad ia t ion  Cu Kc~ ( ~ =  1,5418 ,~). Aucune  cor- 
rection d ' abso rp t ion  n ' a  6t6 effectu6e par  suite de la 
petite taille du cristal utilis6. 

L ' examen  des donn6es:  hkl, O, Fo mont re  que les 
r6flexions peuvent  ~tre regroup6es par  paires ayant  
m~me 0 et m~me Fo; m o y e n n a n t  un changemen t  d 'axe  
cor respondan t  h h' = k, k '  = k + l e t  l '  = h + k on trouve 
que la mai l le  t r ic l inique init iale peut ~tre ramen6e b. la 
mai l le  monoc l in ique  suivante:  a = 1 7 , 5 3 3 ,  b=11 ,826 ,  
c = 9 , 2 1 0  A et f l=97 ,54  °. Le groupe spatial  correspon-  
dant  est P21/c avec Z = 4 .  

Le coefficient moyen  d 'ag i ta t ion  the rmique  BM des 
donn6es ainsi r6duites 6valu6 par  la m6thode  de Wilson,  
6gal ~ 6,1 A 2, est re la t ivement  61ev6. 

D~termination de la structure et affinement 

Les 152 r6flexions ayant  un facteur  de structure nor-  
malis6 I E ] > 1 , 4 4  const i tuent  l ' ensemble  de d @ a r t  
parmi  lesquelles ont 6t6 choisies:  les r6flexions fixant 
l 'origine,  celles dont  le signe a 6t6 d&ermin6  au moyen  
de la relat ion Y l e t  les rdflexions utilis6es c o m m e  sym- 
boles;  ces r6flexions ainsi que leurs caract6ris t iques 
sont rassembl6es dans  le Tab leau  1. 

Quatre  symboles  pouvan t  prendre  les valeurs 180 et 
360 ° sont n6cessaires pour  assurer  le processus de con- 
vergence;  ils d6finissent ainsi 16 ensembles  de d@ar t ,  
permet tan t  de g6n6rer les phases  des autres r6flexions. 

Les sections de Four ie r  cor respondan t  ~ l ' ensemble  
le plus p robable  des phases affin6es d 'apr6s  les figures 
de m6rite ont une allure assez part iculi6re repr6sent6e 
sur la Fig. 1. Tout  se passe c o m m e  s'il y avait  plusieurs 
moldcules superposdes, translat6es les unes par  rappor t  
aux autres, co r respondan t  en plusieurs posi t ions statis- 
t iques dont  on verrait  l 'effet moyen.  Nous  avons  d6j~ 

L 'app l ica t ion  de la m6thode  dite 'de la mul t i so lu t ion '  
(Germain ,  M a i n  & Woolfson,  1971) n 'a  pas permis  de 
r6soudre d i rec tement  la structure.  Elle a toutefois fourni  
des in fo rmat ions  sur l 'o r ienta t ion  des noyaux  dihydro-  ~ ' ~  ______j 
ph6nanthr6ne  (DHP)  dans la maille.  

Tab leau  1 Ensemble de d@art dans le proeessus de "", / 
g~n~ration des phases ' x 

565 3,05 80 360 ° ~ ~ - - - ~ . . .  
Origine ~14 3,21 117 360 

~02 5,83 357 360 ~ 
i524 2,19 61 360 

~t / ~44 2,17 14 360 
215 2,83 115 ~ 

Symboles 13,2,2 3,75 82 180 et 360 
11,0,2 3,76 79 Fig. 1. Repr6sentation sch6matique des sections de Fourier 
~92 3,58 113 r6sultant de la multisolution. © Pic simple. ® Pic double. 

Tab leau  2. Coordonndes atomiques ( × 104) etfaeteurs d'agitation thermique B~I ( × 104). 

X y z B11 B22 B33 B12 Bls B~z 
C(1) 7544 (4) 1227 (6) 5695 (7) 69 (3) 141 (7) 286 (12) - 14 (8) 0 (10) 13 (15) 
C(2) 6871 (3) 1494 (5) 4550 (7) 63 (3) 110 (6) 290 (12) 18 (7) 2 (9) 47 (14) 
C(3) 6322 (3) 515 (5) 4173 (6) 51 (2) 94 (5) 234 (10) 5 (6) 32 (8) 22 (12) 
C(4) 5675 (3) 847 (4) 2983 (6) 56 (3) 82 (5) 243 (10) 26 (6) 11 (8) 12 (11) 
C(5) 5057 (3) -41  (4) 2648 (6) 58 (2) 76 (5) 214 (9) 15 (6) 50 (8) 16 (11) 
0(6) 5099 (2) -956  (3) 3288 (4) 72 (2) 86 (3) 286 (7) 19 (4) 17 (6) 57 (8) 
C(7) 4383 (3) 219 (4) 1544 (6) 51 (2) 71 (4) 187 (9) 12 (5) 35 (7) - 1 3  (10) 
C(8) 4343 (3) 1210 (4) 701 (5) 48 (2) 65 (4) 181 (8) - 4  (5) 20 (7) - 8  (10) 
C(9) 3706 (3) 1453 (4) -302  (5) 51 (2) 59 (4) 174 (8) - 10 (5) 37 (7) - 17 (10) 
C(10) 3074 (3) 692 (4) -483 (5) 53 (2) 66 (4) 169 (8) 5 (5) 33 (7) - 2 9  (10) 
C(l l)  3129 (3) -297  (4) 364 (6) 68 (3) 67 (5) 221 (I0) - 2 3  (6) 42 (8) 6 (11) 
C(12) 3773 (3) -535 (4) 1347 (6) 59 (3) 81 (5) 214 (9) - 6  (6) 20 (8) 4 (11) 
C(13) 3668 (3) 2500 (4) -1229 (6) 56 (2) 75 (5) 201 (9) - 1 6  (6) - 6  (8) 15 (11) 
C(14) 2865 (3) 2978 (4) - 1522 (6) 57 (3) 79 (5) 224 (10) - 10 (6) - 18 (8) 12 (11) 
C(15) 2304 (3) 2044 (4) -2134 (5) 51 (2) 98 (5) 175 (8) - 1 9  (6) - 2  (7) - 9  (11) 
C(16) 2404 (3) 939 (4) -1582 (5) 59 (3) 78 (5) 183 (8) - 6  (6) 40 (8) - 2 3  (11) 
C(17) 1864 (3) 132 (5) -2121 (6) 62 (3) 95 (5) 255 (11) - 4 2  (6) - 1 6  (9) - 5 3  (12) 
C(18) 1268 (3) 383 (5) -3156 (7) 72 (3) 103 (6) 261 (11) -31 (7) - 1 2  (10) - 8 4  (13) 
C(19) 1168 (3) 1459 (5) -3747 (6) 59 (3) 130 (6) 216 (10) - 6  (7) - 3 0  (8) - 6 7  (13) 
C(20) 1695 (3) 2290 (5) - 3198 (6) 63 (3) 116 (6) 209 (9) - 16 (7) - 12 (8) - 8 (13) 
C(21) 489 (4) 1692 (6) -4911 (8) 92 (4) 163 (8) 316 (14) 6 (10) - 8 5  (12) - 7 9  (17) 
C(22) 180 (4) 2827 (7) -5028 (8) 106 (4) 196 (9) 256 (12) 84 (11) -103 (12) - 4 2  (17) 
C(23) -568 (4) 2971 (6) -6057 (8) 95 (4) 152 (8) 294 (13) 17 (9) - 5 8  (12) - 2 5  (17) 
C(24) -786  (5) 4169 (7) -6288 (9) 95 (4) 211 (10) 386 (17) 11 (11) -103 (14) - 3 8  (22) 
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Tableau 2 (suite) 

x y z Bl 
H(31) 7340 910 6690 10 
H(41) 7890 1990 5960 11 
H(51) 7900 580 5270 11 
H(32) 6550 2190 4950 9,5 
H(42) 7090 1760 3550 8,5 
H(33) 6640 --200 3790 7,6 
H(43) 6080 260 5150 6,8 
H(34) 5410 1620 3330 9,4 
H(44) 5920 1020 1980 8,6 
H(38) 4820 1790 840 6,4 
H(61) 2660 -880 240 8,6 
H(62) 3800 -1310 1960 8,3 
H(53) 4050 3140 -670 7,1 
H(63) 3860 2290 -2270 8,1 
H(54) 2690 3300 -510 8,8 
H(64) 2850 3670 -2310 8,5 
H(47) 1920 -710 - 1700 8,5 
H(48) 860 -270 -3530 9,1 
H(50) 1620 3140 -3610 8,2 
H(71) 770 1530 -5880 12 
H(81) 140 960 -4710 12 
H(72) 80 3100 -3940 11 
H(82) 610 3380 -5410 12 
H(73) -500 2590 -7110 12 
H(83) -1030 2530 -5590 12 
H(74) -1270 4260 -7160 14 
H(84) -320 4640 -6680 13 
H(94) -920 4540 -5270 13 

bonne. Les sections de Fourier  effectu6es ~t partir  des 
phases correspondantes permettent  de mettre en 6vi- 
dence les atomes appar tenant  aux chaines lat6rales. 

L 'aff inement de la structure a 6t6 effectu6 en utilisant 
le programme d 'abord  avec les coefficients d'agi- 
tation thermique Bg puis anisotrope Bij: l ' indice R 
est alors de 0,123. T o u s l e s  atomes d 'hydrog6ne ont 
alors 6t6 introduits en position th6orique;* l 'affine- 
ment des coordonn6es x , y , z  et Bi~ pour les atomes C et 
O et du seul facteur B~ pour les atomes H a alors 6t6 
poursuivi. L' indice de reliabilit6 final est R = 0,060 ;? les 
param6tres atomiques sont rassembl6s dans le Tableau 
2; les projections de la structure suivant les axes Oy et 
Ox sont repr6sent6es sur la Fig. 2.~ 

* Les distances C--H ont 6t6 prises 6gales h 1,05 A pour 
les carbones sp z et 1,09 /~ pour les carbones sp 3, les angles 
C-C-H 6tant pris 6gaux h 120 et 109 ° respectivement, con- 
form6ment aux r6sultats de la diffraction neutronique. 

t La liste des facteurs de structure a 6t6 d6pos6e au d6p6t 
d'archives de la British Library Lending Division (Supple- 
mentary Publication No. SUP 31870:8 pp.). On peut en 
obtenir des copies en s'adressant ~,: The Executive Secretary, 
International Union of Crystallography, 13 White Friars, 
Chester CH1 1NZ, Angleterre. 

Par souci de clart6 les atomes d'hydrog6ne n'ont pas 6t6 
repr6sent6s sur ces projections (voir Fig. 3 pour leur num6rota- 
tion). 

observ6 ce ph6nom6ne pour d 'autres mol6cules m6so- 
morphes;  no tamment  pour le tolane suivant: 

CH3-O - ~  C ~ C - ~  C2H~ 

dont la structure n 'a  pu encore ~tre compl6tement 
r6solue (Cotrait, 1975). L 'orientat ion des mol6cules est 
probablement  correcte ~t 180 ° pr6s et en bon accord 
avec la fonction de Patterson. Dans le cas pr6sent la 
structure a pu ~tre r6solue de la mani6re suivante: 
Tout d 'abord,  la g6om6trie du noyau '9,10-dihydro- 
ph6nanthr~ne'  ou D H P  a 6t6 r6gularis6e puis ce dernier 
translat6 dans la maille. 

Nous avons 6crit pour cela un programme de trans- 
lation calculant le facteur R' en chaque point d 'un 
r6seau dont les limites vont de 0 ~t ½ suivant les trois 
axes et avec des pas de 0,5 A, pour un petit nombre  de 
r6flexions convenablement  choisies. Le programme 
rejette les positions entra~nant des distances trop 
courtes entre mol6cules 6quivalentes" 3,5 A dans le 
premier essai. Par suite de l 'ambiguR6 d 'orientat ion du 
cycle D H P  nous avons fait le calcul pour les deux 
orientations possibles de ce cycle (voir Fig. 1). 

Pour chacune d'elle la fonction R' (x ,y , z )  pr6sente un 
m i n i m u m  global et correspond sensiblement 5. la m~me 
translation avec une valeur R' respectivement 6gale 5. 
0,47 et 0,42, ainsi qu 'un  certain nombre  de min imums  
locaux compris entre 0,55 et 0,60. Un affinement sur 
l 'ensemble des r6flexions permet de v6rifier que la 
position du cycle D H P  correspondant  ~. R = 0 , 4 2  est la 

Tableau 3. Longueurs de liaisons (,~,) et kcarts types 
( × 103), et angles de valence (°) et kcarts types ( × 102) 

C(1)--C(2) 1,509 (9) C(1)--C(2)--C(3) 114,54 (4) 
C(2)--C(3) 1,516 (8) C(2)--C(3)--C(4) 111,02 (4) 
C(3)--C(4) 1,522 (8) C(3)--C(4)--C(5) 114,51 (4) 
C(4)--C(5) 1,512 (7) C(4)--C(5)--C(6) 121,11 (4) 
C(5)--O(6) 1,231 (6) C(4)--C(5)--C(7) 118,73 (4) 
C(5)--C(7) 1,485 (8) O(6)--C(5)--C(7) 120,14 (4) 
C(7)--C(8) 1,403 (7) C(5)--C(7)--C(8) 121,98 (4) 
C(8)--C(9) 1,383 (7) C(5)--C(7)--C(12) 119,14 (4) 
C(9)--C(10) 1,420 (7) C(8)--C(7)--C(12) 118,86 (4) 
C(10)-C(11) 1,402 (7) C(7)--C(8)--C(9) 121,45 (4) 
C(11)-C(12) 1,381 (8) C(8)--C(9)--C(10) 119,71 (4) 
C(7)--C(12) 1,387 (7) C(8)--C(9)--C(13) 121,57 (4) 
C(9)--C(13) 1,500 (7) C(10)-C(9)--C(13) 118,70 (4) 
C(13)-C(14) 1,509 (7) C(9)--C(10)-C(ll) 117,86 (4) 
C(14)-C(15) 1,536 (7) C(9)--C(10)-C(16) 119,60 (4) 
C(16)-C(10) 1,475 (7) C(11)-C(10)-C(16) 122,48 (4) 
C(15)-C(16) 1,404 (8) C(10)-C(11)-C(12) 121,77 (4) 
C(15)-C(20) 1,382 (8) C(11)-C(12)-C(7) 120,30 (4) 
C(20)-C(19) 1,398 (8) C(9)--C(13)-C(14) 112,40 (4) 
C(19)-C(18) 1,386 (8) C(13)-C(14)-C(15) 109,50 (4) 
C(18)-C(17) 1,352 (8) C(14)-C(15)-C(20) 120,40 (4) 
C(17)-C(16) 1,389 (8) C(14)-C(15)-C(16) 119,48 (4) 
C(19)-C(21) 1,519 (9) C(16)-C(15)-C(20) 120,09 (4) 
C(21)-C(22) 1,446 ( 1 1 )  C(15)-C(16)-C(10) 118,88 (4) 
C(22)-C(23) 1,524 ( 1 0 )  C(15)-C(16)-C(17) 117,56 (4) 
C(23)-C(24) 1,476 ( 1 1 )  C(10)-C(16)-C(17) 123,55 (4) 

C(15)-C(20)-C(19) 121,34 (4) 
C(15)-C(16)-C(17) 117,56 (4) 
C(20)-C(19)-C(18) 117,39 (4) 
C(20)-C(19)-C(21) 123,17 (4) 
C(18)-C(19)-C(21) 119,40 (5) 
C(19)-C(18)-C(17) 121,66 (5) 
C(18)-C(17)-C(16) 121,90 (5) 
C(19)-C(21)-C(22) 118,17 (5) 
C(21)-C(22)-C(23) 115,72 (5) 
C(22)-C(23)-C(24) 112,57 (5) 
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Description de la molecule 

(a) Distances et angles 
Les longueurs de liaisons et angles de valence sont 

rassembl6s avec leurs 6carts types dans le Tableau 3. 
Ils sont en bon accord avec ceux observ6s ~t l'6tat 

F i= o 

Z 

(b) 
Fig. 2. (a) Projection de la structure suivant l'axe Oy. (b) 

Projection de la structure suivant i'axe Ox. 

solide pour des mol6cules du m~me type notamment le 
compos6 n6matog~ne: (m&hoxybenzilidene-4')-4 ~.- 
m6thyl cinnamate de propyle (Cotrait, Sy & Ptak, 
1975). 

(b) Plans moyens 
Les deux cycles benz6niques ~;a et ~02 du noyau DHP 

sont parfaitement plans mais ne sont 6videmment pas 
coplanaires par suite de la distorsion de la liaison 
C(10)-C(16): l 'atome C(16) s'6carte de 0,05 A du plan 
moyen du cycle (aa et r6ciproquement pour l 'atome 
C(10) par rapport au cycle ~0z. Le groupe d'atomes 
C(4)-C(5)-C(7) est 6galement plan. 

I 
0(6) 

(c) Conformation 
La projection de la mol6cule sur le plan moyen du 

cycle ~0t est repr6sent6e sur la Fig. 3. La conformation 
est d6finie par les angles de torsion r~ hrs .  La chaine 
C 4 H 9 C O  adopte une configuration 6tendue ttt avec 
rl = - 178,3; r8 = - 174,0; r3 = + 178,1 ° analogue h celles 
des deux mol6cules ind6pendantes A et B du d6riv6 
smectog~ne DHP1. On observe toutefois une rotation 
globale de pratiquement 180 ° de cette chaine autour 
de la liaison C(5)-C(7) entre les deux compos6s: 2"4= 

-173 ,2  ° pr6sentement. La conformation du noyau 
D H P  est sensiblement la m~me dans les deux cas. 2-5 = 
-16 ,5  ° ici au lieu de - 1 4  et - 1 8  ° pour DHPI .  La 
chaine butyle adopte une configuration approximative- 
ment ttt avec 2-7= - -  171,5 et 2-8 = - 171,7 mais toutefois 
2-6--- 152,9 °. I1 en r6sulte notamment que, bien qu'ayant  
le marne nombre de chainons, la mol6cule est plus 
courte dans le cas pr6sent: 21,0 au lieu de 21,7 A pour 
la mol6cule A de DHP1 (voir Fig. 4). 

Arrangement mol~culaire 

Les mol6cules sont allong6es suivant une direction 
oblique par rapport aux axes Ox et 03, pratiquement 
dans le plan xOz, l'axe d'allongement faisant un angle 
de 10 ° seulement avec ce plan (voir Fig. 2a). Les inter- 
actions dans la direction Oy sont du type cycle--chaine 
pour les mol6cules se d6duisant l 'une de l 'autre par les 
axes 21 situ6s en x=½, et de type cha~ne-chaine pour 

HiS1 • ~w~(¢~¢~=¢;¢;~3~ H (,&,l) H (.~..38 ) ~ C ( 1 4 )  H(50) H(82) \~ C(24) 

°,% -]r :,%, :_ 

H1621 Hi61) 

Fig. 3. Projection de la mol6cule sur le plan moyen du cycle ~1. 
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(a) 

(6) 

Fig. 4. Conformations. (a) Mol6cule A de DHP1. (b) Mol- 
6cule 6tudi6e dans cet article. 

les mol6cules reli6es par les centres T appartenant hyOz. 
Elles forment ainsi un arrangement bidimensionnel 
parall~lement b. Oy et correspondant au plan (702); 

m 

ceci est en accord avec l'intensit6 de la r6flexion 302, 
qui est de loin la plus forte de toutes les r6flexions 
observ6es. La distance moyenne entre ces plans est de 
l 'ordre de 3,8 A. La p6riodicit6 le long de l'axe d'allonge- 
ment des mol6cules est voisin de 20,2 ~.  Rappelons que 
pour le cristal de DHP2 les mol6cules A e t  B sont ap- 
proximativement allong6es suivant le plus grand axe c 
(c= 20,594/~). 

La coh6sion cristalline r6sulte en partie d'un grand 
nombre d'interactions faibles dues aux forces de dis- 
persion. Dans le Tableau 4 toutes les distances inter- 
mol6culaires inf6rieures ~ la somme des rayons de van 
der Waals sont repr6sent6es. 

Tableau 4. Distances intermoldculaires les plus courtes 
(A) 

Liaison Distance Homologue 
0(6, i) . . . .  H(53, iii + a) 2,70 
O(6,i) . . . .  H(63,ii+a) 2,67 (iii): ~, ½+y, ½-z 
C(18,i). • .H(51,ii+a) 2,82 (ii): £, 9, z? 
C(16,i)... H(33,ii + a) 2,93 
C(8, i) . . . .  H(63, iv) 2,79 
H(48,i) . . .H(81,i i-a-c) 2,37 (iv): x, ½-y, ½+z 
H(81,i)." .H(81, i i -a-c)  2,37 
H(72,i) '" H(73,iv) 2,23 
Rayons de van der Waals: ra=l,17, ro=l,51 et rc=l ,80/~  

(Kitaigorodsky, 1973). 

Les dipoles des groupements carbonyle semblent 
cependant jouer un r61e important dans la coh6sion 
cristalline en assurant la liaison entre les arrangements 
bidimensionnels d6crits pr6c6demment; en effet la 
distance entre les dipoles C=O antiparall61es est de 
3,85/~ seulement pour les mol6cules se d6duisant des 
centres de sym6trie (½,0,½) (voir Fig. 2b). 

Conclusion 

La structure cristalline du butyl-2 (oxo-1 pentyl)-7 
dihydro-9,10 ph6nanthr6ne, compos6 pr6sentant des 
phases n6matique et smectique monotropes, pr6sente 
les caract6ristiques suivantes: 

Association bidimensionnelle de mol6cules r6sultant 
d'interactions de faible 6nergie (forces de dispersion) 
du type cycle-chaine et chaine--chaine et absence d'in- 
teractions fortes de recouvrement cycle-cycle: 

Association assez forte entre couches r6sultant des 
forces d'attraction entre dipoles antiparall61es de 
groupes carbonyles voisins, assez analogues /~ celles 
pr6sent6es par son homologue smectog6ne butyl-2 
(oxo-2 butyl)-7 dihydro-9,10 ph6nanthr6ne. 

Nous tenons h remercier, ici, les Professeurs J. Bil- 
lard et J. Jacques du Coll6ge de France gr~.ce 5. qui nous 
avons pu disposer du compos6 dont la structure vient 
d'&re pr6sent6e ici, ainsi que M le Professeur Gaspa- 
roux et M. C. Destrade avec qui nous avons eu de fruc- 
tueuses discussions concernant ce travail. 
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