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Abstract 

The structure of iminodibenzyl, CI4H13N, parent 
molecule of a very important group of antidepressant 
drugs, has been determined from 2422 diffractometer 
data by direct methods and refined to a final residual R 
of 0.049. The space group is monoclinic, P2Jc,  with 
a = 11.604 (4), b = 11.269 (4), c = 20.050 (8)/k; fl = 
126-55 (4)°; Z = 8, V = 2106.2 /k3; D m = 1.22 (1), 
D x = 1.23 Mg m -3. All the hydrogen atoms were 
placed by analyzing a section of the three-dimensional 
density function. The two independent molecules (I and 
II) have nearly the same fold configuration as pheno- 
thiazine: the dihedral angles between the two planes of 
the benzene rings are 151-3(5) and 154.1 (3) ° 
respectively for I and II. 

Introduction 

L'iminodibenzyle ou dihydro-10,11 5H-dibenzo[b,f]- 
az6pine est un h6t6rocycle tricyclique azot~ qui joue un 
r61e important en pharmacologie depuis la d6couverte 
de d6riv~s N-alkyl-amin~s dot6s de propri~t6s psycho- 
tropes qui en font de puissants m~dicaments anti- 
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d~presseurs. Ces produits (Fig. 1), tels l'imipramine 
(Post, Kennard & Horn, 1975; Paulus, 1978) et la 
clomipramine (Post & Horn, 1977), ont 6t~ 6tudi~s 
en radiocristallographie sous forme de sels. 

En revanche la structure de l'h&~rocycle de base, 
l'iminodibenzyle ne semble pas avoir retenu l'attention 
des cristallographes. Elle fait l'objet du pr6sent m6moire 
et nous conduira ult6rieurement a &udier fi travers la 
param~trisation des r~sultats exp~rimentaux, les 
variations conformationnelles subies par l'imino- 
dibenzyle du fait des substituants, fi la mani~re de 
recherches pr6cbdemment conduites en s~rie ph~no- 
thiazinique (Reboul & Cristau, 1977, 1978). 

Donn6es exp6rimentales 

L'iminodibenzyle fourni par Fluka, Buchs SG, a ~t~ 
dissous dans l'~thanol absolu (10 g/50 ml) et port~ b. 
reflux pendant 1 h. 

L'~vaporation lente fi 273 K (5 fi 6 jours) a fourni 
des cristaux de forme pseudo-rhombo~drique. 

Des cliches effectu~s sur chambre de pr~cession avec 
la longueur d'onde du cuivre (2 = 1,5418 A) ont permis 
de d&erminer la maille cristalline qui a et~ affin~e sur 

© 1980 International Union of Crystallography 
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R~5 R2 
Iminodibenzyle* H H 

Imipramine -CH2-CH2-CH2-N( CH3 H 
CH3 

Clomipramine -CH2-CH2-CH2-N( CH~ CI 
CH3 

Fig. 1. Molecule &udi~e (*) et molecules apparent~es. La 
num6rotation des cycles, non conforme aux r~gles de I'IUPAC, 
est celle des auteurs ayant &udi~ ant~rieurement des d~riv~s de 
substitution de l'iminodibenzyle. 

diffractom&re automatique CAD-4 fi l'aide de 25 
r6flexions ind6pendantes. 

Les extinctions syst6matiques sont celles du groupe 
P2~/e. Les cristaux ont &6 approximativement taill+s 
en cube de 0,2 mm d'ar&e. 

L'enregistrement des r6flexions a 6t6 effectu6 fi 
temp+rature ambiante (293 __ 2 K) pour 0 < 0 < 35 ° 
en balayage o9/20 avec une vitesse en 09 de 10 ° par 
minute et une amplitude de (1 + 0,14 tg 0) ° sur un 
diffractom&re automatique CAD-4 avec la raie K~ du 
cuivre. Les intensit6s de trois r6flexions, 051,004,  213, 
ont &6 contr616es toutes les 2 h; elles n'ont pas montr6 
de variation sup~rieure/t 4%. 

Les intensit6s mesur6es ont &6 corrig6es des facteurs 
de Lorentz et polarisation. Un ensemble de 2422 
r6flexions ind6pendantes r6pondant au crit6re I > 3a I 
avec a t = [INT + 4(FG + FD)] 1/2 nous ont servi de 
base pour la r6solution structurale (INT &ant l'intensit+ 
de la r6flexion, FG  et FD &ant respectivement le fond 
continu fi gauche et ~t droite de la r~flexion). Aucune 
correction d'absorption n'a &6 faite. 

D6termination de la structure 

La structure a &+ r6solue par les m&hodes directes fi 
l'aide du programme M U L T A N  (Germain, Main & 
Woolfson, 1971). La d&ermination de phases a &+ faite 
fi partir de 499 r6flexions pour lesquelles IEI > 1,2; 
2000 relations de phases ont &6 utilis6es. Les deux 
molecules de l'unit+ asym&rique ont &6 localis6es sur 
la premiere carte de densit6 61ectronique. 

Les affinements par moindres carr6s +ffectubs ft. 
l'aide du programme SFLS-5  de Prewitt (1966) 
conduisent fi un indite r6siduel R -- 0,09, les atomes 
&ant affect6s de facteur d'agitation thermique isotrope. 

Tableau 1. Coordonndes relatives (X104), facteur 
d'agitation thermique dquivalent et dcarts-type des 
atomes des squelettes des deux moldcules 

ind~pendantes 

x y z B~q (A 2) 

C(1)I 2166 (5) 11487 (5) 3166 (3) 4,52 
C(2)I 2305 (5) 12677 (5) 3075 (3) 5,58 
C(3)I 3062 (5) 13055 (5) 2784 (3) 5,32 
C(4)I 3712 (5) 12224 (4) 2598 (3) 4,57 
C(5)I 4363 (5) 10117 (4) 2530 (3) 4,07 
C(6)I 3306 (5) 9318 (4) 1813 (3) 3,89 
C(7)I 2429 (4) 7248 (4) 1626 (3) 3,99 
C(8)I 1858 (5) 6281 (4) 1767 (3) 4,64 
C(9)I 1563 (5) 6400 (4) 2338 (3) 4,74 
C(10)I 1824 (4) 7451 (4) 2746 (3) 4,11 
C(11)I 2386 (4) 8429 (4) 2605 (2) 3,34 
C(12)I 2699 (4) 8333 (4) 2031 (2) 3,33 
C(13)I 3616 (4) 11011 (4) 2707 (4) 3,64 
C(14)I 2784 (4) 10639 (3) 2966 (4) 3,60 
N(15)I 2635 (4) 9445 (4) 3082 (2) 4,19 
C(1)II 5550 (4) -0735 (4) -0693 (2) 4,40 
C(2)II 5766 (5) -1896 (4) -0799 (3) 5,45 
C(3)II 7141 (5) -2348 (4) -0350 (3) 5,70 
C(4)II 8266 (4) -1658 (4) 0240 (2) 4,74 
C(5)II 9318 (4) 0236 (4) 1042 (2) 4,63 
C(6)11 9592 (4) 1312 (4) 0699 (3) 4,66 
C(7)II 9131 (4) 3482 (4) 0608 (2) 5,05 
C(8)II 8308 (5) 4487 (4) 0394 (3) 5,72 
C(9)II 6863 (5) 4359 (4) 0036 (2) 5,30 
C(10)II 6284 (4) 3246 (4) -0094 (2) 4,36 
C(11)II 7115 (3) 2222 (3) 0112 (2) 3,62 
C(12)II 8577 (4) 2335 (3) 0459 (2) 3,78 
C(13)II 8069 (3) -0493 (3) 0379 (2) 3,70 
C(14)II 6693 (3) -0016 (3) -0120 (2) 3,49 
N(15)II 6382 (3) 1157 (3) -0047 (2) 4,40 

Une carte de Fourier diff6rence effectu6e fi ce niveau 
de l'affinement permet de localiser l'ensemble des 
atomes d'hydrog6ne. Quelques cycles d'affinement 
suppl~mentaires, en affectant les atomes d'hydrog6ne 
du m~me facteur d'agitation thermique isotrope 
que son atome porteur et les atomes non hydrog6ne 
de facteurs de temperature anisotropes, permettent 
d'atteindre une convergence pour un indice r~siduel 
R w = {~w(IFol  - IFcl)2/WIFol2} 1/2 de 0,034; le 
facteur statistique S = {Y w ( t F o l -  IFcl)2/(M - N)} 1/2 
correspondant &ant 6gal fi 1,66. Le poids des r~flexions 
est calcul6 fi l'aide du sch6ma w = 1/a(Fo); l'indice 
r6siduel R final non pond+r+ &ant de 0,049.* 

Sur les Tableaux 1 et 2 ont 6t6 port6es les valeurs des 
param&res atomiques avec leurs +carts-type. 

* Les listes des facteurs de structure et des param&res thermiques 
anisotropes ont &6 d6pos6es au d~p6t d'archives de la British 
Library Lending Division (Supplementary Publication No. SUP 
35301:19 pp.). On peut en obtenir des copies en s'adressant fi: The 
Executive Secretary, International Union of Crystallography, 5 
Abbey Square, Chester CH 1 2HU, Angleterre. 



2110 STRUCTURE DE LA DIHYDRO-10,11 5H-DIBENZO[b,f]AZEPINE 

Tableau 2. Coordonn&s relatives (x 10 3) et dcarts- 
type des atomes d'hydrog~ne des deux moldcules 

inddpendantes 

x y z 

H(1)I 162(3) 1117(3) 331 (2) 
H(2)I 167 (4) 1320 (4) 308 (2) 
H(3)I 314 (4) 1381 (3) 271 (2) 
H(4)I 411 (4) 1247 (4) 223 (2) 
H(51)I 503 (3) 960 (3) 303 (2) 
H(52)I 494 (3) 1050 (3) 242 (2) 
H(61)I 379 (3) 893 (2) 160 (2) 
H(62)I 257 (3) 982 (2) 137 (2) 
H(7)I 246 (3) 712 (3) 107 (2) 
H(8)I 163 (4) 547 (3) 146 (2) 
H(9)I 117 (4) 581 (3) 243 (2) 
H(10)I 171 (3) 755 (3) 317 (2) 
H(15)I 235 (3) 931 (2) 333 (2) 
H(1)II 460 (3) -036 (2) -104 (2) 
H(2)II 488 (4) -235 (3) -132 (2) 
H(3)II 735 (4) -303 (3) -040 (2) 
H(4)II 937 (3) -198 (3) 068 (2) 
H(51)II 916 (3) 050 (3) 147 (2) 
H(52)II 1014 (4) -028 (3) 130 (2) 
n(61)II 1079 (3) 164 (3) 134 (2) 
H(62)II 932 (4) 105 (3) 008 (2) 
n(7)II 1024 (4) 361 (3) 096 (2) 
H(8)II 874 (4) 527 (3) 051 (2) 
n(9)II 630 (3) 496 (3) -009 (2) 
H(10)II 508 (3) 302 (3) -045 (2) 
H(15)II 529 (3) 123 (3) -040 (3) 

Configuration mol6culaire 

H(52) 
H(61) p H(4) 

H(7) 1 

H ( 8 1 ~ / . . ~  _ .~  H(3) c ~ ¢  ' ~ ~ )  F c ~ ) ~ T ~ - 

H(9) - ~ (2) 
H(15) 

H(10) H(l) 
(I) 

H(52) 
H(7) H ~ )  H(51)~  ~4) 

H(8) H(3/ 

H(9) H(2) 

H(10) H(I) 
(II) 

Fig. 2. G6om~trie des deux molecules ind~pendantes I e t  II 
d'iminodibenzyle obtenue fi l'aide du programme OR TEP 
(Johnson, 1965). Les ellipso'ides ont une probabilit6 de 50%. Les 
atomes d'hydrog~ne sont repr~sent6s par des spheres de rayon 
arbitraire. 

La Fig. 2 repr6sente le dessin des deux molecules 
ind~pendantes avec la num6rotation adopt~e des 
atomes. Elle montre que les deux mol6cules de 
l'iminodibenzyle ont des g6om&ries tr~s voisines. Nous 
avons groupb dans les Tableaux 3 et 4 les distances 
interatomiques et les angles de liaison. La valeur 
moyenne des longueurs des liaisons des cycles 
benz~niques est de 1,39 ]~, celle des angles est de 120,3 °, 
celle des distances Csp2-H est de 0,94 A et de 
Csp3-H est de 1,03 A et enfin la moyenne des 
distances N - H  est de 0,89 ]~. 

Les plans des cycles benz~niques sont calculus ~, 
partir de leurs six atomes par la m~thode de 
Schomaker, Waser, Marsh & Bergman (1959). Ils ont 
pour ~quation sachant que le plan A est d~fini par les 
atomes C(7)-(12) et le plan B par C(1)-(4) et 
C(13)-(14): 

Mol6cule I 
CycleA: -0,6112x + 0,3080y - 0,72912 = 0,0733 
Cycle B: -0,3302x - 0,0406y - 0,94302 = -4,9114. 

Mol6cule II 
CycleA: 0,4146x-O,OO52y-O,9100z= 3,1964 
Cycle B: 0,6607x + 0,2974y-  0,6892z = 5,3273. 

Les ~carts des atomes des cycles fi leur plan moyen 
sont portbs dans le Tableau 5. 

Tableau 3. Distances interatomiques avec leurs 
dcarts-type (A) 

Molecule I Mol6cule II 

C(I)-C(2) 1,375 (8) 1,371 (6) 
C(1)-C(14) 1,388 (8) 1,386 (4) 
C(2)-C(3) 1,380 (10) 1,380 (6) 
C(3)-C(4) 1,386 (9) 1,367 (5) 
C(4)-C(13) 1,398 (6) 1,390 (5) 
C(5)-C(6) 1,509 (5) 1,519 (7) 
C(5)-C(13) 1,504 (8) 1,499 (4) 
C(6)-C(12) 1,511 (7) 1,507 (5) 
C(7)-C(8) 1,390 (7) 1,375 (6) 
C(7)-C(12) 1,396 (6) 1,394 (5) 
C(8)-C(9) 1,384 (10) 1,384 (7) 
C(9)-C(10) 1,367 (6) 1,371 (6) 
C(10)-C(11) 1,393 (7) 1,399 (5) 
C(11)-C(12) 1,402 (7) 1,406 (5) 
C(11)-N(15) 1,406 (5) 1,393 (4) 
C(13)-C(14) 1,405 (7) 1,391 (3) 
C(14)-N(15) 1,393 (5) 1,399 (4) 
N(15)-H(15) 0,76 (5) 1,02 (4) 

Les valeurs de l'angle de pliage a des deux cycles 
benz+niques A et B port~es dans le Tableau 6 illustrent 
les fluctuations g~om&riques du noyau tricyclique sous 
l'influence des divers substituants R(15). Nous 
constatons par analogie avec une &ude faite sur la 
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Tableau 4. Angles de liaison avee leurs deans-type (o) 

Mol6cule I Mol6cule II 

C(1)-C(2)-C(3) 120,7 (4) 119,9 (5) 
C(I)-C(14)-C(13) 119,2(3) 119,5(3) 
C(I)--C(14)-N(15) 118,7 (3) 117,4 (2) 
C(2)-C(3)-C(4) 119,4 (3) 119,5 (5) 
C(2)-C(1)-C(14) 120,8 (3) 120,9 (4) 
C(3)-C(4)-C(13) 120,7 (3) 121,6 (4) 
C(4)-C(13)-C(14) l l9,1 (3) 118,4 (3) 
C(4)-C(13)-C(5) 120,4 (4) 120,5 (4) 
C(5)-C(6)-C(12) 114,6 (3) 114,8 (4) 
C(5)-C(13)-C(14) 120,5 (3) 121,1 (3) 
C(6)-C(5)-C(13) 111,6 (5) 112,8 (2) 
C(6)-C(12)-C(I 1) 125,0 (4) 125,0 (3) 
C(6)-C(12)-C(7) l l7,1 (3) 117,8 (3) 
C(7)-C(12)-C(1 l) 117,9 (3) 117,2 (3) 
C(7)-C(8)-C(9) 118,4 (4) 118,5 (3) 
C(8)-C(7)-C(12) 122,5 (3) 123,4 (4) 
C(8)-C(9)-C(10) 120,2 (5) 119,9 (3) 
C(9)-C(10)-C(11) 121,8 (3) 121,6 (4) 
C(10)-C(I 1)-C(12) 119,2 (4) 119,2 (3) 
C(10)-C(11)-N(15) 115,8 (3) ll5,1 (2) 
C(I I)-N(15)-C(14) 131,9 (4) 132,7 (3) 
C(12)-C(11)-N(15) 124,9 (4) 125,7 (3) 
C(13)-C(14)-N(15) 122,0 (3) 123,1 (3) 
C(I l)-N(15)-H(15) 107 (2) 115 (2) 
C(14)-N(15)-H(15) 116 (2) 107 (2) 

ph6nothiazine et sur ses d6riv6s de substitution (Reboul 
& Cristau, 1978) une ouverture de l'angle de pliage de 
l'iminodibenzyle par rapport & ses d6riv6s N(15) 
substitu6s. 

Ce grand domaine de variation de l'angle de pliage ~t 
confirme la grande flexibilit~ de ces noyaux tricycliques. 
Une 6tude statistique de corr61ation entre l'angle ~ et 
l'angle C s p 2 - N - C s p  2 conduit a un coefficient de 
corr61ation lin6aire de +0,98, ce qui traduit une solidarit6 
parfaite de ces deux param&res angulaires. 

En ci qui concerne l'atome d'hydrog6ne reli6 
l'atome d'azote, on constate, d'une mani6re analogue 
la ph+nothiazine (McDowell, 1976) que sa position est 
6quatoriale. En effet l'6valuation des angles de torsion 
r, [C( 12)-C(1 1 ) -N(  15)-H(15)1 et r2 I f ( 1 3 ) - C  (14 ) -  
N(15)-H(15)I  port6s dans le Tableau 7 vont dans ce 
sens et sont comparables ~ ceux observ6s pour la 
ph6nothiazine pour laquelle on a respectivement les 
valeurs r I = - 175 (2) et r 2 = + 175 (2) °. 

Au niveau du pont &hyl6nique on n'observe pas de 
ph6nom6ne de d6sordre. Les carbones C(5) et C(6) 
poss6dent des facteurs d'agitation thermique isotrope 
6quivalents tout ~ fait raisonnables (Tableau 1). Ceci se 
confirme par la valeur 61ev6e de l'angle de torsion 

Tableau 5. Ecart des atomes benzdniques (notds C*) d leur plan moyen ainsi que l'dcart de quelques autres 
atomes dces plans (.A) 

Cycle A Cycle B 
Mol6cule I Mol6cule II Mol6cule I Mol6cule II 

C*(12) 0,001 (4) 0,017 (4) C*(14) 0,022 (6) 0,027 (4) 
C*(I 1) 0,001 (5) -0,006 (3) C*(13) -0,023 (6) -0,025 (4) 
C*(10) -0,002 (5) -0,007 (4) C*(4) 0,007 (5) -0,001 (4) 
C*(9) -0,001 (6) 0,010 (4) C*(3) 0,009 (5) 0,026 (6) 
C*(8) 0,003 (6) 0,002 (5) C*(2) -0,011 (5) -0,024 (6) 
C*(7) -0,004 (5) -0,015 (4) C*(1) -0,005 (5) -0,002 (4) 

C(5) -0,782 (6) -0,757 (4) C(5) -0,069 (5) -0,082 (4) 
C(6) 0,010 (6) 0,041 (5) C(6) 1,179 (5) 1,139 (5) 
N(15) -0,035 (4) -0,040 (3) N(15) 0,003 (3) 0,043 (6) 
n(15) 0,01 (4) 0,12 (5) n(15) -0,16 (3) --0,10 (5) 

Tableau 6. Angle de pliage a et angle C s p 2 - N - C s p  2 (o) ealeulds pour Ies deux moldeules inddpendantes Ie t  II 
d'iminodibenzyle et pour quelques molkcules apparent~es 

tt Csp2-N-Csp 2 R6f6rences 

Dioxo-10,11 dihydro-10,11 170,3 (2) 135,3 (2) Denne & Mackay (1970) 
5 H-dibenzo [b,f] az6pine 

Iminodibenzyle, I 151,3 (5) 131,9 (3) Pr6sent travail 
Iminodibenzyle, II 154,1 (3) 132,7 (2) Pr6sent travail 
Imipramine, HCI I 130,2 (2) 120,8 (3) Post, Kennard & Horn (1975) 
Imipramine, HCI II 123,0 (2) 115,7 (4) Post, Kennard & Horn (1975) 
Imipramine, HBr I 131,7 (6) 120,7 (9) Paulus (1978) 
Imipramine, HBr II 122,9 (6) 115,2 (8) Paulus (1978) 
Clomipramine, HCI 123,4 (2) 117,7 (2) Post & Horn (1977) 
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Tableau 7. Principaux angles de torsion (o) 

N(15)-C(14)-C(13)-C(5) 
N(15)--C(11)--C(12)-C(6) 
C(12)-C(6)-C(5)-C(13) 
C(1)-C(14)-N(15)-C(11) 
C(10)-C(11)-N(15)-C(14) 
C(14)-C(13)-C(5)-C (6) 
C(11)-C(12)-C(6)-C(5) 
C(13)-C(14)-N(15)-H(15) 
C(12)-C(11)-N(15)-H(15) 
C(1)-C(14)-C(I 3)-C(5) 
C(10)-C ( 11)-C( 12)-C (6) 
C(4)-C(13)-C(14)-N(15) 
C(7)-C(12)-C(11)--N(15) 

Molecule I Mol+cule II 

- 1, I (2)  0 , 6  (2)  
2,2 (2) 1,6 (2) 

78,9 (3) 77,1 (2) 
-140,4 (3) -144,8 (3) 

159,1 (3) 162,5 (3) 
-63,3 (2) -61,7 (2) 
-35,6 (2) -35,4 (2) 

- 164  (2)  - 169  (2)  
-177 (2) -169 (2) 
-176,7 (3) -176,1 (3) 
- 179,8 (3) - 179,1 (3) 
- 179,6 (3) - 178,3 (3) 
- 178,0 (3) - 176,9 (3) 

observ6e autour de la liaison C(5)-C(6) .  Comme l'ont 
fait constater Post, Kennard & Horn (1975) un 
d6sordre b, ce niveau aurait pour effet d'abaisser 
notablement cette valeur de l'angle de torsion (cas de 
l'imipramine). Nous avons port8 dans le Tableau 7 les 
principaux angles de torsion observSs dans les deux 
molecules indSpendantes, suivant la convention de 
Klyne & Prelog (1960). 

Interactions mol6culaires 

Les contacts intramolSculaires du Tableau 8 refl&ent 
d'une part une profonde analogie entre les parties 
benzyliques des deux molecules indSpendantes et 
d'autre part une identit8 remarquable des deux 
molecules elles-mSmes. 

I1 en rSsulte qu'il est possible d'admettre que 
l'empilement mol6culaire n'impose pas de conformation 
particuli~re et que celle observ~e dans le cristal devrait 

Tableau 8. Distances intramoldculaires dans les deux 
moldcules d'iminodibenzyle (A) 

Mol6cule I Mol6cule II 

C(1)...N(15) 2,393 (5) 2,380 (4) 
C(1)...H(15) 2,47 (2) 2,36 (3) 
C(4)...C(5) 2,520 (5) 2,509 (5) 
C(4)...n(51) 3,20 (3) 3,17 (3) 
C(4)... H(52) 2,56 (3) 2,48 (3) 
C(5).. • H(4) 2,70 (3) 2,61 (3) 
C(6)...n(7) 2,75 (3) 2,66 (3) 
C(7)...C(6) 2,483 (5) 2,487 (5) 
C(7)...n(61) 2,49 (2) 2,61 (3) 
C(7)...H(62) 2,96 (2) 2,99 (3) 
C(10)...N(15) 2,373 (5) 2,356 (4) 
C(10)...H(15) 2,30 (2) 2,45 (3) 
C(11)... C(14) 2,558 (5) 2,558 (4) 
C(11)...H(15) 1,78 (2) 2,05 (3) 
C(12)...C(13) 3,218 (5) 3,227 (4) 
C(14)...n(15) 1,86 (2) 1,96 (3) 
N(15)... n(1) 2,45 (3) 2,50 (3) 
N(15)...H(10) 2,44 (3) 2,43 (3) 

Fig. 3. Vue st~r~oscopique de l'iminodibenzyle montrant l'empile- 
ment molSculaire. Les atomes d'azote sont noircis. 

correspondre a celle en solution ou bien h celle ayant 
une probabilit~ maximale s'il y a interconversion au 
niveau du pont 6thylSnique. 

L'empilement mol~culaire s'effectue perpendicu- 
lairement b, l'axe c; les deux molecules ind~pen- 
dantes se situent dans des plans d'~paisseur moy- 
enne d'environ 4 A par rapport h l'axe c. 

La coh6sion cristalline est essentiellement assur~e 
par des contacts de van der Waals carbone- 
hydrog6ne. Les plus courts (2,66 h 3,07 A) s'6tablissent 
notamment entre atomes d'une partie benzylique d'une 
molecule et atomes de la partie benzylique com- 
pl~mentaire d'une autre molecule (Fig. 3). Cette 
contrainte h u n  empilement ad~quat serait donc li~e 
rexistence de deux molecules ind~pendantes avec 
pratiquement aucune perturbation, au sein des 
molecules m~mes. 
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