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Un nouvel ester sesquiterpikique. la vernolide. de formuk brute Cl9H2207, a kt6 

isolk de Vernonia colorata par Toubiana et Gaudemer (1). -___-_----_- Lea rhactions d’hydrogkation 

et d’Bpoxydation ainsi que les dtudce en R. M. N. ont permie de dkerminer les divers 

groupes fonctionnele (1). En conclusion de ces dtudes, deux formules plane8 sent posai- 

bles, avec toutefois une forte pr6somption en faveur de la formule II (2) : 

La r&olution de ia structure a &td entreprlse sur un ddrivd B atome lourd. l’io- 

dobeneoate C26H25GgI. Lea cristaux disponibles itaicnt malheureusement trks fine et le 

plus souvent macl6s. Lee meilleurs cristaux sklectionnio (env. 0, 1 x 0. 1 mm de section) 

demandaient des poses d’environ 300 h. durant leaquelles une dkomposition partielle 

sous l’action des rayons X &ait monifeete. Ceci explique que sur 2500 taches accessi- 

bles au rayonnement CuKa. now n’en ayons enregietrC que 770. 

Les don&es cristallographiques sent lee suivantes : aye&me mouoelinique, grou- 

pe epatial P21, a = II,96 d . b = 7.22 i;, c = 15.02 A, S = 100” I?‘. 2 = 2. 
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La structure a 6th rkeolue par la m&hode habituelle de l’atome lourd dont les 

coordonnies ont 6tk facilement dkterminees B l’aide de la projection (010) de la fonc- 
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tion de Patterson. La coordonn6e y arbitraire a ktC prise 6gale B zkro 

La densit &lectroniqut, calculee avec l’atome d’iods seul pr6sente n&essairt- 

ment un plan miroir (PZl/m) %I y = 0. L’identification de la moldcule a 6t6 rendue d&i- 

cate par le fait qukne partie importante de celle-ci (toute la partie iodobenzoate ainsi 

quo la chafne lattfrale -O-CO-C(CH$=CH2), reprgsentant 57% de la densite &ectroniqut, 

se trouve effectivement dans le plan miroir parasite. Le groupe spatial est done, en 

fait, proche de P2l/m et il a 6td t&s difficile de se d6gager de cttte pseudo-symktrie. 

C’est finalemtnt l’identification sans dquivoque du groupe lactont qui nous a permis de 

reconstituer de proche en procht l’tnsemble de la molecule 

Fig. 1 

La densite ilectronique finale montre clairement tous 

sites dus au pseudo-miroir ont disparu. La facteur d’accord 

B 0.15. 

les atomes et les pits para- 

en fin d’affinement est 6gal 

La Figure 1 reprbsente, superposkes sur le plan (xOZ), les sections de densitd 

electronique passant par les centres atomiques Pour plus de clarte, le contour des 

atomes C- 16, C-17, C- 18 et O-8 a dtC omis La partit iodobenzoate se d&ache clairt- 

ment. On remarque la disposition particuliere de la chaf’nt lathrale, situ& dans le 
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m?rne plan quc le cycle benz6nique et dont l’oxygbne Q-6 eet distant de 3.23 i da car- 

bone C-5. Le vernolide se prEsents SOWI la forme dkn cycle i 10 akrmes de carhone. 

avcc un pont C-O-C joignant un atome de carbone de l’@xyde, C-9. avec un atome de 

carbone de la double liailron. C- 15. 

Sur la figure 2, now 8vone repr&entif la molbcule 8vec la configuration relative 

des carbones arrymkriquer : la moldcule correspond bien i la formule II et la la&one 

eet 1iGe en tranlr au cycle cn C 1o. ---_ 

Cette ktude crietallochimique rcste approch6c en cc qui concerne len 1ongnaur11 

de liaison qui ne sent connues qu’k O,O? i prks. l’kcart-type atteignant 0.10 ii mxr 14~8 

liaisone faisant intervenir un atome dont la coordonnde est voiaine de s&o. Les r&nl- 

tats obtenus sont suff%sants cependant pour apporter la confirmation den travaox chimi- 

ques et pour donner la ettk6ochimie du vernolide. 

Nous remerciona M. le Professeur Ledertr pour l’attention aver laquelle 

suivi no8 travaux et M. Toubiana qui nou8 a eugg6rd le sujet de ces recherchea 

qui nous a pr6par6’lis cristaux. 
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