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The title compound, C22H15ClN2S, was prepared by the base-
catalyzed reaction of 1-(4-chlorobenzyl)indole-3-carboxalde-
hyde with thiophene-3-acetonitrile and recrystallization of the
product from methanol. The double bond connecting the
indole and thiophene units has Z geometry. The indole ring
system is nearly planar and makes a dihedral angle of
79.81 (4)! with the plane of the 4-chlorophenyl ring. The
molecule exhibits orientational disorder of the thienyl
fragment, with occupancy factors of 0.65:0.35.

Related literature

For related literature, see: Allen (2002); Bacelo et al. (1997);
Beddoes et al. (1986); Mason et al. (2003); Sonar et al. (2004);
Wilson (1992); Zarza et al. (1988).

Experimental

Crystal data

C22H15ClN2S
Mr = 374.87
Monoclinic, P21=n
a = 16.8531 (11) Å
b = 5.5629 (4) Å
c = 18.7889 (13) Å
" = 96.877 (2)!

V = 1748.8 (2) Å3

Z = 4
Cu K# radiation
$ = 3.10 mm"1

T = 90.0 (2) K
0.25 # 0.02 # 0.01 mm

Data collection

Bruker X8 Proteum diffractometer
Absorption correction: multi-scan

(SADABS in APEX2; Bruker,
2006)
Tmin = 0.657, Tmax = 0.970

24522 measured reflections
3248 independent reflections
3020 reflections with I > 2!(I)
Rint = 0.040

Refinement

R[F 2 > 2!(F 2)] = 0.033
wR(F 2) = 0.088
S = 1.05
3248 reflections
273 parameters

162 restraints
H-atom parameters constrained
!%max = 0.34 e Å"3

!%min = "0.32 e Å"3

Data collection: APEX2 (Bruker, 2006); cell refinement: APEX2;
data reduction: APEX2; program(s) used to solve structure:
SHELXS97 (Sheldrick, 1997); program(s) used to refine structure:
SHELXL97 (Sheldrick, 1997); molecular graphics: XP in SHELXTL
(Sheldrick, 1995); software used to prepare material for publication:
SHELXL97 and local procedures.

This investigation was supported by the National Institute
of Alcohol Abuse and Alcoholism (grant No. AA12600).

Supplementary data and figures for this paper are available from the
IUCr electronic archives (Reference: OM2157).
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aG+| $'H++H `$'$$,H $'GP#% $'$#H{ $'+HP!"#&
TGH| $'+H,H!"P& `$'#+,!"#& $'#GG,!"R& $'$#,!"#& $'+HP!"#&
aGH| $'+H$% `$'++#P $'GR,U $'$+H{ $'+HP!"#&
XGU| $'#,,%!"+& `$'#,+U!"G$& $'#P+P!"#& $'$#GG!"%& $'+HP!"#&
TGR| $'+H,#!"GR& `$'$UP!"H& $'+#%G!"GG& $'$#$!"#& $'+HP!"#&
aGR| $'+H#$ `$'$$P% $'+%H+ $'$#H{ $'+HP!"#&
TG% $'H++PH!",& $'+G#U!"+& $'+P,%P!"P& $'$GP,!"+&
QGP $'H#+#+!"P& $'+U#P!"+& $'HH%%#!"%& $'$#H+!"+&
TG, $'RGPGH!",& G'$RR#!"+& $'H+#+,!"P& $'$GPU!"+&
aG,Z $'UPU# G'$##U $'H%$% $'$##{
aG,W $'R$$R G'##%+ $'HGHH $'$##{
T#$ $'%$HG$!",& G'$P#P!"+& $'HRHPU!"P& $'$G%G!"+&
T#G $'%U,P%!"G$& $',$R+!"+& $'HURPR!"P& $'$#$%!"+&
a#G $'%HHU $'%R%G $'H#,+ $'$#U{
T## $'P+P$+!"G$& $',+$$!"+& $'HPPUP!",& $'$#HU!"H&
a## $'P%RH $'P$P% $'HP#P $'$#,{
T#+ $'PU,G%!"G$& G'G+G,!"+& $'U#PR$!"P& $'$#H$!"H&
T#H $'P$HUR!"G$& G'+$PP!"+& $'U+P$#!",& $'$#HH!"H&
a#H $'PG,, G'HHRG $'URRU $'$#,{
T#U $'%#%GU!"G$& G'#PH+!"+& $'U$UUH!"P& $'$#GG!"+&
a#U $'RP,# G'H$%$ $'UGGG $'$#U{
T=G $',U%##!"+& G'GRP#%!"G$& $'URP$$!"#& $'$+%+$!"GU&

!#:A;"%0;).-$",A,5#%.$'$A,#,')%GHIJ

/GG /## /++ /G# /G+ /#+

QG $'$G,H!"%& $'$GU$!"R& $'$G%R!"R& `$'$$$%!"U& $'$$HP!"U& $'$$$U!"U&
T# $'$GR$!"%& $'$GR$!"%& $'$G,%!"%& $'$$GR!"R& $'$$HP!"R& $'$$H$!"R&
T+ $'$GU,!"%& $'$GRR!"%& $'$G%#!"%& $'$$G+!"R& $'$$++!"R& $'$$++!"R&
TH $'$GH%!"%& $'$GUR!"%& $'$#$R!"P& $'$$#H!"R& $'$$+%!"R& $'$$+#!"R&
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TU $'$#$U!"P& $'$#$,!"P& $'$G,,!"P& `$'$$$H!"R& $'$$HU!"R& $'$$$+!"R&
TR $'$#+%!"P& $'$#R#!",& $'$#$G!"P& $'$$$R!"%& $'$$PH!"R& $'$$+#!"%&
T% $'$#GR!"P& $'$G,$!"P& $'$#P$!"P& `$'$$$%!"R& $'$G$#!"R& $'$$UR!"%&
TP $'$GPG!"P& $'$GRU!"P& $'$#RG!"P& `$'$$$#!"R& $'$$U,!"R& $'$$$R!"R&
T, $'$GU%!"%& $'$GUP!"%& $'$G,H!"%& $'$$+$!"R& $'$$HU!"R& $'$$#%!"R&
TG$ $'$G%R!"%& $'$G%H!"P& $'$GRR!"%& $'$$#H!"R& $'$$#%!"R& $'$$#G!"R&
TGG $'$GR+!"%& $'$G%U!"P& $'$GRU!"%& $'$$#H!"R& $'$$#$!"R& $'$$+H!"R&
TG# $'$GU,!"%& $'$GU,!"%& $'$##$!"P& $'$$G,!"R& $'$$$%!"R& $'$$H,!"R&
TG+ $'$#$!"#& $'$G+!"+& $'$#H!"#& `$'$$#!"#& $'$$G,!"G%& $'$$GU!"G%&
XGH $'$##$!"U& $'$G%G!"U& $'$#$+!"U& `$'$$GG!"+& $'$$#+!"H& `$'$$$#!"+&
TGU $'$#R!"+& $'$#G!"+& $'$+%!"+& `$'$$G!"#& $'$$R!"#& $'$$P,!"G,&
TGR $'$G%!"#& $'$G%!"+& $'$#+!"#& `$'$$+,!"GP& $'$$U+!"GP& $'$$R$!"G%&
TG#| $'$GU,!"%& $'$GU,!"%& $'$##$!"P& $'$$G,!"R& $'$$$%!"R& $'$$H,!"R&
TG+| $'$#G!"+& $'$#$!"H& $'$#$!"+& $'$$%!"+& $'$$H!"+& `$'$$#!"+&
TGH| $'$#%!"+& $'$#R!"H& $'$+$!"+& $'$$P!"+& `$'$$H!"+& `$'$$R!"+&
XGU| $'$#$R!"G#& $'$G%+!"G#& $'$#U+!"G$& `$'$$+$!",& $'$$#G!"%& $'$$GR!"P&
TGR| $'$G,!"H& $'$GU!"H& $'$#R!"+& `$'$$#!"+& `$'$$H!"+& $'$$+!"+&
TG% $'$GU+!"%& $'$GP$!"P& $'$#+R!",& `$'$$$%!"R& $'$$+U!"R& $'$$U#!"R&
QGP $'$#+H!"%& $'$#P+!"P& $'$##+!"%& `$'$$G%!"R& $'$$RH!"R& $'$$+G!"R&
TG, $'$#$U!"P& $'$GUH!"%& $'$#$+!"P& $'$$G#!"R& $'$$UR!"R& `$'$$G$!"R&
T#$ $'$#GU!"P& $'$GU%!"%& $'$GH,!"%& $'$$$U!"R& $'$$U,!"R& $'$$+$!"R&
T#G $'$#+,!"P& $'$GPG!"P& $'$#$U!"P& $'$$#+!"R& $'$$HR!"R& `$'$$G+!"R&
T## $'$#HR!",& $'$#RU!",& $'$#+G!"P& $'$$,#!"%& $'$$U,!"R& $'$$$+!"%&
T#+ $'$#G#!"P& $'$+HR!"G$& $'$GRU!"%& $'$$G,!"%& $'$$+#!"R& `$'$$$#!"%&
T#H $'$#%%!",& $'$#U+!",& $'$#$+!"P& `$'$$$R!"%& $'$$+R!"%& `$'$$U%!"%&
T#U $'$#+G!"P& $'$G,H!"P& $'$#G%!"P& $'$$+#!"R& $'$$U%!"R& `$'$$G$!"R&
T=G $'$#G,!"#& $'$R$%!"+& $'$#P#!"#& $'$$UR!"#& `$'$$GUG!"GR& `$'$GUH!"#&

M,:A,#';"%.$'$A,#,')%GHN%OJ

QG]T# G'+U%!"#& XGH]TGU G'R,P!"G$&
QG]T, G'+P#+!"G,& TGU]TGR G'++H!"GU&
QG]TG, G'HH%!"#& TGU]aGU $',U$$
T#]T+ G'+%,!"#& TGR]aGR $',U$$
T#]a# $',U$$ TG+|]TGH| G'+#!"#&
T+]TG$ G'H+G!"#& TG+|]aG+| $',U$$
T+]TH G'HH#!"#& TGH|]XGU| G'%$G!"GG&
TH]TU G'+,U!"#& TGH|]aGH| $',U$$
TH]T, G'H$G!"#& XGU|]TGR| G'%$%!"G%&
TU]TR G'+%%!"#& TGR|]aGR| $',U$$
TU]aU $',U$$ TG%]QGP G'GHR!"#&
TR]T% G'+,R!"#& TG,]T#$ G'U$R!"#&
TR]aR $',U$$ TG,]aG,Z $',,$$
T%]TP G'+%U!"#& TG,]aG,W $',,$$
T%]a% $',U$$ T#$]T#G G'+P$!"#&
TP]T, G'+PR!"#& T#$]T#U G'+PR!"#&
TP]aP $',U$$ T#G]T## G'+PU!"#&
TG$]TGG G'+U#!"#& T#G]a#G $',U$$
TG$]aG$ $',U$$ T##]T#+ G'+%U!"+&
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TGG]TG% G'H#,!"#& T##]a## $',U$$
TGG]TG# G'HRR!"#& T#+]T#H G'+%+!"#&
TG#]TG+ G'+UU!"GG& T#+]T=G G'%+,%!"G%&
TG#]TGR G'HH#!",& T#H]T#U G'+%,!"#&
TG+]XGH G'%#G!"G$& T#H]a#H $',U$$
TG+]aG+ $',U$$ T#U]a#U $',U$$

T#]QG]T, G$P',U!"G+& TGU]XGH]TG+ P,',!"U&
T#]QG]TG, G#U'+P!"G+& TGR]TGU]XGH GG+'P!"P&
T,]QG]TG, G#U'$+!"G+& TGR]TGU]aGU G#+'G
QG]T#]T+ GG$'HH!"G+& XGH]TGU]aGU G#+'G
QG]T#]a# G#H'P TGU]TGR]TG# GG#'%!"P&
T+]T#]a# G#H'P TGU]TGR]aGR G#+'%
T#]T+]TG$ G#,',U!"GH& TG#]TGR]aGR G#+'%
T#]T+]TH G$U'%+!"G+& TGH|]TG+|]aG+| G#U'P
TG$]T+]TH G#H'#%!"GH& TG+|]TGH|]XGU| GGR'R!"GG&
TU]TH]T, GGP'RP!"GH& TG+|]TGH|]aGH| G#G'%
TU]TH]T+ G+H'G$!"GU& XGU|]TGH|]aGH| G#G'%
T,]TH]T+ G$%'GU!"G+& TGH|]XGU|]TGR| PP',!"P&
TR]TU]TH GGP'RH!"GU& XGU|]TGR|]aGR| G#+'P
TR]TU]aU G#$'% QGP]TG%]TGG G%P'#+!"G%&
TH]TU]aU G#$'% QG]TG,]T#$ GGU'+%!"G+&
TU]TR]T% G#G'HH!"GU& QG]TG,]aG,Z G$P'H
TU]TR]aR GG,'+ T#$]TG,]aG,Z G$P'H
T%]TR]aR GG,'+ QG]TG,]aG,W G$P'H
TP]T%]TR G#G'#+!"GU& T#$]TG,]aG,W G$P'H
TP]T%]a% GG,'H aG,Z]TG,]aG,W G$%'U
TR]T%]a% GG,'H T#G]T#$]T#U GG,'$P!"GU&
T%]TP]T, GGR',U!"GU& T#G]T#$]TG, G#+'G,!"GH&
T%]TP]aP G#G'U T#U]T#$]TG, GG%'%+!"GH&
T,]TP]aP G#G'U T#$]T#G]T## G#$'%$!"GU&
QG]T,]TP G#,'#G!"GU& T#$]T#G]a#G GG,'%
QG]T,]TH G$%'%G!"G+& T##]T#G]a#G GG,'%
TP]T,]TH G#+'$R!"GH& T#+]T##]T#G GGP',+!"GU&
TGG]TG$]T+ G#,'RG!"GH& T#+]T##]a## G#$'U
TGG]TG$]aG$ GGU'# T#G]T##]a## G#$'U
T+]TG$]aG$ GGU'# T#H]T#+]T## G#G'HP!"GR&
TG$]TGG]TG% G#$'$%!"GH& T#H]T#+]T=G GGP'RG!"GH&
TG$]TGG]TG# G#U'HU!"GH& T##]T#+]T=G GG,',$!"G+&
TG%]TGG]TG# GGH'H%!"G+& T#+]T#H]T#U GG,'$#!"GR&
TG+]TG#]TGR G$,'P!"H& T#+]T#H]a#H G#$'U
TG+]TG#]TGG G#H'R!"H& T#U]T#H]a#H G#$'U
TGR]TG#]TGG G#U'R!"H& T#H]T#U]T#$ G#$'%P!"GU&
TG#]TG+]XGH GG+'P!"%& T#H]T#U]a#U GG,'R
TG#]TG+]aG+ G#+'G T#$]T#U]a#U GG,'R
XGH]TG+]aG+ G#+'G

T,]QG]T#]T+ G'$R!"G%& TG$]TGG]TG#]TG+ $'G!"G$&
TG,]QG]T#]T+ G%#'#P!"GH& TG%]TGG]TG#]TG+ G%P',!"G$&
QG]T#]T+]TG$ `G%%',%!"GU& TG$]TGG]TG#]TGR `G%,'#!"P&
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QG]T#]T+]TH `$'+H!"G%& TG%]TGG]TG#]TGR `$'H!"P&
T#]T+]TH]TU `G%%'U+!"G%& TGR]TG#]TG+]XGH `G'G!"GU&
TG$]T+]TH]TU $'+!"+& TGG]TG#]TG+]XGH G%,'U!"U&
T#]T+]TH]T, `$'HP!"G%& TG#]TG+]XGH]TGU G'#!"G+&
TG$]T+]TH]T, G%%'+#!"GH& TG+]XGH]TGU]TGR `$',!"GH&
T,]TH]TU]TR `$'P!"#& XGH]TGU]TGR]TG# $'H!"G%&
T+]TH]TU]TR G%R'$$!"GR& TG+]TG#]TGR]TGU $'U!"G%&
TH]TU]TR]T% $'R!"#& TGG]TG#]TGR]TGU G%,'P!",&
TU]TR]T%]TP $'G!"+& TG+|]TGH|]XGU|]TGR| G"#&
TR]T%]TP]T, `$'U!"#& T#]QG]TG,]T#$ GG%'R+!"GR&
T#]QG]T,]TP G%R'PU!"GU& T,]QG]TG,]T#$ `%#'U+!"G,&
TG,]QG]T,]TP U'R!"+& QG]TG,]T#$]T#G `GP'%!"#&
T#]QG]T,]TH `G'+U!"G%& QG]TG,]T#$]T#U GR#'+H!"G+&
TG,]QG]T,]TH `G%#'R$!"G+& T#U]T#$]T#G]T## `$'H!"#&
T%]TP]T,]QG `G%%'RR!"GU& TG,]T#$]T#G]T## `G%,'+#!"GH&
T%]TP]T,]TH $'+!"#& T#$]T#G]T##]T#+ $'H!"#&
TU]TH]T,]QG G%P'%$!"G+& T#G]T##]T#+]T#H $'H!"+&
T+]TH]T,]QG G'GG!"G%& T#G]T##]T#+]T=G `G%,'GG!"G+&
TU]TH]T,]TP $'H!"#& T##]T#+]T#H]T#U `G'$!"+&
T+]TH]T,]TP `G%%'#G!"GH& T=G]T#+]T#H]T#U G%P'HH!"G+&
T#]T+]TG$]TGG H'%!"+& T#+]T#H]T#U]T#$ G'$!"#&
TH]T+]TG$]TGG `G%#'UG!"GU& T#G]T#$]T#U]T#H `$'+!"#&
T+]TG$]TGG]TG% $'$!"+& TG,]T#$]T#U]T#H G%P'R,!"GH&
T+]TG$]TGG]TG# G%P'%U!"GU&
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