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脱氧异氢化青富乙素的晶体属于单斜品系3 空间群为 P尘，晶胞参数 α=16.262，

b=8.304, c=10.679Å， β=108.08 0， 晶胞内分子数 Z=4， Dc= 1. 519 g.om-8• 用
MULTAN-78 测定其分子粗结构模型，通过块对角矩阵最小二乘法进行修正p 最后 R=

0.073，根据原子在三维空间的分布，确定分子中两个六元环为顺式联接，结构如下式所

刀、

1 

实验

脱氧异氧化青茜乙素由中国科学院上海药物研究所盖元珠、李良泉同志提供. 三维

和射强度数据是在 PW-ll00 四圆衍射仪上收集3采用 OuK，，(λ二 1.5418λ〉辐射，石墨单
色器(θ111=13.3勺，收集范围 30~θ~680J 独立衍射点为 2810 个，取 1>3σ(1)为可观测

点时，有 2308 个.

结构测定

脱氧异氢化青蔷乙素分子结构全部计算工作是用 ORYSTA小分子晶体结构程序，在

M-16Q 电子计算机上进行的p 用 MULTAN~78 程序得到分子粗结构模型.

用 Wìlson 统计法求得温度因子 B=q.67， 比例因子 K=O.0464， 经运算求得的归

一化结构因子 IEI 的统计分布符合非中心对称空间群的分布规律，取 IEJ >1. 62 的 263

个衍射， 2244 个l:3 关系式，三个固定原点反射: 9 0 - 9, 12 1 - 5, 2 0 1; 三个起始

点反射: 12 2 -7, 10 2 -8, 0 1 1; 确定对映体反射: 0 1 1，组合 10 套起始套，辑最

佳品质因数计算 E 图y 未得到解，后经人为选择固定原点反射: 4 1 0, 12 1 - 8, 2 0 1, 

1982 年 10 月 12 日收到.
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起始点反射: 6 3 -9, 13 0 1, 6 4 -9, 0 6 6, 2 4 2; 确定对映体反射: 6 4 -9，组合

32 套起始套，从最佳品质因数计算的 E 图上得到 24 个非氢原子. 两个分子在不对称单

位中的分布如图 1 所示.

-一一-a

图 1 E 图(E map) 

结梅修正和讨论

脱氧异氢化青菌乙素结构修正使用块对角矩阵最小二乘法对原子坐标参数(ø，，!/， z) ，

比例因于(K) ， 各向同性温度因子(品〉修正三轮，对 ø， ,!/, Z 和各向异性温度因子(βli)修

正三轮p 并计算了差值电子密度图. 利用理论几何模型计算方法和差值电子密度图相合

得到 44 个氢原子p 利用较小的减幅因子对其必， ,!/, z 和 B， 修正两轮p 最后 R=O.073.

非氢原子坐标参数和等同温度因子参数列在表 1，图 2 为一个分子的透视图，并附有

原子问键长，非氢原子间键角列于表 2，分子在晶胞中以我德华力联接.
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表 1 非氢原子坐标参敖(x 104)及等同温度因于 (x 10!l)和偏差

[Final rE)丑ned atomic ∞ordinat创 (x 104) for the non-hydrogen atoms and their 

equivalent temperature parameters (x 102) and their deviations] 
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图 2 分子 1 结构透视图

(PersJ:ective view of the structure of the molecule 1) 
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表 S 五员内醋环最小二乘平西方程及偏离量 (Å)
(L啤ast-叫nares plane and diviations for 5-membered lacωne) 

o . 1571ltz;+0 .91297y+0.37657e=9 .14346 
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。1

0.1848 (596) 

最后计算了五员内醋环的最小二乘平均平面方程(见表 3).
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。13

0.4821(612) 

从计算结果得知五员内醋环上的氧原子(01)和连在环上的甲基取向在平面同侧，即
甲基为横键p而和 B 环上连接的甲基则为异侧3 此外，从图 2 中也可看到人 B 两环间的

氢原子(H1. 01) 和 B环上的甲基方向一致，因此确定A、B两环为顺式联接，即 C6-01 为 α 构

型.

董贻诫同志和中国科学院上海药物研究所盖元珠同志对本工作进行了有益的讨论，
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ABSTRACT 

Deoxyisodihydroar也eannuin B (C15HlIlIOa) forms monoolinio orys切ls 时也h spaoe 

group P21， 也here are four mo1eoul倒 in an uni也 oe11， wi也h para皿。也ers Q=16.262, 

b=8.034, C = 10.679λ， β= 108.080
• The three-dimensiona1 in臼nsity da饱 were

oolleoted by PW-ll00 four-oiro1e diffrao也ometre and 古he nu皿ber of 也e independen t 

diffrao也ion目 amounts 古02810. The s古ruo也ure was sol ved by direo也皿的hod and refined 

by b100k -diagonal 1eas古 square m的hod， the final R fa的or is 0.073. 

Aooording 古o the arrangement of atoms i丑 spaoe，也es忧uoture shows 也hat rings 

A and B are cis-fused. 


