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Abstract. C19H22N3C1 , triclinic, P i ;  a =  12.011(8), 
b =  11.840(8), e = 9.007 (7) A; a =  133.58(9), /~=  
I06.55 (9), y = 8 5 . 0 1  (6)°; M r =  327.5, Z = 2, D x =  
1"24 g cm -3. The structure was solved by direct 
methods, R = 0.09. The cohesion of  the crystal is a 
result o f  van der Waals  forces and superposition forces 
between the acridine rings. 

Introduction. La d&ermination de cette structure 
(molbcule I) entre dans le cadre de l '&ude des inter- 
calants de r A D N  que nous avons entreprise (Cour- 
seille, Geoffre, Hospital & Barbet, 1977; Courseille, 

Leroy, Busetta & Barbet, 1977; Courseille, Leroy, 
Hospital & Barbet, 1977). Les cristaux ont 6t6 obtenus 
par lente 6vaporation d'une solution chloroformique. 
Les intensit6s de 3299 r6flexions ind6pendantes ont 6t~ 
mesur6es sur un diffractom&re automatique Siemens 
pour la radiation Cu Ka (], = 1,5418 A). 

La structure a &6 d6termin~e par m&hodes directes 
en utilisant le programme M U L T A N  (Germain,  Main 
& Woolfson, 1970). Apr6s affinement par moindres 
carr~s des positions atomiques et des coefficients 
d'agitation thermique isotropes il a 6t6 possible de 
localiser la plupart des atomes d'hydrog6ne sur s6rie 
diff6rence. 

Tableau 1. Paramdtres atomiques (x 104) et facteurs d'agitation thermique 

x y z Bll 

C(1) -886 (5) 7897 (6) 8717 (10) 57 (4) 
C(2) -1787 (5) 7299 (7) 8678 (11) 56 (5) 
C(3) -1779 (5) 5902 (7) 8222 (10) 55 (4) 
C(4) -820 (5) 5121 (6) 7810 (10) 56 (4) 
C(5) 3143 (5) 5032 (6) 6935 (11) 51 (4) 
C(6) 4006 (5) 5773 (7) 7014 (10) 59 (5) 
C(7) 3882 (5) 7170 (6) 7576 (10) 59 (4) 
C(8) 2886 (5) 7863 (6) 8014 (10) 59 (5) 
N(9) 1005 (4) 7840 (5) 8342 (8) 54 (4) 
C(10) 1148 (4) 4894 (6) 7 t94 (9) 48 (4) 
C(11) 136 (4) 5689 (6) 7722 (9) 49 (4) 
C(12) 146 (4) 7121 (6) 8254 (9) 51 (4) 
C(l 3) 1986 (5) 7122 (6) 7952 (9) 55 (4) 
C(14) 2083 (4) 5684 (6) 7365 (9) 50 (4) 
0(23) -2749 (4) 5439 (5) 8284 (9) 69 (4) 
C(24) -2801 (6) 4019 (8) 7825 (13) 81 (6) 
C1(27) 4975 (1) 8048 (2) 7558 (3) 73 (1) 
N(30) 1264 (4) 3508 (5) 6600 (9) 52 (4) 
C(31) 365 (5) 2219 (6) 5632 (10) 58 (4) 
C(32) 822 (5) 652 (6) 4181 (11) 78 (5) 
C(33) 1946 (6) 562 (7) 5405 (12) 93 (6) 
N(34) 2996 (4) 1405 (6) 5833 (9) 67 (4) 
C(35) 3320 (7) 1514 (10) 3868 (14) 108 (7) 
C(36) 3967(7) 1727(11) 7517(15) 87(7) 

B22 B33 B~2 B~3 B23 

102 (8) 313 (20) 58 (10) 93 (15) 188 (22) 
121 (9) 325 (21) 66 (10) 102 (16) 206 (23) 
122(9) 266(18) 28(10) 99(15) 182(22) 
96 (8) 303 (19) 35 (9) 94 (15) 184 (21) 
97 (8) 353 (21) 39 (9) 105 (16) 181 (23) 

114(8) 321 (21) 39(10) 111 (16 )  199(23) 
102(8) 251 (18) --6(9) 64(14) 154(21) 
91 (8) 313(20) 12(9) 99(16) 151 (21) 
87 (6) 305 (16) 38 (8) 95 (13) 167 (17) 
86(7) 202(16) 23(8) 44(13) 129(18) 
91 (7) 208 (16) 30 (9) 58 (13) 136 (19) 
85 (7) 226 (16) 30 (9) 58 (13) 132 (19) 
83 (7) 206 (16) 16 (9) 58 (13) 120 (18) 
84(7) 207(16) 23(8) 53(13) 124(18) 

155(7) 515(19) 70(8) 219(14) 340(21) 
181 (12) 425 (27) 23 (13) 124 (20) 376 (31) 
140 (2) 423 (6) 8 (3) 150 (5) 264 (6) 
85 (6) 378 (18) 27 (8) 86 (13) 222 (19) 
84(7) 341(21) 28(9) 94(16) 184(21) 
79(8) 347(22) 20(10) 118(18) 145(22) 

125 (9) 455 (27) 104 (12) 208 (21) 314 (28) 
132 (8) 315 (17) 69 (9) 122 (14) 218 (20) 
257 (16) 443 (30) 95 (18) 258 (25) 402 (38) 
277 (18) 515 (35 )  120(18) 163 (26) 396 (43) 
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H(101) 
H(102) 
H(104) 
H(105) 
H(106) 
H(108) 
H(130) 
H(131) 
H(231) 
H(132) 
H(232) 
H(133) 

Tableau 1 (suite) 

x y z B x Y z B 
-847 (46) 8828 (62) 8984 (86) 3,5 H(233) 1981 (60) -511 (80) 4771 (11 I) 6,8 

-2561 (65) 7916 (87) 8932 (122) 8,1 H(124) -3494 (60) 4033 (80) 8304 (112) 6,9 
-841 (42) 4259 (57) 7586 (80) 2,8 H(224) -2137 (59)  4063 (79) 8728 (110) 6,6 
3221 (45) 4047 (61) 6756 (85) 3,5 H(324) -2648 (82) 3224 (109) 6488 (152) 12,1 
4759(54) 5333(73) 6736(102) 5,6 H(135) 3780(60) 1116(80) 3902(112) 7,0 
2862 (53) 8924 (71) 8292 (99) 5,2 H(235) 3614 (66) -474 (88) 3665 (124) 8,1 
2074 (49) 3343 (65) 6745 (91) 4,2 H(335) 2679 (62) 193 (83) 2808 (117) 7,4 

186 (45) 2406 (61) 6963 (85) 3,5 H(136) 3835 (58) 2444 (78) 9078 (109) 6,6 
-412(51) 2166(68) 4793(95) 4,8 H(236) 4283(80) 630(106) 7178(151) 12,0 

189 (57) -254 (77) 3752 (105) 6,1 H(336) 4638 (69) 2289 (93) 7395 (130) 9,1 
905 (53) 456 (71) 2888 (98) 5,3 

1818 (50) 976 (67) 6853 (93) 4,5 
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Fig. 1. Distances (.~) et angles (o) interatomiques. 
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Fig. 2. Projection de la structure suivant Oz. 
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Fig. 3. Projection de la structure parall61e au plan du noyau 
acridine. 
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Fig. 4. Superposition des noyaux acridine. 

Le facteur de reliabilit6 final est 0,09.* Les coordon-  
n6es et les facteurs de temp6rature  des a tomes sont  
report6s dans le Tableau 1. 

Diseusslon. Les distances interatomiques et les angles 
de valence sont report6s sur la Fig. 1. La Fig. 2 donne  
la project ion de la structure selon e. La con fo rma t ion  
du noyau acridine est tr6s proche de celle des mol6- 
cules charg6es (quinacrine)  (Courseille, Busetta & 

* La fiste des facteurs de structure a 6t6 d6pos6e au d6p6t 
d'archives de la British Library Lending Division (Supplementary 
Publication No. SUP 32225:18 pp.). On peut en obtenir des copies 
en s'adressant fi: The Executive Secretary, International Union of 
Crystallography, 13 White Friars, Chester CH 1 1NZ, Angleterre. 
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Hospital, 1973). Cependant on peut noter une ouver- 
ture des angles N(9)--C(12)--C(11) et N(9)--C(13)- 
C(14) (127 et 125 au lieu de 120 et 121 ° pour la quin- 
acrine) accompagn6e d'une fermeture des angles 
C(12)--N(9)--C(13) et C( l l ) -C(10) -C(14)  (115 au 
lieu de 122 et 118 ° pour la quinacrine) comme nous 
l'avons d~j~ observ6 pour diff6rents dim+res de 
l'acridine non charg6 (Courseille, Geoffre, Hospital & 
Barbet, 1977; Courseille, Leroy, Busetta & Barbet, 
1977; Courseille, Leroy, Hospital & Barbet, 1977). 

Le noyau acridine est 16g~rement d6form+ au niveau 
du cycle pyridinique central; les deux cycles ph6nyles 
lat~raux qui restent plans font un angle di+dre de 2 ° 
alors qu'il est de 8 o pour la quinacrine. 

La chaine amino-aliphatique pr~sente une ch61atlon 
intramol6culaire entre N(30) et N(34): N(30) . . .  N(34) 
2,92 ,~, N(30) -H(130) . . .  N(34) 136 °. 

Cette ch61ation entraine un repliement de la chaine 
amino-aliphatique et la place dans un plan assez proche 
de celui du noyau acridine (Fig. 3). 

La coh6sion cristalline est assur6e dans la direction c 
par des liaisons de superposition entre les noyaux 
acridine: deux noyaux acridine homologues par un cen- 
tre de sym&rie sont distants de 3,56 A avec une surface 
de recouvrement importante et forment ainsi des di- 
meres de superposition (Fig. 4). La cohesion entre deux 
dimbres diff6rents n'est assur6e que par de faibles 
liaisons de van der Waals. 
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Abstract. Y3AuaSb4, cubic, I43d, ci40, a = 9.818 (1) 
,~, Z - -  4, Dm =9.35 ,  D x = 9.42 g cm -3. Y in 12(a), Au 
in 12(b), Sb in 16(c), x = 0-088 + 0.002. Y has four 
close Au neighbors and four close Sb neighbors. 

Introduction. Debye-Scherrer diffraction patterns (C u 
Ka radiation, Ni filter) of an equiatomic YAuSb alloy 
contained lines of a b.c. cube with faint extra lines. 
Other alloys of closely related compositions were pre- 
pared, from which the single phase composition was 
found to be Y3Au3Sb4. It was established that the unit- 
cell constant was invariant (e.g. no substitution of Au 
for Sb is possible). Examination of the extinctions 
revealed hhl reflections only when 2h + l -- 4n. These 
conditions are met only by space groups I43d and 
Ia3d. The latter is eliminated by the requirement Okl: 
k,l = 2n (the 3 l0 line is present). 

The measured density of the alloy indicated four for- 
mula weights (Y~2AuI2Sb~6) to the unit cell, which fits 
the 12(a), 12(b) and 16(c) sites of I43d. Assignment of 
elements to sites was made by trial intensity cal- 
culations (Yvon, Jeitschko & Parth6, 1969) with atomic 

scattering factors (Moore, 1963). Intensity calculations 
were also made with the assumed Pu2C3-type structure 
(Zachariasen, 1952) in which Sb was placed in 16(c) 
sites, and Y and Au in 24(d) sites. Intensities for the 
four trial structures are given in Table 1. A reasonable 
fit between observed and calculated intensities was 
found only with the placement of Y in 12(a), Au in 
12(b) and Sb in 16(c). 

The only variable atomic positional parameter, x, of  
the 16(c) sites, was determined by a graphical method 
in which calculated intensities (Yvon, Jeitschko & 
Parth~, 1969) were plotted on a log scale against x. For 
a group of adjacent reflections, x = 0.088 + 0.002 
gave best agreement with observed intensities. The 
(001) projection of  the unit cell is shown in Fig. 1. In- 
teratomic distances and the number of neighbors are 
given in Table 2. 

Discussion. The lanthanides from Nd through Lu (ex- 
cept Pro, Eu and Yb) form compounds isotypic with 
Y3Au3Sb4. Sc failed to form this structure. Unit-cell 
constants are given in Table 3. 


