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De nombreux travaux ont et@ effect& sur le thiazole, compose interessant par la reactivite 

parciculiere que lui confke les deux heteroatomes qu'il contient. 

Actuellenent, peu de structures de ses derives ont et6 etabltes ; dans celles etudiees (la Thiar 

mine'), le Bromure de N Benzyl &thy1 4 Thiazolitnn')) le cycle de Thiazoltum porte des substi- 

tuants volumineux. La structure du Thiazole lui-m&e a et6 etablie par spectrom&trie de micro- 

ondes3)..Nous avons etudi6 la structure du Bromure de Trilnethyl 2,3,4 Thiazolium afin de suivre 

le comportement du cycle thiazolique B travers ces differents composes et d'evaluer l'influence 

des interactions steriques sur la geom6trie du cycle et la position relative des substituants. 

SyntRese. 

Le compose a et6 synthetise de la maniere suivante 4) : 

- la reaction de la Thioactitamide 1 sur la Bromo 1 propan 2 one II.. 

Condutt au 2.4 dimethyl thiazole III : 

- la quaternfsation de III donne le Bromure de trimethyl 2,3,4 Thiazolium IV. 

Donnees cristallographiques. 

Le cristal de ce se1 a et6 obtenu par evaporation lente d'une solution saturee d'alcool (20 X) 

et Chlorure de methylfine (80 L). Son groupe d'espace est PI aver les paramBtres cristallins 

suivants : a = 8.76(2) i 

b = 7.57(2) i 

01 = 106.4(3)' 

c = 6.94(2) i 

6 = 77.4(3)0 

y = lll.B(3)' 

2 = 2 ; d - 1.70 

Les intensites de 990 reflexions independantes non nulles ont at6 mesurees a l'aide d'un dif- 

fracto&tre automatique PHILIPS a 4 cercles en tilisant la raie d du molybdene. 
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Les fntensftes ont tW corrfgees des facteurs de Lorentz et Polarfsation. Le crfstal utflfse 

pour cette etude avaft les dlmensfons sufvantes : 0.16 * 0.16 * 0.5 mn. Aucune correction d'ab- 
sorption n'a et& effect&e. La structure a et6 resolue par la tithode de l'atome lourd. L'afff- 

nement des coordonnees atomlques et des facteurs d'agftatlon thermfque anfsotrope a @te effect& 

a l'aide du prografmne SPLS-5 de PREWITT5). 

Le facteur de reltabflfte final est R = 8.7 X, mafs nous constatons les anomalies suivantes : 

- sur des cartes de densite electronique l'atome C(5) a une hauteur anormale 12,5 e/2 au lieu 

des 9.5 e/ii!' observes au nlveau des autres atomes de carbone du cycle. 

- la liaison C(4)-C(5) est anormalement longue 1.53 i au lieu de 1.33 i usuellement admfs pour 

une double liaison. 

Ces phWom&nes anormaux, nous ont conduits a envfsager dans le crfstal un desordre molkulaire 

dO I la pseudosw6trte des mololecules par rapport I la liaison N-C(7) c'est a dire que dans le 

cristal les molkxles peuvent occuper 2 positions l'une retournCe de 180' par rapport 1 l'autre 

autour de la liaison N-C(7). Une etude approfondle de section de Fourier difference nous a per- 

nfs d'6lucfder ce desordre 6). Un degre de retournement de 0.35 et un facteur de relfabflite 

R = 7 % ont BtB obtenus en fin de resolution. 

FIGURE 1 : Structure du cycle Thfazolfum dans le Bromure de Trimethyl 2,3,4 Thiazolium. 




