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Abstract. C2~H2803, orthorhombic, space group 
P2t2~21, a = 22.254 (7), b = 12.870(4), c - 6.401 (2) 
A, Z = 4. The structure was solved by direct methods. 

Full-matrix least-squares refinement with identical 
weights converged at R = 0.073 and Rw - 0.069 for all 
the 2227 observed reflexions. The molecules are linked 
by hydrogen bonds. 
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Fig. 1. (a) Longueurs de liaisons (,4,), o = 0,006,4,. (b) Angles de 
valence (o), ~ = 0,7 °" (c) Angles de torsion (o). 

lntroduetlon. L'&ude de st~ro'/de RU4843,  d~crite 
dans cet article, s'inscrit dans le cadre g~n~ral de l '&ude 
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Fig. 2. (a) Projection de la molecule parall~lement fi raxe Ox du 
rep~re D ainsi d6fini: origine du rep~re au centre de gravit~ du cy- 
cle D; axe x parall~le fi la projection de [C(13), milieu de 
C(15)-C(16)] sur le plan moyen du cycle D et orient~ positive- 
ment vers C(15)-C(16); axe y perpendiculaire h x dans le plan, 
moyen du cycle D et orient~ positivement vers C(14)-C( l  7); axe 
z perpendiculaire au plan xOy de mani6re h d6finir un tri~dre 
direct. (b) Projection parall~lement ~ l'axe Oz du rep~re D. Los 
dessins ont &~ obtenus h l'aide du programme OR TEP, les ellip- 
so'ides d'agitation thermique &ant fi 50% de probabilitY. 
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de st~ro'ides progestomim&iques proposes par la 
Soci&+ Roussel Uclaf. 

Les mesures d'intensitts ont &+ effectutes sur 
di ffractom&re Philips PW 1100 en utilisant la radiation 
Cu Ka et en d+duisant un fond continu thtorique r~sul- 
tant d'une s~rie unique de mesures effectutes en fonc- 
tion de l'angle 0. Les positions des atomes C et O ont 
&~ d&ermin~es sans difficult~ par le programme 
MULTAN, celles des atomes H par strie difference. I1 
n'a pas &6 possible de localiser les atomes H des car- 
bones C(1) et C(2) par suite d'un phtnom+ne +vident de 
'flip-flap' de ces deux derniers atomes, phtnomtne dtj/l 
signal6 par Delettrt, Mornon & Lepicard (1975), 

Bucourt, Cohen & Lemoine (1975), Precigoux, Busetta, 
Courseille & Hospital (1975) et Cooper & Norton 
(1968). 

Un essai de recherche de deux positions statistiques 
moyennes de C(1) et C(2) n'a pas abouti et les affine- 
ments se sont poursuivis avec 24 atomes H sur 28.* 

* La liste des facteurs de structure a &6 dtposte au dtp6t 
d'archives de la British Library Lending Division (Supplementary 
Publication No. SUP 32164:11 pp.). On peut en obtenir des copies 
en s'adressant/L: The Executive Secretary, International Union of 
Crystallography, 13 White Friars, Chester CH 1 1NZ, Angleterre. 

Tableau 1. ParamOtres atomiques (x 104) avec ddviations standard 

La numtrotation des atomes est conforme h la numtrotation standard des sttro'ides, /l ceci prts: l'atome de carbone du groupe 
m&hoxy-11/~ est not6 M(O11), les deug atomes de carbone du groupe &hynyl sont notts CET(1) et CET(2) avec i'atome d'hydrog+ne 
H(CET2). D'autre part les notations a ou b des atomes d'hydrogtne correspondent aux positions a ou fl, exception faite pour M(O11) 
pour lequel la notation a, b, c est sans signification particulitre. H(18C), H(18D) et H(18E) sont respectivement placts au-dessus des cycles 
C et D et it l'exttrieur de la jonction CD. 

x y z /~,, ¢~22 /~33 /~,2 /~,3 /~23 
C(1) 4553 (3) 4138 (4) 10770 (12) 39 (2) 68 (4) 626 (25) 0 (2) -83  (6) -26  (9) 
C(2) 5097 (4) 4210 (6) 11976 (12) 67 (3) 113 (5) 450 (23) 36 (3) -82  (7) -56  (10) 
C(3) 5275 (2) 3158 (6) 12880 (9) 26 (1) 143 (6) 249 (15) 20 (2) 14 (4) - 2  (8) 
C(4) S 170 (2) 2246 (5) 11600 (9) 19 (1) 99 (4) 308 (15) 12 (2) 8 (3) 52 (7) 
C(5) 4843 (2) 2275 (4) 9814 (9) 18 (1) 77 (3) 301 (13) 5 (1) 9 (3) 38 (7) 
C(6) 4776 (2) 1357 (4) 8396 (11) 25 (1) 76 (3) 371 (18) 15 (2) 6 (4) 27 (7) 
C(7) 4117 (3) 1094 (4) 8058 (9) 31 (1) 56 (3) 277 (14) 11 (2) 5 (4) - 3  (6) 
C(8) 3760 (2) 2033 (3) 7258 (7) 22 (1) 56 (3) 181 (10) 8 (1) 9 (3) - 3  (5) 
C(9) 3840 (2) 2950 (3) 8777 (7) 20 (1) 54 (2) 164 (9) 4 (1) 1 (3) 9 (5) 
C(10) 4506 (2) 3255 (4) 9142 (9) 20 (1) 69 (3) 296 (14) 3 (1) - 9  (3) 42 (6) 
C( l l )  3469(2) 3908(3) 8126(7) 19(1) 52(2) 198(11) 5(1) 2(3) - 8 ( 5 )  
C(12) 2803 (2) 3634 (4) 7734 (7) 19 (1) 56 (2) 168 (10) 6 (1) 2 (3) 1 (5) 
C(13) 2712 (2) 2709 (3) 6290 (6) 20 (1) 63 (3) 107 (8) 3 (1) 7 (2) 4 (4) 
C(14) 3094 (2) 1790 (3) 7068 (7) 25 (1) 53 (2) 136 (9) 4 (1) 6 (3) - 6  (4) 
C(15) 2872 (3) 870 (4) 5735 (9) 34 (1) 63 (3) 223 (12) 2 (2) - 7  (4) -24  (5) 
C(16) 2198 (3) 1096 (5) 5418 (9) 33 (1) 78 (3) 186 (12) - 6  (2) - 8  (3) - 2 0  (6) 
O(1 2079 (2) 2202 (4) 6279 (6) 24 (1) 73 (3) 109 (8) - 2  (2) 2 (3) 1 (5) 
C(18) 2868 (3) 3004 (5) 3989 (7) 27 (1) 90 (4) 110 (9) 2 (2) 8 (3) 17 (5) 
C(17) 1675 (1) 2801 (3) 5063 (5) 23 (1) 104 (3) 149 (7) - 2  (1) - 6  (2) 39 (4) 
CET(1) 1833 (2) 2119 (4) 8449 (6) 21 (1) 62 (3) 129 (9) - 2  (1) - 7  (2) 13 (4) 
CET(2) 1613 (2) 2051 (4) 10074 (7) 27 (1) 79 (3) 144 (10) 3 (2) ---4 (3) 15 (5) 
O(11) 3767 (1) 4339 (2) 6319 (5) 21 (1) 53 (2) 244 (8) 4 (1) 8 (2) 28 (4) 
M(O11) 3585 (3) 5375 (4) 5851 (12) 24 (1) 62 (3) 415 (18) 1 (1) - 5  (4) 47 (7) 
0(3) 5550 (2) 3112 (4) 14530 (6) 33 (1) 171 (4) 217 (10) 24 (2) - 7  (3) 0 (6) 

x y z B x y z B 

H(4) 5407 (24) 1585 (46) 12150 (105) 5,0 H(15a) 2959 (25) 170 (45) 6312 (101) 4,6 
H(6a) 4989 (25) 717 (46) 8888 (100) 4,8 H(15b) 3104 (25) 913 (46) 4351 (104) 4,6 
H(6b) 4940 (26) 1564 (47) 7025 (112) 4,8 H(16a) 1945 (25) 615 (45) 6059 (101) 4,6 
H(7a) 3983 (25) 907 (47) 9291 (103) 4,3 H(16b) 2130 (27) 1100 (49) 4178 (104) 4,6 
H(Tb) 4079 (25) 528 (45) 7149 (99) 4,3 H(MOI la) 3746 (28) 5826 (48) 6856 (105) 4,8 
H(8) 3974 (22) 2300 (39) 5795 (86) 3,5 H(MOI lb) 3859 (26) 5575 (48) 4509 (104) 4,8 
H(9) 3672 (21) 2711 (39) 10038 (93) 3,1 H(MOIle) 3202 (26) 5490 (44) 5473 (104) 4,8 
H(10) 4670 (24) 3594 (45) 7838 (103) 4,6 H(18C) 3273 (25) 3184 (44) 3707 (97) 4,1 
H(I 1) 3500 (22) 4421 (40) 9546 (90) 3,4 H(18D) 2759 (26) 2565 (44) 3102 (102) 4,1 
H(12a) 2627 (23) 3423 (41) 9100 (89) 3,2 H(18E) 2639 (26) 3570 (47) 3479 (102) 4,1 
H(12b) 2568 (22) 4191 (39) 7189 (86) 3,2 H(CET2) 1425 (23) 1961 (45) 11274 (99) 4,1 
H(14) 2955 (22) 1663 (42) 8526 (91) 3,5 H(O 17) 1346 (25) 2540 (46) 5407 (115) 4,6 
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Fig. 3. (a) Projection de la structure selon l'axe c. (b) Projection de 
la structure selon l'axe b. 

Discussion. La Fig. l(a), (b) et (c) regroupe les valeurs 
num~riques caract6risant la g6om6trie mol6culaire. La 

distance C(1)-C(2) tr6s courte (1,438/i,) est la cons6- 
quence du ph6nom6ne de 'flip-flap' indiqu6. Le groupe 
17/5 OH est en orientation OH2 (Mornon, Delettr6, 
Lepicard, Bally, Surcouf & Bondot, 1977): l'angle de 
torsion C(16)-C(17) 'O(17)--H(O17) vaut 77 °. Le 
groupe 11/5 m&hoxy est en position d6cal6e [C(12)- 
C(11)-O(11)-M(O 11) 73 o]. 

La Fig. 2(a) et (b) illustre la conformation 
mol6culaire g~n6rale. La Fig. 3(a) et (b) montre 
l'organisation cristalline. Le Tableau 1 donne les 
param&res atomiques. 

La stabilit6 cristalline est assur6e par un r6seau de 
liaisons hydrog6ne: O(17)(x,y,z)-H(O 17)..  • O(3)(x - 
~, ~ -  y, 2 - z) avec O ( 1 7 ) . . . 0 ( 3 )  2,78, H(O17) . . .  
0(3) 1,96 ,/~, O(17 -H(O17) - . .O(3 )  166°; et 
CET(2)--H(CET2)(x,y,z)-.. O(17)(x,y,1 + z) avec 
CET(2) . . -O(17)  3,34, H(CET2) . . .O(17)  2,71 A, 
CET(2)--H(CET2). . .  O(17) 171 ° 
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Complexe (1,1) Dihydroxy- 11,~,17/~ M6thyl- 18 Nor- 19 Pregnadi6ne-4,9 Yne-20 
One-3-Ethanol 

PAR GENEVII~VE LEPICARD, JEAN DELETTRE ET JEAN-PAUL MORNON 

Laboratoire de Mindralogie-Cristallographie, associd au CNRS,  Universitd P. et M. Curie, T16, 4 place Jussieu, 
75230 Paris Cddex 05, France 

(Recu le 5juillet 1975, acceptd le 24 septembre 1976) 

Abstract. C21H2503.C2HsOH, orthorhombic, space 
group P21212 !, a =  19 490 (6), b = 12.608 (4), c -- 
8.5 04 (3))~, Z = 4. The structure was solved by direct 
methods. Full-matrix least-squares refinement with 
identical weights converged at R -- 0.052 and Rw = 
0.054 for all the 2135 observed reflexions. The mole- 

cules are linked by hydrogen boads. The ethanol mole- 
cule possesses a higher thermal vibration than the 
steroid molecule. 

Introduction. L'&ude du st6ro'ide (RU2732), d6crite 
dans cet article, fait suite/t celle concernant le compos6 


