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A. Immirzi e G. ALLEGRA, Studi cristallografici sull’isomero trans, ecc. 57

Chimica fìsica. —■ Studi cristallografici sulV isomero tran s  del 
peridrotrifenilene. -  IL Struttura cristallina del composto di inclusione 
contenente il  cloroform io^ . N ota  ((*) **} di A t t il io  I m m ir zi e G iu s e p p e  
A l leg ra , p resen ta ta  dal Socio G . N atta .

Summary. — The unit cell of the PHTP—CHCI3 inclusion compound (a =  25.08 Â; 
c =  4.78 A; space group P63\m) is three times as big as in the PHTP-^-hydrocarbon series. 
Patterson considerations allow location of the C atoms; the structure is then refined through 
Fourier and least-squares methods. The arrangement of the PHTP molecules is essentially 
analogous to that found in the above mentioned series. The CHCI3 molecules are included 
into two kinds of channels having different shapes; their marked anisotropicity suggests a 
large positional freedom along the channel axis.

Premessa.

Nel quadro delle ricerche condotte nel nostro Laboratorio  sui composti 
di inclusione dell’isomero trans del peridrotrifenilene (PHTP) [1, 2], abbiam o 
intrapreso lo studio roentgenografico dell’addotto PHTP-CHCI3.

In  questa Nota, ci proponiam o di fornire m aggiori dettagli sulla proce
dura usata  per la risoluzione stru ttu rale e sui relativi risultati.

Dimensioni della cella elementare. Considerazioni preliminari sulla struttura.

Cristalli di form a cilindrica con diam etro di 0,3 ~  0,4 mm. sono stati 
o ttenuti per lento raffreddam ento da una soluzione satura di P H T P  in cloro
formio. Sono stati esam inati ai raggi X usando radiazione C u -K a . L ’asse 
del cilindro risulta coincidente con l’asse cristallografico di sim m etria esa
gonale c.

U sando la usuale tecnica W eissenberg-equiinclinazione, con valutazione 
visuale delle intensità, sono stati determ inati i fattori di stru ttu ra  di 312 rifles
sioni (h k i t )  con /  =  0,1,2 su un  totale di 528 riflessioni osservabili. A  causa 
dell’alto valore del fattore term ico medio (B & 5,0 Â2) non risultano osser
vabili riflessioni corrispondenti a d  <  0,90 Â.

I param etri della cella elem entare sono riportati in T abella I. Sulla base 
della sim m etria del reticolo reciproco e della estinzione sistem atica delle

(*) Lavoro eseguito nell’Istituto di Chimica Industriale del Politecnico di Milano 
e Centro Naz. Chimica delle Macromolecole del C.N.R. sez. I.

(**) Pervenuta all’Accademia il 22 luglio 1967.
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riflessioni ( 0 0 0 / )  con /  =  2n +  1, entram bi i gruppi spaziali P63 e P63\m  
apparivano possibili.

T a b e l l a  I .

Cella elementare dell'addotto P H T P -cloroformio.

0  =  b  =  2 5 ,0 8  ±  0 , 1 0  Â  

C —  4 , 7 8  d= 0 ) 0 2  Â

Y =  120°
V  =  2 6 0 4  d : 21  Â 3 

Z PHTP =  6

z chci3 =  3
G r u p p o  s p a z i a l e  P 6 3 j m  

D ca lc . =  1 ,1 7  g / c m 3 

D sp . =  1 ,1 4  g / c m 3

Come si vede dalla fig. 1, la cella elem entare dell’addotto in esame ha 
u n ’area quasi esattam ente trip la  di quella del P H T P — eptano [3]. L a lun
ghezza dell’asse esagonale è tu ttav ia  identica nei due casi e ciò porta a con
cludere che, anche nel caso presente, le molecole di P H T P  sono esattam ente 
sovrapposte nella direzione dei loro assi trigonali si sim m etria. Inoltre, la 
distribuzione statistica delle intensità diffratte nello spazio reciproco presenta 
notevole affinità ad angoli medi di diffrazione (d =  2 -- 5 A). È stata  quindi 
fa tta  l’ipotesi che (vedi fig. 1) sia possibile generare la stru ttu ra  in esame 
(cella b) dalla s tru ttu ra  dell’addotto P H T P —n—eptano (cella a) spostando, 
presum ibilm ente di poco, i centri delle molecole di P H T P  degli assi ternari 
ed assum endo che nei canali siano ora incluse molecole di CHCI3. Come conse
guenza della m inore sim m etria strutturale, l’intera molecola di P H T P  costi
tuisce parte  della un ità  asim m etrica, dato che, a differenza del caso precedente, 
non contiene elem enti di sim m etria cristallografici. È interessante inoltre 
osservare che, m entre in a) tu tti i canali sono cristallograficam ente equivalenti, 
con sim m etria esagonale, passando alla stru ttu ra  b), 1/3 dei canali m antiene 
la sim m etria esagonale, m entre 2/3 dei medesimi assume sim m etria ternaria.

Una applicazione non convenzionale del metodo Patterson in due dimensioni.

Per determ inare la posizione delle molecole di P H T P  nella cella, cioè 
per determ inare lo spostam ento del centro della molecola dal punto di coor
dinate ( 2 / 3 , 0 , 0 )  e la sua orientazione angolare rispetto agli assi, abbiam o 
effettuato la sintesi di Patterson sulla proiezione ab (riflessioni h k i  o), dato 
che la sim m etria di tale proiezione non è influenzata dalla scelta fra i due
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Fi g. i. -  Relazione tra la distribuzione delle molecole di PHTP nel caso 
dell’addotto PHTP-^-eptano (caso a) e nel caso dell’addotto PHTP-cloro- 
formio (caso b). Nel caso b) i centri delle molecole sono spostati secondo 
le indicazioni delle freccie; le molecole di ^-eptano sono rappresentate con 
circoli e quelle di cloroformio con tre brevi segmenti ruotati di 1200.

gruppi spaziali P63 e P63\m. I fattori di s tru ttu ra  osservati sono stati divisi 
per la grandezza ]/18/<? +  2fc\ dove f c ed f Ql sono i fattori di diffrazione 
del carbonio e del cloro rispettivam ente (Patterson «sharpened»). L a m appa 
risu ltan te  deve essere in terpretata  come la convoluzione della stru ttu ra  con 
se stessa [4], quando gli atom i siano concepiti approssim ativam ente come 
puntiform i, a meno della vibrazione term ica.

Come si vede dalla fig. 2, la convoluzione della molecola di P H T P  iso
lata, assunto un  modello molecolare con distanze C - C  di 1,54 A  ed angoli
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2 Â

Fig. 2. -  Diagramma pesato di convoluzione di una molecola isolata di PHTP 
con se stessa; gli atomi di carbonio sono assunti puntiformi e quelli di 
idrogeno sono trascurati. Sono indicati solo i vettori C—C di molteplicità > 5 .

Fig. 3. -  Sintesi di Patterson «sharpened» sulla proiezione ab; le linee di livello 
sono segnate in unità arbitrarie.
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C—-C—C di i l  i,5° e trascurando gli atomi di idrogeno, fornisce sei massimi 
molto forti (m olteplicità re la tiva io) a 2,53 Â  dall’origine (corrispondenti al 
simbolo I in figura) e altri diciotto m assimi a 1,45, 2,90, 4,35 Â  di molteplicità 
7, 5, 6 rispettivam ente (II, I I I  e IV  in figura). L a posizione di questi massimi, 
che si rilevano assai chiaram ente nella proiezione Patterson (fig. 3), consente 
di determ inare l ’angolo di rotazione della molecola rispetto agli assi a e b 
della cella elem entare. L a posizione del centro della molecola si può invece 
desum ere dal forte massim o V  prossimo all’asse di sim m etria ternaria  della 
proiezione Patterson. Come si vede nella figura 1 b), la sim m etria ternaria, 
non cristallografica, delle molecole di PH T P  fa si che coppie di molecole, 
collegate da esse ternario , si possono anche considerare collegate per trasla- 
zione <1>.

Fig. 4. -  Relazione vettoriale tra lo spostamento del baricentro della mole
cola di PHTP dal punto (2/3 , o , o) ed il corrispondente massimo Patterson.

Il corrispondente vettore Patterson ha m oltiplicità relativa elevata (18) 
e la sua posizione consente di valutare facilmente il vettore spostam ento del 
centro delle molecole di P H T P  dal punto di coordinate frazionali (x =  2/3, 
y  — o). D alla fig. 4, nella quale, per maggior chiarezza, sono rappresentati 
vettori di spostam ento più grandi del reale, si desume facilmente la relazione

(1) Più in generale, si può affermare, come semplice risultato desunto dalla teoria 
dei gruppi di simmetria, che l ’effetto di un operatore di simmetria qualsivoglia, agente 
su di un sistema che contiene lo stesso operatore disposto parallelamente al primo, è 
riducibile all’effetto di una o più traslazioni semplici [5].
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tra  la posizione del massimo Patterson (F ') ed il vettore spostam ento V Ab 
del baricentro della molecola di PH T P  dalla posizione A  (2/3 ,0 ,0 ) .  Sono stati 
rappresentati senza apice i punti che si riferiscono alla distribuzione dei bari
centri delle molecole di P H T P  entro la cella e con apice i punti che si riferi
scono alla distribuzione dei vettori tra  i baricentri stessi (spazio Patterson). Si 
possono im m ediatam ente verificare, dalla figura, le seguenti relazioni:

Vab +  V bc —  Vcd =  Vad 

V e 'F' =  Vad —  Vbc =  V ab —  V dc •

Poiché, per ragioni di sim metria, l’angolo tra  V ab e V dc è di 1200 ed inoltre 
|V Ab | =  |V d c | (vedi il diagram m a riportato  in basso a sinistra della fig. 4, in 
scala d ilatata), si possono im m ediatam ente ricostruire i vettori V ab e V dc 
noto Ve'F'- In  particolare si ha

V ab J -  I V DC
V E'F'

~ W ~

Primo raffinamento strutturale con metodi Fourier e di tentativo.

Fissata così la posizione del baricentro della molecola abbiam o eseguito 
u n  calcolo prelim inare dei fattori di s tru ttu ra  nella proiezione (h k i o), senza 
considerare le molecole di cloroformio. Nella successiva sintesi di Fourier 
è risu ltata  evidente la indicazione della presenza delle molecole di CHCI3 in 
prossim ità degli assi ternari e dell’asse esagonale. A bbiam o quindi introdotto 
nel calcolo i relativi contributi utilizzando un modello molecolare con angoli 
e distanze attesi ed orientando le molecole secondo le indicazioni Fourier. 
Così procedendo per iterazioni successive abbiam o ottenuto la proiezione della 
densità elettronica rappresenta ta  in fig. 5.

Per quanto  riguarda la scelta tra  i gruppi spaziali P63 (n° 173) e P63\m 
(n° 176) [6], impossibile sulla base della sola proiezione (a ò), abbiam o dovuto 
ricorrere all’esame delle riflessioni (h k i l ) con l  =\= o. Il gruppo P63[m impone 
la presenza sim ultanea nel cristallo di molecole enantiom orfe collegate da 
piani di sim m etria perpendicolari all’asse esagonale (molecole vicarianti), 
in analogia alla stru ttu ra  statistica d im ostrata nel caso degli addotti isomorfi 
col P H T P -^ -e p ta n o  [3].

E stato eseguito, nei due casi, il calcolo dei fattori di s tru ttu ra  delle rifles
sioni con indici (h k i  1) ed (h k i 2) trascurando il contributo delle molecole 
di CHCI3; dal confronto con i dati sperim entali, è stata possibile la scelta 
non am bigua del gruppo spaziale V6^m\ anche in questo caso il piano medio 
delle molecole vicarianti coincide col piano di sim m etria cristallografico.

L a localizzazione delle molecole di CHCI3 nella direzione dell’asse c 
è stata  effettuata in una prim a fase per tentativi: è stato in questo modo 
ottenuto un  indice di disaccordo tra  fattori di s tru ttu ra  osservati e calcolati 
pari a 0,20.
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Raffinamento strutturale definitivo.

Per una più precisa determ inazione della stru ttu ra, soprattu tto  in riferi
m ento alle molecole di CHCI3 che apparivano affette da elevato fattore te r 
mico, e quindi, probabilm ente, non perfettam ente localizzate, abbiam o quindi 
eseguito un  procedim ento di raffinam ento stru ttu rale col m etodo dei minimi 
quadrati. Allo scopo di ridurre il num ero dei param etri stru ttu rali indipendenti, 
abbiam o ritenuto  fissa la conformazione molecolare della molecola di P H T P  
e il suo asse parallelo all’asse trigonale della cella; inoltre, il piano medio 
della molecola è stato fissato a quota z  =  114.

Con questa procedura, affinando con fattori term ici isotropi, ed asse
gnando un  fattore term ico unico per tu tti gli atom i del PH T P , abbiam o otte
nuto un  fattore di disaccordo di 0,16 dopo 5 cicli di calcolo. I param etri atomici 
finali sono riportati in Tabella II m entre nella Tabella I I I  sono riportati i 
corrispondenti fattori di stru ttu ra  osservati e calcolati.

Tabella II.
Coordinate e fa ttori termici finali.

J xja y / t > zjc B (Â2)

C ( I ) ............................. 0 , 0 6 9 8 0 , 8 5 1 4 0 , 3 0 4 4 4 , 2 2

C ( 2 )  ............................. O , I O I 2 0 , 8 1 5 5 0 , 1 9 5 6 4 , 2 2

< 3) .............. .............. 0 , 0 6 5 3 0 , 7 4 8 3 0 , 3 0 4 4 4 , 2 2

C ( 4 ) ............................. 0 , 0 9 6 8 0 , 7 1 2 4 o,ï956 4 , 2 2

C ( 5) ............................. O , I 6 4 0 0 , 7 4 3 8 0 , 3 0 4 4 4 , 2 2

C ( 6 ) ............................. 0,1954 0 , 7 0 8 0 0 , 1 9 5 6 4 , 2 2

C ( 7) ............................. 0 , 1 5 9 6 0 , 6 4 0 7 0 , 3 0 4 4 4 , 2 2

C ( 8 ) ................. .. 0 , 0 9 2 3 0 , 6 0 9 3 0 , 1 9 5 6 4 , 2 2

C ( 9) ................. • • • • O , 0 6 0 9 0 , 6 4 5 2 0 , 3 0 4 4 4 , 2 2

C ( i o ) .......................... — 0 , 0 0 6 3 0 , 6 1 3 7 0 , 1 9 5 6 4 , 2 2

C(ii) ............... — 0 , 0 4 2 2 0 , 5 4 6 5 0 , 3 0 4 4 4 , 2 2

C ( l 2 ) .......................... — 0,1094 0 , 5 1 5 1 0 , 1 9 5 6 4 , 2 2

C ( i 3) .......................... — O , I 4 0 9 0 , 5 5 0 9 0 , 3 0 4 4 4 , 2 2

C ( i 4) .............. — O , IO 5 0 0 , 6 l 8 2 0 , 1 9 5 6 4 , 2 2

C ( i 5) .................  • • • — 0 , 0 3 7 8 0,6493 0 , 3 0 4 4 4 , 2 2

C ( i 6 )  .......................... — 0 , 0 0 1 9 0 , 7 l 6 8 0 , 1 9 5 6 4 , 2 2

C ( i 7) .......................... — 0 , 0 3 3 3 0,7527 0 , 3 0 4 4 4 , 2 2

C ( i 8 ) .......................... — 0 , 0 0 2  5 0 , 8 l 9 9 0 , 1 9 5 6 4 , 2 2

c i ( i )  ................. .. 0,3364 0 , 7 2 8 l 0 00 13*17
C ' ( I ) ................. .. o ,3333 0 , 6 6 6 6 0 , 9 8 0 1 I 3 . I 7
C " ( I )  ....................... o ,3333 0 , 6 6 6 6 0,7341 I 3 . I 7
C l ( 2 )  .......................... — 0 , 0 0 1 4 0 , 9 4 1 9 — 0 , 1 1 6 5 I 3 . 4 7
C ' ( 2 )  .......................... 0 , 0 0 0 0 0 , 0 0 0 0 0 , 0 0 6 5 I 3 . 4 7

C " ( 2 )  ....................... 0 , 0 0 0 0 0 , 0 0 0 0 — 0,2395 I 3 . 4 7
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T a b e l l a  III .

Fattori di struttura osservati e calcolati per i l  composto di inclusione
PH T  V—cloroformio.

I valori di F0 ed Fc sono moltiplicati per io. Per le riflessioni non osservate, indicate 
con un asterisco, F0 è stato assunto pari alla metà del minimo osservabile.

h k / Fo Fc h k / Fo Fc h k l Fo Fc

o o O ***** 9 9 9 0 14 2 0 2 2 8 1 6 2 13 5 0 * 61 3 4i o O -K-
3 9 -  3 8 15 2 0 * 61 — 7 4 14 5 0 * 61 —  2 8

2 o o *
55 — 5 0 16 2 0 * 61 —  2 9 15 5 0 * 61 2 3

3 o o 1 141 1 2 8 5 17 2 0 * 61 3 4 16 5 0 *
59 — 3 9

4 o o * 2 6 — IO 18 2 0 * 59 2 9 i 6  0 58 2 6
5 o o * 2 9 4 7 i 3 0 1 6 7 — 1 6 2 2 6  0 2 4 6 2 6 4
6 o o 1 6 2 1 17 2 3 0

*
2 7 3 — 2 2 1 3 6  0 1 1 9 ~ l S9

7 o o 121 6 7 3 3 0 3 0 18 4 6  0 3 7 3 — 4 0 2
8 o o 2 9 7 2 8 7 4 3 0 * 3 2 — 121 5 6  0 191 2 4 4
9 o o 9 0 1 — 7 7 3 5 3 0 4 6 9 5 4 4 6 6  0 1 2 0 — 1 4 0

IO o o 4 8 9 4 2 6 6 3 0 7 6 —  91 7 6  0 1 0 8 — I IO
i l o o

*
4 0 5 3 7 4 7 3 0 3 5 9 — 3 6 1 8 6  0 125 14512 o o 5 0 7 8 3 0 * 4 4 9 3 9 6  0 *

53 —  9 6
13 o o * 53 6 4 9 3 0 * 4 6 -  4 8 IO 6  0 * 5 6 9 3
14 o o * 5 6 5 l o 3 0 131 — 1 7 4 h 6  0 *

5 9 -—  2 0
15 o o 1 4 4 53 l i 3 0 * 52 4 5 12 6  0 * 61 3 4i ó o o * 61 13 12 3 0 9 7 6 0 13 6  0 * 61 — 1 0 3
17 o o * 61 4 2 13 3 0 * 58 —  3 0 14 6  0 * 61 —  2 7
i 8 o o

*
171 1 3 2 14 3 0 * 61 i 15 6  0 * 6 9 —  4 9

19 o o 5 9 8 2 15 3 0 1 3 7 8 2 i 7 0 8 9 — 1 5 1
i I o 2 1 5 — 1 2 4 16 3 0 * 61 13 2 7 0 5 4 0 — 5 6 72 I o 2 5 8 2 9 3 G 3 0 * 6 0 2 3 7 0 2 4 7 2 4 8
3 I o 1 2 8 1 6 8 i 4 0 8 6 6 9 3 7 4 7 0 * 4 3 —  6 6
4 I o 1 0 3 5 1 0 9 3 2 4 0 17 7 — 2 4 1 5 7 0 85 —  7 0
5 I o *7V 3 0 — I J 3 3 4 0 I H 1 7 4 6 7 0 1 2 7 161
6 I o 12 5 1 6 3 4 4 0 6 2 0 — 5 9 6 7 7 0 1 1 4 — 1 2 0
7 I o 155 — 1 9 2 5 4 0 65 9 8 7 0 2 7 3 — 2 7 2
8 I o 8 2 2 — 7 8 7 6 4 0 3 5 7 4 0 3 9 7 0 * 5 6 53
9 I o 6 2 9 — 5 4 4 7 4 0 1 1 4 — 155 IO 7 0 *

5 9 —  31
IO I o 3 0 8 2 8 9 8 4 0 9 2 —  7 0 i l 7  0 6 5 9 5 3 3
i l I o 5 5 9 — 4 6 8 9 4 0 1 3 9 1 5 3 12 7 0 12 2 —  8 5
12 I o * 52 —  2 7 i o 4 0 * 52 —  25* 13 7 0 * 61 —  2 7
13 I o 191 1 5 7 ' i l 4 0 9 6 — IOI 14 7 0 135 52
14 I o * 58 1 0 8 12 4 0 1 0 0 —  57 i 8  0 6 0 1 5 31
15 I o * 6 0 7 4 13 4 0 * 6 0 —  14 2 8 0 2 2 0 1 8 9
IÓ f I o 2 2 8 1 7 2 14 4 0 * 61 —  7 2 3 8  0 2 4 3 181
17 I o * 61 — - 2 6 i S 4 0 * 61 —  2 9 4 8 0 7 9 8 6
i 8 I o * 61 —  3 7 16 4 0 * 61 4 4 5 8 0 9 7 — 1 1 9

i 2 o 2 5 2 — 2 4 0 17 4 0 * 5 8 13 6 8 0 1 8 4 — 1 6 4
2 r 2 o 2 6 4 — 1 8 4 i 5 0 8 0 IOI 7 8 0 *

53 7 8
3 2 o 5 3 4 4 7 9 2 5 0 1 9 2 1 3 2 8 8  0 *

55 — 7 7
4 2 o 2 2 5 3 0 6 3 5 0 6 6 7 — 7 1 4 9 8 0 2 7 2 — 3 5 8
5 ‘ 2 o 2 3 0 171 4 5 0 1 6 7 2 2 4 IO 8  0 * 6 0 1 8 36 2 o 5 1 0 —-6 0 2 5 5 0 3 2 0 — 3 5 Ö h 8  0 2 4 3 2 2 0
7 2 o 2 2 8 2 3 8 6 5 0 9 6 — 1 2 6 12 8 0 2 9 3 — 3 0 9
8 2 o 161 ■— 1 6 8 7 5 0 1 8 3 2 1 0 13 8  0 85 1 5 4
9  ; 2 o 2 7 9 2 1 2 8 5 0 1 1 9 — 1 25 14 8 0 * 58 —  13

IO 2 o 2 1 4 2 0 5 9 5 0 1 5 4 — 1 4 8 i 9  0 6 2 5 5 6 8
l i  1 2 o *

51 4 8 IO 5 0 * 54 4 2 2 9  0 5 0 3 — 4 5 212 2 o 2 6 9 — 2 1 5 i l 5 0 * 5 6 — 45 3 9  0 2 0 4 — 1 6 2
13 2 o 1 6 0 — 81 12 5 0 3 1 2 2 9 7 4 9  0 1 9 0 — 2 2 6

5. — RENDICONTI 1967, Vol. XLIII, fase. 1-2.
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Segue: T a b ella  I IL

h /è / F o F c h k l F o F c h k / Fo F c

5 9 O *  51 8 2 I 15 0 *  6 0 —  i 4 2 i 55 — 1 4 4
6 9 O *  53 —  2 3 2 15 0 *  61 —  6 5 2 i 1 2 0 — 1 0 4
7 9 O 7 9 IOI 3 15 0 *  61 1 5 4 6 2 i 2 9 6 — 2 8 9
8 9 O *  5 8 —  2 9 4 15 0 *  61 19 7 2 i 1 0 8 — 1 4 9
9 9 O 1 3 3 — 1 9 0 5 15 0 *  61 —  7 8 2 i 2 6 2 2 4 0

IO 9 O 5 0 7 — 4 6 3 6 15 0 *  6 0 4 6 9 2 i 3 8 1 — 3 3 4
11 9 O 3 1 7 — 3 0 6 i 16 0 *  61 1 0 9 IO 2 i 1 4 7 — 1 3 4
12 9 O 2 2 6 — 2 5 7 2 16 0 *  61 —  3 6 i i 2 i 57 55
13 9 O *  5 9 —  4 2 3 16 0 *  61 7 12 2 i *  3 6 —  4

I IO O 1 2 9 — 1 35 4 16 0 *  61 3 9 13 2 i *  3 8 —  3 0
2 IO O 6 6 9 — 6 4 2 5 1 6  0 *  5 9 7 14 2 i * 3 9 51
3 IO O *  4 9 7 0 i 17 0 *  61 U 15 2 i 5 6 3 6
4 IO O *  52 2 9 2 17 0 171 1 1 9 16 2 i *  4 2 —  19
5 IO O 121 —  91 3 17 0 *  6 0 2 9 17 2 i *  4 3 2 2
6 IO O *  5 6 4 5 4 17 0 *  5 8 —  2 0 18 2 i *  4 3 —  8
7 IO O *  5 9 —  13 i 18 0 *  61 3 8 19 2 i *  4 3 —  3 2
8 IO O 5 3 8 4 2 7 2 18 0 *  5 9 —  5 6 i 3 i 5 3 2 4 4 5
9 IO O 2 7 2 — 2 2 8 2 0 i 8 2 6 -— 8 2 5 2 3 i 2 2 2 — 2 8 2

1 0 IO O 1 5 0 151 3 0 i 8 9 —  9 3 3 3 i 8 6 —  8 6
i i IO O 7 0 2 6 8 1 4 0 i 4 3 6 3 5 1 4 3 i 3 3 0 — 3 5 9
12 IO O 1 6 6 — 1 8 6 5 0 i *  19 —  2 2 5 3 i 9 9 — -1 8 6

I I I O 2 9 8 2 5 3 6 0 i 6 3 58 6 3 i 2 2 6 2 3 5
2 1 1 O 161 M 3 7 0 i *  2 4 —  19 7 3 i 2 2 8 — 2 4 0

3 1 1 O 2 7 7 — 2 1 4 8 0 i 5 2 4 4 0 1 8 3 i *  2 9 —  3 9
4 I I O *  5 4 3 2 9 0 i 1 4 6 — 1 4 9 9 3 i ■* 31 2 3
5 1 1 O 1 2 7 1 0 3 IO 0 i 8 7 7 6 2 9 IO 3 i *  3 2 —  7 7
6 I I O 3 2 3 2 9 7 i i 0 i 5 3 9 4 3 7 i i 3 i 6 8 —  6 9
7 I I O *  61 —  5 0 12 0 i 81 — 10 7 12 3 i *  3 7 H
8 I I O *  61 13 13 0 i *  3 6 25 13 3 i 8 4 52
9 I I O 2 4 4 — 2 3 5 14 0 i 1 7 4 — 1 5 2 14 3 i *  4 0 —  8

10 I I O 2 2 6 3 0 3 15 0 i *  3 9 4 5 15 3 i *  4 2 —  9
i i I I O *  5 9 4 2 16 0 i *  41 2 16 3 i *  4 3 16

I 12 O 1 0 4 1 12 17 0 i *  4 2 —  41 17 3 i *  4 3 —  5
2 12 O *  5 4 5 18 0 i 1 3 2 — 1 3 9 18 3 i *  4 3 3 0
3 12 O 2 3 6 1 8 6 19 0 i *  4 3 7 7 19 3 i *  4 3 3
4 12 O *  58 —  13 2 0 0 i *  4 3 2 2 i 4 i 1 1 3 — 1 13
5 12 O *  5 9 15 21 0 i 1 2 4 — 1 7 0 2 4 i 8 4 ----H O
6 12 O *  6 l —  41 2 i i 131 1 8 4 3 4 i *  2 2 -  6 5
7 12 O 1 2 2 — 1 1 6 3 i i 5 5 6 — 5 3 1 4 4 i 1 8 6 171
8 12 O 1 2 2 —  53 4 i i *  18 —  3 4 5 4 i 141 — 1 4 9

9 12 O IO5 —  75 5 i i *  21 —  2 8 6 4 i *  2 7 —  8 3
1 0 12 O *  5 9 i 6 i i 1 3 4 8 4 7 4 i 1 9 0 2 0 7

I 13 O 2 2 0 1 6 0 7 i i 1 6 0 — 1 1 7 8 4 i 3 9 8 — 3 7 7
2 13 O *  5 6 8 4 8 i i 1 5 9 — 135 9 4 i 8 4 -  85
3 13 O 1 2 9 -  8 7 9 i i 9 8 — 1 0 4 IO 4 i *  3 5 3 6
4 13 O 1 4 6 8 9 IO i i 6 ö —  2 2 ii 4 i *  3 6 -  85
5 13 O *  61 —  7 4 ii i i 55 31 12 4 i 53 —  4 9
6 13 O *  61 i 12 i i *  3 5 3 8 13 4 i *  4 0 8 8

7 _13 O *  61 ■—  2 2 13 i i 71 —  8 4 14 4 i *  4 1 —  8 0
8 13 O 85 18 14 i Ï 2 1 1 16Ó i S 4 i *  4 2 7
9 13 O *  5 9 7 6 15 i i *  4 0 3 16 4 i *  4 3 6
I 14 O *  5 8 3 16 i i *  41 -  5 8 17 4 i *  4 3 —  5
2 14 O 1 0 2 3 17 i i *  4 2 68 18 4 i * 4 3 —  12

3 14 O 1 2 0 — 1 3 0 18 i i *  4 3 13 i 5 i 7 8 -- IOI

4 14 O * 61 i 19 i i 1 5 9 161 2 5 i 2 3 9 — 1 2 2

5 14 O 1 5 0 88 2 0 i i * 4 3 i 3 5 i 2 2 7 — 2 2 8
6 14 O * 61 3 3 i 2 i 2 3 1 — 3 1 5 4 5 i 1 1 4 — 195

7 14 O * 61 — 3 4 2 2 i 1 0 0 1 7 3 9 5 5 i 3 9 6 2
8 14 O IOI — 88 3 2 i 1 0 4 6 3 6 5 i * 2 8 — 2 0
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Segue: T ab ella  III.

h k / Fo F c h k I F o F c h k I Fo F c

7 5 I *  3 0 —  3 4 I 9 I 7 9 4 5 9 6 7 13 I *  4 2 I
8 5 I *  3 2 6 3 2 9 I *  2 9 —  2 6 8 13 I 1 1 9 hi
9 5 I 17 7 — 2 0 1 3 9 I 8 2 7 4 9 13 I *  4 3 —  3 9

IO 5 I 5 0 —  4 7 4 9 I *  3 2 —  7 0 1 0 13 I *  4 3 2 9
11 5 I *  3 8 —  31 5 9 I *  3 3 —  6 0 ii 13 I *  4 3 —  5
12 5 I 1 2 6 4 9 6 9 I *  3 6 3 3 I 14 I 1 5 9 — 1 3 7
13 5 I *  41 —  57 7 9 I *  3 7 —  5 2 14 I *  3 9 “  7
14 5 I 71 —  59 8 9 I 53 4 6 3 14 I 7 9 3 4
15 5 I *  4 3 —  4 5 9 9 I 6 7 ~  3 8 4 14 I *  41 —  2 9
16 5 I *  4 3 18 1 0 9 I 6 4 2 — 6 9 5 5 14 I *  4 2 —  14
G 5 I *  4 3 —  4 11 9 I 3 5 2 3 5 2 6 14 I *  4 3 —  2 4

i 6 I 1 7 4 — 1 7 6 12 9 I *  4 3 6 5 7 14 I *  4 3 6 0
2 6 I 1 2 6 7 4 13 9 I 1 0 3 — 1 3 6 8 H I *  4 3 —  6 8
3 6 I 2 1 8 2 1 0 14 9 I *  4 3 9 9 14 I *  4 3 “  6 3
4 6 I 3 2 3 — 3 2 4 I 1 0 I 3 6 5 — 3 2 2 1 0 14 I *  4 3 51
5 6 I 121 — 1 7 2 3 1 0 I 1 17 — 1 0 7 I 15 I *  4 0 —  2
6 6 I *  3 0 4 6 2 10 I *  31 —  2 3 2 15 I *  41 5
7 6 I 1 4 8 — 1 7 3 4 10 I *  35 3 3 3 15 I *  4 2 —  4 6
8 6 I *  3 3 —  31 5 10 I *  3 6 —  7 3 4 15 I *  4 2 1 0
9 6 I *  3 6 I 6 10 I *  3 7 “  3 5 15 I *  4 3 — ■ 12

IO 6 I *  3 7 —  21 7 10 I 6 6 -  3 8 6 15 I *  4 3 2
i l 6 I 53 3 9 8 1 0 I *  4 0 —  91 7 15 I *  4 3 0
12 6 I *  4 0 6 7 9 10 I 9 0 — 1 5 2 8 15 I *  4 3 —  35
13 6 I *  4 2 —  5 10 10 I 2 4 7 — 2 1 2 9 15 I *  4 3 —  5
14 6 I *  4 3 —  6 i i 10 I *  4 3 6 I 16 I *  41 18
1.5 6 I 7 3 —  9 4 12 10 I 8 4 — 1 4 7 2 1 6 I * 4 2 7 6
16 6 I * 4 3 15 13 10 I * 4 3 -  3 8 3 16 I * 4 3 — 4 7
17 6 I * 4 3 —  I 14 10 I * 4 3 “  4 3 4 1 6 I * 4 3 6

i 1 7 I 2 6 2 —2 0 5 I 11 I 2 6 5 2 5 5 5 16 I * 4 3 6
2 7 I 58 — 53 2 11 I 4 6 — 4 7 6 16 I * 4 3 4
3 7 I 1 2 8 — 1 4 7 3 11 I * 35 - 3 9 7 16 I * 4 3 —  14
4 7 I 1 0 3 1 2 0 4 11 I 51 —  6 8 8 16 I *  4 3 —  1 4
5 7 I 4 3 6 — 4 0 3 5 11 I *  3 8 11 I G I *  4 2 18
6 7 I *  3 I —  6 3 6 11 I 1 0 8 3 2 2 17 I 9 4 — 1 2 3
7 7 I *  3 3 2 4 7 ii I *  4 0 -  4 8 3 G I *  4 3 —  3 2
8 7 I 2 7 I 2 5 8 8 11 I 57 9 2 4 17 I *  4 3 —  13
9 7 I *  3 7 7 9 ii I 4 4 4 3 8 4 5 17 I *  4 3 41

IO 7 I 8 4 ■—  6 2 10 11 I *  4 3 3 3 6 17 I *  4 3 2 6
l i 7 I *  4 0 —  6 2 ii ii I 6 0 8 4 I 18 I 1 1 9 1 1 9
12 7 I 9 0 — 1 17 12 ii I 7 3 9 7 2 18 I *  4 3 —  6 7
13 7 I 1 5 4 — 1 2 7 13 11 I *  4 3 —  9 9 3 18 I 1 3 9 1 3 6
14 7 I 1 4 6 1 18 I 12 I IOI 121 4 18 I *  4 3 3 3
15 7 I *  4 3 2 0 2 12 I *  3 6 3 4 I 19 I *  4 3 — ■ 2
16 7 I *  4 3 6 3 12 I *■ 3 7 —  4 5 2 19 I *  4 3 5

i 8 I 5 1 5 3 8 2 4 12 I *  3 8 7 3 19 I *  4 3 10
2 8 I 3 1 4 2 5 1 5 12 I *  3 9 “  75 I 2 0 I *  4 3 4 2
3 ß I 3 8 9 “ 3 3 7 6 12 I *  4 0 81 2 2 0 I 131 — 1 5 8
4 8 I *  3 0 —  2 4 7 12 I *  41 73 2 0 2 5 4 6 8
5 8 I 55 7 2 8 12 I 8 2 8 2 3 0 2 1 7 8 “  9 4.6 ß I 1 73 — 2 0 3 9 12 I 9 4 —  9 6 4 0 2 *  21 2 5
7 8 I *  3 6 “  15 10 12 I 6 0 — 1 2 0 5 0 2 *  2 3 4
8 8 I *  3 7 6 ii 12 I *  4 3 61 6 0 2 3 6 —  2 4
9 8 I 2 9 6 1 7 3 12 12 I 5 9 3 4 7 0 2 5 4 —  3 8

10 8 I 7 8 71 I 13 I *  3 7 4 0 8 0 2 1 2 2 —  9 8
l i 8 I *  41 9 4 2 13 I 2 2 6 1 9 2 9 0 2 2 6 9 2 4 3
12 ß I 4 7 1 4 4 0 3 13 I 7 4 —  8 0 10 0 2 191 — 1 8 2
13 ß I 125 1 0 0 4 13 I *  4 0 —  I ii 0 2 1 5 2 — 1 5 0
14 8 I * 4 3 5 4 5 13 I *  41 —  6 8 12 0 2 *  4 0 2 7
15 8 I *  4 3 —  61 6 13 I *  4 2 4 4 13 0 2 *  4 2 —  3 2
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Segue: T ab ella  III.

h k l Fo F c h k / F o F c h k / Fo F c

14 0 2 *  4 4 2 18 3 2 *  4 8 —  3 0 l i 7 2 2 9 8 — 2 5 0
15 0 2 *  4 6 35 i 4 2 131 — 155 12 7 2 *  4 8 31
16 0 2 *  4 7 —  i 2 4 2 4 2 41 13 7 I *  4 8 9
17 0 2 *  4 8 —  16 3 4 2 *  2 7 4 14 7 2 *  4 8 —  18
1 8 0 2 *  4 8 —  3 4 4 4 2 1 6 8 1 5 4 15 7 2 *  4 8 —  6 3
19 0 2 *  4 8 ..... 4 0 5 4 2 7 6 ■—  8 8 i 8 2 2 4 5 — 185

2 i 2 6 6 -  3 8 6 4 2 6 7 —  8 0 2 8 2 1 2 0 — 1 0 8
3 i 2 *  2 0 4 7 4 2 *  35 —  2 3 8 2 I 2 8 — 123
4 i 2 181 — 1 9 8 8 4 2 *  3 7 ~  3 7 4 8 2 *  3 7 3
5 i 2 *  2 6 . 9 9 4 2 *  3 9 —  3 0 5 8 2 *  3 8 17
6 i 2 *  2 8 —  21 IO 4 2 ■* 4 2 4 6 8 2 *  4 0 2 9
7 i 2 4 8 2 4 11 4 2 *  4 3 31 7 8 2 *  4 2 ■—  21
8 i 2 2 6 0 2 3 3 12 4 2 *  4 5 3 0 8 8 2 *  4 4 15
9 i 2 2 3 5 2 2 0 13 4 2 *  4 6 2 9 9 8 2 1 12 1 6 9

IO i 2 115 — 12 5 14 4 2 *  4 8 4 4 IO 8 2 7 0 — 1 0 0
i l i 2 1 8 4 1 7 3 15 4 2 *  4 8 14 11 8 2 1 2 4 — 121
12 i 2 *  4 2 2 2 16 4 2 *  4 8 —  IO 12 8 2 1 3 2 171
13 i 2 *  4 3 —  2 2 17 4 2 *  4 8 —  4 13 8 2 *  4 8 —  9 3
14 i i *  4 5 -  4 8 i 5 2 *  2 6 —  7 14 8 2 *  4 8 0
15 i 2 *  4 7 —  3 0 2 5 2 *  2 7 —  4 4 i 9 2 2 6 1 — 2 3 2
16 i 2 *  4 8 -  3 8 3 5 7 1 6 2 1 6 3 2 9 2 1 8 4 1 8 9
17 i 2 *  4 8 18 4 5 2 *  31 —  13 3 9 2 *  3 7 4 7
18 i 2 *  4 8 2 4 5 5 2 6 0 61 4 9 2 *  3 9 56
19 i 2 *  4 8 ' '53 6 5 7 *  3 4 —  3 6 5 9 2 *  4 0 — ■ 16

i 2 2 1 1 3 H 5 7 5 2 *  3 6 —  31 6 9 2 *  4 3 —  i
2 2 2 2 6 7 2 4 7 8 5 2 * ■ 3 8 9 7 9 2 *  4 4 —  55
3 2 2 1 3 4 — M 3 9 5 2 *  4 0 2 7 8 9 2 *  4 5 8
4 2 2 4 8 —  3 6 IO 5 2 *  4 3 —  6 9 9 2 58 7 8
5 2 2 *  2 7 —  57 11 5 2 *  4 5 2 2 IO 9 2 2 2 2 2 4 2
6 2 2 1 2 8 1 3 4 12 5 2 145 — 1 3 7 11 9 2 1 5 0 1 4 2
7 2 2 5 0 —  3 8 13 5 7 *  4 7 —  21 12 9 2 111 1 2 4
8 2 2 *  3 4 15 14 5 2 *  4 8 25 13 9 2 *  4 8 3 3
9 2 2 1 3 4 — 131 15 5 2 *  4 8 —  4 i IO 2 *  3 7 4 6

IO 2 2 4 8 —  5 9 16 5 2 *  4 8 19 2 IO 2 2 3 4 2 3 6
11 2 2 *  4 0 —  5 i 6 2 *  2 8 —  2 9 3 IO 2 *  3 9 —  14
12 2 2 8 3 8 6 2 6 2 5 4 5 4 4 IO 2 *  4 2 —  6
13 2 2 6 7 4 6 3 6 2 *  3 I 0 5 IO 2 *  4 3 2 0
14 2 2 6 9 —  31 4 6 2 6 7 6 7 6 IO 2 *  4 4 —  18
15 2 2 *  4 7 4 2 5 6 2 * 3 4 —  3 4 7 IO 2 *  4 6 2
16 2 2 *  4 8 18 6 6 2 *  3 6 —  i 8 IO 2 2 4 4 — 2 0 1
17 2„ 2 *  4 8 9 7 6 2 *  3 8 —  2 6 9 IO 2 I IO 9 9
18 2 2 *  4 8 —  13 8 6 2 *  4 0 —  35 IO IO 2 8 3 —  9 0

i 3 2 7 0 6 3 9 6 2 *  41 2 0 11 IO 2 3 ° ° — 3 4 4
2 3 2 8 9 ILI IO S 2 *  4 4 -  4 8 12 IO 2 *  4 8 8 7
3 3 2 71 52 l i 6 2 *  4 6 6 i I I 2 i n — 1 0 6
4 3 2 *  2 7 ■---- 2 2 12 6 2 *  4 7 —  17 2 I I 2 51 —  35
5 3 2 115 ---- I l i 13 6 2 *  4 8 6 3 3 I I 2 6 4 7 8
6 3 2 *  31 ----  2 6 14 6 2 *  4 8 6 4 I I 2 *  4 3 —  7
7 3 2 61 5 7 15 6 2 *  4 8 2 7 5 I I 2 *  4 5 —  3 0
8 3 2 *  3 5 12 i 7 2 *  3 0 12 6 1 1 2 105 — 141
9 3 2 *  3 7 —  IO 2 7 2 1 6 0 1 4 6 7 I I 2 *  4 7 16

IO 3 2 *  3 9 4 2 3 7 2 6 8 —  5 0 8 1 1 2 *  4 8 —  l i
i l 3 2 *  4 2 •—  2 4 7 2 *  3 5 —  2 9 9 I I 2 1 3 7 1 3 2
12 3 2 *  4 4 0 5 7 2 *  3 6 —  41 IO 1 1 2 1 45 — 1 7 2
13 3 2 *  4 5 15 6 7 2 *  3 8 —  2 7 i l I I 2 *  4 8 —  3 2
14 3 2 *  4 7 2 7 7 2 *  4 0 16 i 12 2 *  4 2 “  5 3
15 3 2 *  4 8 —  i l 8 7 2 *  4 2 9 5 2 12 2 *  4 3 3
1 6 3 2 *  4 8 •—  i 9 7 2 *  4 4 —  21 3 12 2 5 4 —  4 2
17 3 2 *  4 8 2 IO 7 2 *  4 6 i 4 12 2 *  4 5 i
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Segue : TABELLA III.

h k / F o F c h k / F 0 F c h k l F o F c

5 12 2 *  4 6 —  8 i 14 2 ■X- 4 5 2 i 16 2 *  4 8 ■—  2
6 12 2 *  4 7 3 3 2 14 2 * 4 6 55 2 16 2 *  4 8 2 2
7 12 2 *  4 8 6 5 3 14 2 * 4 7 6 4 3 16 2 *  4 8 —  i
8 12 2 *  4 8 16 4 14 2 * 4 8 0 4 16 2 *  4 8 i
9 12 2 *  4 8 3 2 5 14 2 * 4 8 ■— ■ 2 2 5 16 2 *  4 8 —  2

IO 12 2 *  4 8 8 6 14 2 * 4 8 —  12 6 16 2 *  4 8 IO
i 13 2 *  4 3 —  G 7 H 2 * 4 8 13 i G 2 *  4 8 —  3
2 13 2 *  4 4 —  4 0 8 14 2 * 4 8 4 5 2 G 2 *  4 8 —  2 9
3 13 2 *  4 5 4 4 i 15 2 * 4 7 5 3 G 2 *  4 8 —  13
4 13 2 *  4 6 —  5 2 15 2 * 4 7 7 4 G 2 *  4 8 14
5 13 2 *  4 7 3 9 3 15 2 * 4 8 —  3 6 i 18 2 *  4 8 —  16
6 13 2 *  4 8 —  6 4 15 2 * 4 8 —  6 2 18 2 *  4 8 3 4
7 13 2 *  4 8 16 5 15 2 * 4 8 3 i 19 2 ■* 4 8 1 8 9
8 13 2 *  4 8 —  2 6 15 2 * 4 8 —  16 2 19 2 *  4 7 5 2
9 13 2 *  4 8 —  4 9 7 15 2 * 4 8 —  31 i 2 0 2 *  4 7 7

Con tali param etri, le proiezioni delle distanze C— CI sul piano a b sono 
risultate pari a 1,47 A per la molecola disposta sull’asse ternario  e di 1,34 A 
per quella sull’asse esagonale, contro un valore atteso di 1,66 A (calcolato 
assumendo la distanza C— CI di .1,75 A e l’angolo CI— C—CI pari a n o 0); 
questa differenza va probabilm ente attribu ita  ad un  effetto di disordine sta ti
stico, oltre che di agitazione term ica, della molecola di CHCI3.

Abbiam o infine effettuato alcuni cicli di affinamento con fattori term ici 
anisotropi per i soli atom i di cloro; con questa procedura, è stato possibile 
m igliorare l’indice di disaccordo per le riflessioni con l  =[=• o di qualche unità 
per cento, ottenendo per le componenti Bn e B22 dei fattori term ici valori 
non lontani da quelli o ttenuti col raffinamento isotropo (in m edia 20 A2) m a 
valóri estrem am ente alti per B33 (170 ^  50 Â2 per le molecole disposte nei 
canali a sim m etria esagonale 50 d= bS A per quelle situate nei canali ternari). 
Benché tali valori abnorm i non possano evidentem ente essere giustificati 
solo con l’oscillazione term ica, essi a nostro giudizio stanno ad indicare re s i
stenza di un  elevato disordine nella disposizione delle molecole di cloroformio 
lungo l’asse dei canali; dall’esame dei dati sem bra inoltre che tale disordine 
sia significativam ente più elevato nel caso delle molecole disposte nei canali 
a sim m etria esagonale.

Imfiacchettamento molecolare.

Nella fig. 6 è riportata  la proiezione dell’im pacchettam ento molecolare 
dell’addotto in esame lungo l ’asse c e sono indicate le distanze intermolecolari 
di contatto più significative C- • C e C - • >0 .

Esse appaiono prossim e ai valori limiti dati dalla somma dei rispettivi 
raggi di V an der W aals, assumendo, in accordo con la lettera tura [7], un



7 o Lincei -  Rend. Sc. fis. mat. e nat. -  Vol. XLIII -  Ferie 1967

valore di 2,0 A  per il raggio degli atom i di carbonio scherm ati te traedrica
m ente da atom i di idrogeno e di 1,7 A  per gli atom i di cloro. L a m inim a 
distanza d a ll’asse esagonale degli atom i di carbonio delle molecole di PH T P 
risulta 4,51 Ä  contro un  valore di 4,08 A  in corrispondenza dell’asse ternario . 
Ricordiam o a questo proposito che nelle stru ttu re  cristalline della serie iso
m orfa P H T P -« -id ro carb u ri la corrispondente distanza è di circa 4,45 Â.

Fig. 6. -  Impacchettamento molecolare in proiezione lungo c. 
Sono indicate le minime distanze intermolecolari C- • C e C- • CI.

Nella stessa serie è compreso l ’addotto P H T P — CHCI4, in cui tale distanza 
è probabilm ente poco superiore 0,08 Â) [3]. Lo spazio disponibile allo 
interno dei canali esagonali dell’addotto in esame è quindi prossimo a quello 
che si riscontra nel caso del P H T P — CCI4, in cui le molecole incluse presentano 
una periodicità lungo l’asse dei canali non coerente con quella delle molecole 
ospitanti. Ci si potrebbe pertanto attendere che, anche nel caso in esame, le 
molecole di CHCI3 possano essere disposte a vari livelli lungo gli assi dei canali 
esagonali; e interessante osservare che tale possibilità è in certo modo confer
m ata da ll’alto valore della componente B33 del fattore term ico degli atomi
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di cloro di queste molecole (ved. pag. 69). L a stessa componente, per le m ole
cole di CHCI3 incluse nei canali a sim m etria ternaria, è invece significativa
m ente più piccola, in accordo col m inore diam etro dei canali stessi, che obbliga 
le molecole incluse a disporsi a ben determ inati livelli entro la cella elem entare.

D a un esame cristallografico non dettagliato, la s tru ttu ra  del composto 
di inclusione P H T P -etere  ^-propilico è risultata dello stesso tipo di quella 
dell’addotto  con CHCI3; anche in quel caso, tu ttav ia , il rapporto  molecolare 
PH TP/m olecole incluse è risultato di tipo razionale semplice (4/1), con un  
periodo di ripetizione delle molecole di etere lungo l’asse dei canali pari a 
cX 2  =  9,56 A. È  da concludere, perciò, e la conclusione risulta conferm ata 
dallo studio dei composti di inclusione del P H T P  con cicloesano e diossano [8], 
che nei casi in cui esistono rapporti molecolari razionali la s tru ttu ra  tende 
ad assum ere una m aggiore complessità rispetto a quella osservata nelle serie 
isomorfa dell’addotto P H T P  -^ -ep tan o .
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