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Abstract- A SCF-LCAO-MO calculation, carried out on cyclopropylcarboxaldehyde 

’ 3 au moyen de la diffraction tlectronique, qui permettent de conclure A l’existence 
d’un Quilibre entre les formes s-cis (Ia) et s-trans (Ib) dans les proportions respectives 
de 55:‘” et de 45% A 10% pr&s. II est inttressant de noter en outre que cette meme 
ttude apporte une premiere estimation de la barrihre de rotation intramol&ulaire 
qui se situerait A une valeur sup&ieure A 2.5 kcal/mole. 

La toute rbcente Ctude du cyclopropanecarbald&hyde (I), effect& par Voltrauer 
et Schwendeman au moyen de la spectroscopic de micro-onde,4 confirme la position 

l d qui doit etrc adress& toute correspondance. 
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des precedents auteurs en ce sens qu’elle permet d’attribuer des poids sensiblement 
equivalents aux formes s-cis (Ia) et s-truns (Ib) (la forme s-trans &ant toutefois dans 
ce cas tres legerement favori&). Elle permet en outre d’assigner de man&e trb 
precise a la bar&e de rotation la valeur (4.43 + O-41) k&/mole, le maximum de la 
courbe d’energie &ant observe pour un angle de rotation 8 = 86.5” (l’origine 8 = 0” 
correspondant a la forme s-truns Ib). Les moments dipolaires obtenus par effet Stark 
des formes s-cis (Ia) et s-trans (Ib) seraient respectivement egaux a (2.74 f 001) et 
(3.26 f Ml) Debye. 

11 resulte done de ce qui precede qu’une certaine ambiguite parait exister quant a 
la nature de l’equilibre conformationnel dont la molecule de cyclopropanecarbalde- 
hyde (I) est le siege. La Chimie Theorique s’avere dans un pareil cas une methode 
d’investigation precieuse. En effet, une molecule telle que le cyclopropanecarbalde- 
hyde (I), dans sa simplicite toute relative, est susceptible d’un calcul de structure 
electronique conduisant a une expression de son Cnergie totale E, pour autant qu’une 
geometric suffisamment precise en ait Cte proposee. L’examen de la forme de la 
courbe. d’energie totale de cette molecule, en fonction de ses conformations, doit 
permettre d’apporter des arguments en faveur de l’une ou de l’autre des observations 
exp&imentales. 

C’est en cela que l’application par Hoffmann’ de la methode EHT a la molecule 
de cyclopropanecarbaldehyde (I) a permis de clarifier quelque peu le probleme pose: 
ce calcul montre que la courbe d’energie de cette molecule ne presente bien. dans 
l’intervalle (0 < 0 < 180”). que les deux minimums correspondant aux formes s-cis 
(Ia) et S-LTQRS (Ib), la bar&e de rotation calculee &ant alors de 5.6 k&/mole et la 
dilference d’tnergie AC” = E(Ia)-E(Ib) &ant de l’ordre de + l-5 kcal/mole: lafirme 
s-trans serait done, d’aprh ce calcul, beaucoup plus stable que la forme s-cis. Si ces 
rbultats-en ce qui conceme la barriere de rotation AC*--sont en accord avec ceux 
obtenus par Bat-tell et Guillory dune part et Voltrauer et Schwendeman d’autre 
part. ils different sensiblement de ceux-ci en ce qui conceme l’amplitude de AGO. 

La situation est encore sensiblement moins Claire dans le cas de la cyclopropyl- 
methyl&tone (II. Fig 1). On retrouve ici encore deux tendances principales : 

la premiere, due a Bartell et ~1.~ fait apparaltre une predominance (80%) de la forme 
s-cis (IIa; Fig 2) en equilibre avec les formes s-truns (IIb) et gauche (IIc), cellesci ne 
pouvant d’ailleurs Ctre departagees par diffraction tlectronique. 11 est a noter que la 
forme (IId) n’a pas be retenue par Bartell er al.; 

la seconde est due a Amaud et al.’ qui ont aborde le probleme par RMN : excluant 
de leur raisonnement toute possibilite d’existence dune forme gauche, ils postulent 
celle d’un equilibre entre les formes s-cis (IIa) et s-trans (IIb) et obtiennent par le 
calcul la proportion (70-30%) entre ces deux conformations. Cette meme methode, 
appliquie a la dimtthyl-2.2 cyclopropyl-1 (methyl) &one (V; Fig 1). conduit les 
memes auteurs (dans les mCmes hypotheses conformationnelles) a un rtsultat 
identique au precedent quant a la proportion des conformations en equilibre. Cette 
identitt parait surprenante, car, comme nous le verrons plus loin, une forme s-truns 
dans une telle molecule parait hautement improbable par suite des interactions 
considerables qui apparaissent entre les groupements methyle dans cette conforma- 
tion; c’est d’ailleurs ce que montre avant tout calcul un examen des modeles 
moleculaires de Dreiding. 

Le probleme de l’analyse conformationnelle des composes (I a IV; Fig l), ainsi 
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d’ailleurs que celui des halo&nures d’acide (VI et VII)--qui ont fait l’objet dYtudes 
r&centes6*e*g-mdrite done d’kre abordt dans son ensemble par une m&hode semi- 
empirique de calcul qui permette d’estimer avec une certaine sQrett les paramttres 
auxquels conduisent les techniques d’observation utili&s. 

Ce mtmoire a pour objet de rapporter les rCsultats d’un tel calcul effect& dans le 
cas des mol&ules (I a IV). En dCpit du premier rtsultat qualitativement satisfaisant 
auquel HofFmann &it parvenu a propos du cyclopropanecarbaldthyde (I), il nous 
a paru p&f&able d’utiliw pour notre part la mCthode SCF-LCAO-MO dans 
l’approximation INDO de Pople et al. . lo 11 s’avhre en effet que si la m&hode de 
Hiickel gCntralis& (EHT) conduit parfois g des r6wltats aussi bons-voire 
meilleurs’ ‘* l2 -que la mbhode INDO lors de l’estimation d’une barritre de rotation, 
il parait p&f&able d’utiliser la seconde mbhode quand on d&sire atteindre un 
ensemble de param&res (AG’, AG”, moment dipolaire) du type de celui qui nous prkoccupe 
ici. La mCthode INDO a de plus l’avantage d’&e autocohCrente, mais il faut bien 
noter, en contre-partie, qu’elle prCsente I’inconvCnient de ne pouvoir traiter que les 
C1bent.s de la premi&re piriode de la classification, ce qui exclut bien Cvidemment en 
particulier 1Vtude de la mol6cule (VI ; Fig. 1). 

Signalons enfin que tous nos calculs ont ttC effect&s dans le cadre des para- 
metrisations originales lo a l’aide d’un ordinateur IBM 360-75. 

A. L.e cyclopropanecarbaldthyde (I) 
La gbomktrie retewe est prbent6e dans la Fig 3. 
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La courbe donnant la variation de 1’6nergie en fonction de l’angle 0 de rotation 
autour de la liaison Cl-C4 (0 = 0” correspondant ci la forme s-cis) est rapport& 
dans la Fig 4 et l’on voit qu’elle ne prtsente que deux minimums correspondant aux 
formes s-cis (Ia) et s-trans (Ib ; Fig 2). Ce rtsultat est en parfait accord avec ceux des 
rtf6rences3-s et parait exclure la forme gauche invoqu& par Karabatsos et Hsi.2 
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La bar&e de rotation autour de la liaison C-C4 est de 5.4 kcal/mole (pour un 
angle 6 = 96’*) et la difference d’tnergie AG” vaut -08 kcal/mole: la forme s-ch (Ia) 
serait done plus stable que la forme s-trans (Ib). La bar&e de rotation calculee est 
en bon accord avec celle (4.43 kcal/mole) proposee par Voltrauer et Schwendeman.4 
En revanche, l’accord n’est pas parfait en ce qui conceme le signe et l’amplitude de 
AG” (exp&imentalement: (+29 f57) cal/mole,‘) mais il est a noter que le rbultat 
INDO (-0.8 kcal/mole) est plus proche de l’exp&ience que celui obtenu par Hoff- 
mann (+ 1.5 kcal/mole).’ 
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Les moments dipolaires calculb pour les formes s-cis (Ia) et s-tram (Ib) sont 
respectivement egaux a 2.61 et 290 Debye, les valeurs experimentales &ant, rappelons- 
le, 2.74 et 3.26 Debye. Une telle comparaison de la theotie et de l’expkience paralt 
tres satisfaisante quand on sait qu’une m&thode non-empirique du type ab initio 
permet de reproduire dans les meilleurs cas le moment dipolaire d’une molecule a 
environ 10% prb. 
l C&e valeur est quasiment identique B oclle, 869, prop&c par Voltraua et Schwendeman’ qui 

avaicnt choisi pour origine des 0 la forme s-tram. 
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En outre, le programme que now avons utilisC comporte une partie originale (due 
a C. Leibovici) relative au calcul des termes d’interaction entre atomes lits et non 
lib. L’examen de la matrice d’interaction ainsi calculbe fait apparaitre que la barritre 
de rotation intramol&ulaire est essentiellement due B une variation de Nnergie des 
liaisons chimiques de la molbcule, tandis que la diffbrence AC” dYnergie entre les 
deux conformations privilCgiCes serait le fait d’une diff&ence des Cnergies d’interaction 
entre atomes non lips. 

Le Tableau 1 rassemble les variations des termes d’interaction; nous nous sommes 
volontairement limit& d ceux qui prbentent une signification certaine. compte tenu 
de la prhision de la methode de calcul. 

B. La cyclopropyh?thylcAone (II) 

La Fig. 5 rassemble les donnCes relatives g la &omCtrie que nous avons utili&e.3*6 
Ce calcul a tti conduit pour les deux conformations suivantes du groupement 

m&hyle (Fig. 6): 
La conformation A, la plus probable d’aprb la litttrature, dans laquelle une 

liaison (C-H) Pclipse la liaison ((LO); 
La conformation B, qui ne peut &re exclue a priori,18 dans laquelle une liaison 

(C-H) se ptisente en position anti par rapport au (c----O). 
Les courbes d’bnergie sont rapport& sur la Fig. 7 qui appelle les remarques 

essentielles suivantes: 
(1) La conformation Pclipsde A n’est que 04 kcal/mole plus stable que la forme 

anti (B) et il ne par&t done pas raisonnable d’exclure toute possibilitb d’existence 
de la forme anti dans la cyclopropylmCthyldtone (II). 
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TABLEAU I 

327-I 

Energies atomiquo 
GG 
020, 
H,H, 
GG 
HAS 
GG 
H,H, 
Hz& 
GG 
hoho 
HIIHI, 

Energies d’interaction 
entre atomes lits 

c,o* 
C,Ha 
GG 
C&d 
C,G 
GG 
C,Hs 

Energies d’interaction 
entre atomes non lib 

C,Hs 
G(GW%) 
WGH,OHI,) 
O,H, 
@,G 
0A 
WWWh.) 
WGJ%oH,,) 
WA 
HA 
H,(WW,) 
H&J%oH,,) 
~,(WW,) 
H,(GJhoH,,) 

E(B = 105”) - E(0 = 0”) E(0 = 180”) - E(0 = O”) 
(en lo-’ ua.) (en lo-’ u.a.) 

-1 -24 
+31 +4 
- +13 
-4 -7 

+51 +36 
- -7 
-17 -20 
- +9 
-32 -7 
-24 -20 
- +9 

-68 +21 
-9 -20 

+m3 +26 
-155 -9 
-116 -9 
+117 +12 
+93 - 

-25 
+17 
-15 
- 
+26 
- 
-11 
+21 
+13 
-33 
+41 
- 
-10 
-15 

- 
+6 
+6 
-7 

+19 
+32 
-24 
-24 
-10 
-48 
+32 
+32 

- 

0 0 

H 
H 4 + H 

n H 

C C 

Ro6 
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RG7 

(2) Quoi qu’il en soit, les courbes (A) et (B) de la Fig 7 presentent toutes deux les 
minimums d’energie correspondant aux formes s-cis (Ha) et s-trans (IIb) (0 = 0 et 
180”) analogues & celles mises en evidence a propos du cyclopropanecarbaldehyde 
(I ; Fig 2). Zci encore, la forme s-cis s’aot?re plus stable que la forme s-trans. la difference 
d’energie AG” entre ces deux conformations, Cgale a - 1.6 k&/mole (aussi bien pour 
la conformation (A) que pour la conformation (B) du methyle du groupement 
adtyle), &ant sensiblement le double de celle calcuMe pour la molecule de cyclo- 
propanecarbaldehyde (I). Cette augmentation de la difference d’energie AG” entre 
formes s-cis et s-trans quand on passe de la molecule (I) a la molecule (II)--par 
substitution d’un hydrogene par un groupement methyle-va dans le sens de ce qui 
avait ettt observe ou pressenti lors d’ttudes exp&imentales antcrieures. Rappelons 
les propositions d’un &quilibre sensiblement (50-50) entre conformations s-cis et 
s-truns pour la mol&cule de cyclopropanecarbaldthyde (1)3*4 et d’un 4quilibre 
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TABLFAU 2 

E,(B = lW)- E,(e = lW)- E&I = oo)- Ede - lW)- 
E,,(e = 0”) E,(B = 00) E*(B = oq E,(B = 140”) 

(en 1o-4 ua.) (en lo-. lla.) (en lo-* ua) (en lo+ u.a.) 

GC, 
0202 
w, 
H.h 
HSHS 
H&s 
Hdh 
C9CP 

%Jh 

HII%, 

G2G2 

H,,% 

H,Jb. 

Cl02 

GG 

GG 

C&9 

WA2 

c,c,z 

GH. 

GH, 

w36 

GH, 

C9b1 

C,2H,, 

GH6 

G(C9H,,H,,) 

GC,~HI,H,A 

02G 

02H4 

02H, 

02Hs 

02G 

02H6 

02(C9H,oH,A 

02G2H,d1J 

C,G 

C& 

C,Hs 

GH, 

ZL3, C, 

(C,H,o) Hd 

(CPHIO) H, 

(C,H,o) H6 

(G~HI~H,~G 

- 

- 
- 
- 
- 

+54 

-29 

- 

-69 

+199 

-20 - - 
+7 -2 - 

-2 
+6 -18 
- +16 
- +16 

- 

-18 - -15 
- +13 
- 

-18 - - 

-21 - - 

+12 - - 

+9 +4 
- - 

+8 -7 

+6 
-21 +6 
+17 -3 

-7 
- +15 
- +15 

-4 
+8 - 

-26 
- 
- 

-12 

+8 
+21 
- 

+8 

+5 

+ 10 
-6 

- 

+20 

- 

-23 

- 
- 

-5 

- 

-I-7 

+5 

-2 
+2 
+2 

-38 

- 

+68 

- 
+92 

- 
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environ (80-20) entre ces m&nes confirmations pour la mol&ule de cyclopropyl- 
m&hylc&one (II). 6*’ 11 est intbressant de remarquer que le passage d’un Quilibre 
(50-50) (AG” = 0 kcal/mole) B un tquilibre (80-20) (AG” = O-8 kcal/mole) correspond 
pr&i&ment a une augmentation de la diff&rence d’hergie AG” entre les deux con- 
formations impliqu&s de O-8 kcal/mole, valeur qui s’identifie a celle que nous pouvons 
obtenir en faisant la diffbrence des diffbrences d%nergie calcul&zs entre ces memes 
conformations, pour le cyclopropanecarbaldChyde (I) (AC” = O-8 kcal/mole) et la 
cyclopropylm&hylc&one (II) (AG” = 1.6 kcal/mole), soit A(AG’) = 16-08 = O-8 
k&/mole. 

(3) Les barritres de rotation des formes (A) et (B) sont respectivement de l’ordre 
de 5.5 et 6.1 kc-al/mole pour des angles 8A = 98” et eB = 137”. On remarque la 
similitude de l’angle 8,, avec la valeur obtenue dans le cas du cyclopropanecarb- 
aldChyde (I); en revanche. le simple passage d’une forme &lips&e g une forme anti 
pour le mbthyle du groupement adtyle se traduit par une augmentation importante 
de 8 de l’ordre de 40”. 

(4) Le point d’inflexion observC sur la courbe (B) pour 8 N 105” est dO une inter- 
action dans I’espace entre les protons H4 et HI0 (Fig 5). 

LX Tableau 2 rassemble les &olutions des termes d’interaction entre atomes 1iCs 
et non lib, avec les memes restrictions que celles impo&s dans le Tableau 1. 

C. La tirhyl-2 cyclopropyl-1 (mdthyf) &tone cis (III) 
La gbom&rie retenue est exactement la meme que celle de la cyclopropylm&hyl- 

c&one (II ; Fig 5) a ceci prbs que nous avons remplad l’un des hydrogties du cyclo- 
propane par un groupement mbhyle M (rcc = 1.52 A; r, = 1.09 A); nous devons 
signaler en outre que l’angle de la liaison (C-CH,) avec le plan du cycle cyclo- 
propanique a &tt pris Cgal a 124”, par analogie avec des don&es anttrieurement 
propo&s pour les mtthylcyclopropanes. lg 

Le calcul a &tC effect&e uniquement dans le cas de la forme &lips&e A (Fig 6) pour 
le m&hyle du groupement ac&yle. Nous avons en revanche envisagC deux con- 
formations pour le mkthyle M : 

La conformation croiske C (Fig 8), dans laquelle aucune des liaisons (C-H) du 
m&hyle n’klipse l’une des liaisons (C-C) ou (C-H) issues de l’atome de carbone 
cyclopropanique qui Porte le groupement mCthyle M ; 

La conformation &lips&e D (Fig 8). 

C II 

Les courbes d’hnergie sont rassembl&s dans la Fig 9, l’angle de rotation 0 poti 
en abscisse ayant la meme signification que pour les mol&ules (I et II) mais variant 
ici de 0 g 360” en raison de la chute de sym6trie induite par la greffe d’un groupement 
m&hyle en 2. 
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Cette figure pet-met de tirer les conclusions suivantes : 
(1) La conformation croist!e C est plus stable que la conformation PclipsPe D, la 

difference d’etrergie calculee &ant de l’ordre de 1 kcal/mole; cette valeur est done 
sensiblement plus faible que celle qui avait 6tC observee (2.86 k&/mole) par Ford et 
Beaudet lg dans le cas des mCthylcyclopropanes non substitub. 

bE Kcal I mol* A 

i ! 
I 
i 
I 

0’ 
I 

, i 

RG9 

(2) L’allure des courbes C et D est exactement la mgme mais, dans l’un et I’autre 
cas, la forme s-cis (Fig 10) ne correspond plus exactement a 8 = 0” mais en fait A 
8 = 10” pour (C) et 0 ‘Y 0” pour (D): la gr& &M mkthyle en 2 sur le cycle cyclo- 
propanique+n confiuration 6% par rapport au groupement acbtyle-impose done d 
la forme scis (IIIa ; Fig 10) une modification de confknation-allant duns le sens 
d’une diminution de contrainte st&ique--telle que la liaison (c=O) sorte du plan q 
de la molPcule (II) en s’bbignant de ce groupement mt!thyle. 
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s-cis (a) 
8=0” 

s-trens (b) 

O-180” 
hG 10 

gauche (c) 

e = 225” 

(3) La forme s-tram du type (IIIb) n’existe plus et l’on voit apparaftre une forme 
gauche (111~) correspondant respectivement g 8 = 225” et 8 = 215” pour les con- 
formations C et D du mtthyle cyclopropanique. La diffhence d’hergie AC” entre 
les formes s-cis (IIIa) et gauche (111~) est toutefois assez importante (de l’ordre de 
-3 kcal/mole) pour que le poids de la forme gauche (111~) semble, d’aprb de calcul. 
trb faible. 

Le passage de la forme s-cis (IIIa) B la forme gauche (111~) ne peut en outre raisonn- 
ablement s’effectuer que par une rotation dans le sens inverse de celui que nous 
avons adopt& c’est&dire en l&ant varier 8 de 360 g 220”. L’autre possibilitb 
apparalt en effet assez peu probable si l’on considQe que la bar&e de rotation 
calcul6e est d’environ 70 k&/mole, aussi bien pour la conformation C que pour la 
conformation D du m&hyle cyclopropanique. 

(4) Les divers accidents relevb sur la courbe d’6nergie pour les valeurs de 8 
comprises entre 100 et 200” d’une part, 220 et 360” d’autre part, peuvent &re inter- 
pr&s au moyen de la matrice d’interaction &voq&e prMdemment ; les deux pits 
d’hergie situ& dans la premiQe zone sont dQs, aussi bien pour C que pour D, aux 
interactions fortes qui existent alors dans I’espace entre les deux groupements 
mbthyle de la mol6cule. La zone (220-360”) correspond pour sa part a I’ensemble des 
interactions de faible amplitude entre l’atome d’oxyghne et le groupement mCthyle 
greffb sur le cyclopropane. 

11 est g noter que toute la discussion qui p&&de peut &re aisement visualis& par 
I’examen de modtles mol&ulaires de Dreiding. 

(5) Une conclusion essentielle de Nude de la mol&ule de m&hyl-2 cyclopropyl-1 
(m&hyl) &tone cis (III) est que les don&s conformationnelles auxquelles conduit le 
calcul sont essentiellement conditionn&s par le fait que la molkule adopte la con- 
formation dans laquelle les deux groupements tithyle qu’elle comporte sent en inter- 
action minimule. Dans le cas de la forme s-cis (IIIa), le lbger &art par rapport g la 
situation 8 = 0” est dQ au fait que la moltcule trouve alors un compromis entre le 
facteur pr&dent et l’interaction qui existe entre l’atome d’oxygkne et le m&hyle 
greffh sur le cyclopropane. 

En conclusion, la moltkule de mkthyle-2 cyclopropyl-1 (mbthyl) &tone cis existerait 
done pr&jZrentiellement sous une forme s-cis dtkalbe d’environ 8” par rapport d la forme 
s-cis id&ale (0 = 0”). le groupement mdthyle grefi sur le cyclopropane &ant alors 
principalement duns la conformation croiste C. 

D. Lu m&thy&2 cyclopropyl-1 (mkthyl) c&tone trans (IV) 
La gComCtrie adopt&e est exactement la meme que pr&demment et nous avons 
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effectd un seul calcul utilisant les conformations eclipde A du methyle du groupe- 
ment adtyle (Fig 6) et croisee C (Fig 8) pour le methyle greffe sur le cyclopropane. 

La Fig 11 indique la man&e dont varie l’energie dans l’intervalle (O-360”). Cette 
variation est pratiquement symetrique par rapport a la valeur 180”, comme on 
pouvait s’y attendre en raisonnant sur les interactions entre groupements methyle 

AE ti./molr 

d’une man&e qui gentralise les observations faites a ce propos au paragraphe C5. 
Seules existent les formes s-cis et s-Puns classiques, la premihre &ant ici encore la 
plus stable. Les valeurs de AC” et de AC* sont respectivement &ales a - 16 kcal/mole 
et 5.7 kcal/mole. Ces rbultats sont tr&s cohereins avec ceux obtenus pour la mtthyl- 
cyclopropyldtone (II). 

On peut noter entin que la methyl-2 cyclopropyl-1 (methyl) c&one tram (IV) 
serait, d’apres nos calculs. 0.5 kcal/mole plus stable que la methyl-2 cyclopropyl-1 
(methyl) &one cis (III). 
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En definitive, le calcul INDO des molecules (I A IV) permet de tirer les conclusions 
suivantes : 

L.e cyclopropanecarbaldthyde (I) est le siege d’un kquilibre entre les conformations 
s-cis et S-trans, la premiere de celleci semblant toutefois priviltgike ; 

Un kquilibre (90-10) entre les m8mes formes est trouvt dans le cas de la methyl- 
cyclopropylcktone (II) ; aucune forme gauche n’est mise en evidence par le calcul dans 
le cas de ces deux molecules. 

La situation se complique quelque peu pour la methyl-2 cyclopropyl-1 (methyl) 
c&one cis (III) qui existe prtferentiellement dans une conformation s-cis dkcalke 
d’environ 8” par rapport au plan e, de-s molecules (I et II), la fonction (C&O) s’eloign- 
ant alors du groupement methyle cyclopropanique. Une forme gauche, dont le poids 
est d’ailleurs tres faible, apparait en outre pour un angle 8 de I’ordre de 220”. II est a 
noter que la hauteur des barrieres de rotation calcukes est telle que le passage de 
I’une a I’autre forme devrait essentiellement s’envisager par une oscillation dire&e 
entre elks au sein du secteur angulaire (360-220”). 

Enlin, la methyl-2 cyclopropyl-1 (methyl) &tone trans (IV) prksente pour sa part 
un Cquilibre (s-cis. s-truns) classique dont on peut estimer le rapport A environ 
(90-lo)%, la forme s-cis &ant ici encore la plus stable. 

Tous ces rtsultats s’averent en bon accord avec les donnkes exptrimentales 
relevkes dans la litterature. Une recherche plus pousske pourrait toutefois &re 
conduite en ne travaillant plus cette fois sur des modeles standards mais en modifiant 
ICgQement dans chaque cas certains parametres gtometriques, ceci pour tenir compte 
des deformations tres probables du cycle sous la contrainte sterique des divers 
substituants que I’on peut y greffer, deformations qui en outre doivent varier en 
fonction des differentes conformations envisagkes. 
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