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Introduction et d4termination de &structure. w-p--- 

Cctte etude a Bt6 entraprise afin de confirmer les hypothbses structurales propos6es 

dans llarticle pre&dent (1). Les cristaux, incolores, se pre'sentent sous fox& de prismss 

Le systeme de cristallisation est monoclinique, groupe P2 
1 

; les parametres de la maille 

ont pour valeurs : a = 10,99, b = 7.73, c = 7,17 %, p = 95,9", Z = 2. Les mesures dlin- 

tensitk ont Btk effect&es sur un individu de 0,j mm de section moyenne et de 1 mm ds lon- 

gueur B ltaide dlun diffraotombtre automatique Philips FW 1100, en d&luisant un fond th@o* 

rique continu resultant dlune s&rie unique de mesures en fonction de l'angle * ; aucune 

correction d'absorption ou d'extincti.on nla 6t6 appliquee. La structure a 6th determinee 

par le programme WLTAN (2) sans difficult&s particulieres. 

Les parametres atomiques ont ktd affines par moindres oar&s en matrice complete 

avec ltapproximation d'une agitation anisotrope pour les atomes C et 0, 
et isotrape pour 

les atomes H. Ces derniers ont et& positionnes 
sur sQrie-diffdrence au stade R = 0,lO. 

pour les 2.234 re'flexions indgpendantes obsenrdes, non pond&r&es, 
lcindice R final sst de 

0,053 et Rv de 0,050. Les errfxnx3 moyennes estimkes sur les longueurs 
de liaisons et les 
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angles de valence sont respectivement de 0,006 [L et 0,7". 
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Descration ae la molkule. -- _--- 

La stb5oohimie est conforme 

comme dans la tinophyllone (3) et 

tation &. 

aux pr&isions (1) : la jonction des cycles A-B est cis -- 

le guti&roliae (4) ; les chalnes du dial sont en orien- 

Les longueurs de liaisons et les angles de valence ne prlsentent pas de particula- 

rites notables. La jonction ois des cycles A et B est oaracteri&e par les angles dik- --- 

ares 4-4a-Ga-1 et 5-4a-Ba-8 respeotfvement de -52,50 et -46,0°. Cetta jonction @SE en- 

traine une pliure importante de la molecule au niveau de la liaison 8a-4a : l'angle 

di&dre entre les plans moyens des cycles A et B est de 65”. 

f 

Projection de la structure selon 

Ifaxe oristallographique z. Les 

atomes d*oxyg&ne sont represent& 

par des cerclas plcins, les liai- 

sons hydrogene intermoleculaires --- 

par aes pointilles. 

La cohksion cristalline est renforcke par aeux liaisons hydrog‘ene intermolGculaires 

reliant les groupes CH20H entre eux. Ces liaisons sont d'knergiestr'es voisines et assez 

fortes : O...O : 2,69 et 2,70 %. Le gsoupe COOCH, ne participe B aucune interaction courte. 

Une presentation detaillee de la structure cristalline parartra dans hcta crystallographica 
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