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Abstract. C21H2205, M r = 356.42, orthorhombic, 
P212~2 ~, a = 23 .650(9) ,  b = 9 .390(7) ,  c = 
7.682 (4) A, Z = 4, d x = 1.39 Mg m-3; R = 0.045 for 
1378 reflexions. This new molecule, extracted from 
Hohenbuehelia geogenius (DC ex Fr.) Sing, is an 
antitumor agent. The X-ray structure determination 
revealed a six-ring molecule with lactone and quinone 
units which may be responsible for the pharma- 
cological activity. 

Introduction. Un principe actif antitumoral, la g6o- 
g6nine, a 6t6 isol6 du filtrat de culture du myc61ium de 
Hohenbuehelia geogenius (Basidiomyc/~te) par extrac- 
tion chl0roformique suivie d'une chromatographie sur 
colonne de gel de silice. La proc6dure d'isolement de la 
g6og6nine et son activit~ biologique ont 6t6 d~crites par 
ailleurs (Riondel, 1979; Riondel, Beriel, Dardas,  
Carraz & Oddoux, 1981). Le principe actif est 
recristallis6 ~. partir d'une solution m&hanolique b, 
277 K. 

Les intensit6s diffract6es par un cristal de 0,5 x 0,3 
x 0,25 mm ont &6 collect6es avec un diffractom&re 
automatique Siemens, selon la m&hode des cinq points 
avec un balayage en 09, ~t la longueur d'onde Ka du 
cuivre (Troughton, 1969).* La structure a 6t6 r6solue 

* Les mesures ont 6t6 effectu6es fi l'Institut Laue-Langevin, 
Grenoble, France. 

par m6thode directe h l'aide du programme M U L T A N  
(Germain, Main & Woolfson, 1971). Les param6tres 
cristallographiques ont 6t6 affin6s par une m6thode de 
moindres carr6s utilisant le programme ORXFLS3 
(Busing et al., 1962). 

Un affinement, portant sur 1378 r6flexions sig- 
nificatives [I  > 3tr(I)], a 6t6 effectu6 dans les conditions 
suivantes: coordonn6es et facteurs de temp6rature 
anisotrope variables pour les atomes lourds, coordon- 
n6es et facteurs de temperature isotropes fixes pour les 
atomes d'hydrog6ne dont les positions ont 6t6 calcul6es. 
L'6tude de la courbe w(F o -- 'lFcl) 2 en fonction de F o 
d&ermine la pond6ration (Rollett, 1965). 

L'indice r6siduel vaut R w = [~  w(F o - IFcl)2/ 
wF2] 1/2 = 0,045. Les coordonn6es cristallographi- 

ques des atomes sont donn6es dans le Tableau 1; les  
6carts types figurent entre parentheses.* 

Discussion. Cette &ude a permis de r6v61er la formule 
d6velopp6e et la st6r6ochimie relative de cette mol6cule 
inconnue. La Fig. 1 repr6sente la formule chimique, la 

* Les listes des facteurs de structure, des facteurs d'agitation 
thermique anisotrope et des coordonn6es calcul6es des atomes 
d'hydrog6ne ont 6t6 d6pos6es au d6p6t d'archives de la British 
Library Lending Division (Supplementary Publication No. SUP 
35795:17 pp.). On peut en obtenir des copies en s'adressant ~.: 
The Executive Secretary, International Union of Crystallography, 5 
Abbey Square, Chester CH 1 2HU, Angleterre. 

0567-7408/81/061309-03501.00 © 1981 International Union of Crystallography 
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Tableau 1. Coordonndes cristallographiques (x  10 4) 
et facteurs d'agitation thermique dquivalents 

x y z B~q (A2) * 

C(1) 6285 (2) 878 (4) 5795 (5) 3,8 (2) 
C(2) 6735 (2) 16 (4) 6599 (6) 4,6 (2) 
C(3) 7269 (2) 364 (4) 6463 (6) 4,7 (2) 
C(4) 7447 (2) 1647 (4) 5494 (5) 3,8 (2) 
C(5) 6997 (1) 2545 (4) 4677 (5) 2,9 (1) 
C(6) 6447 (1) 2279 (4) 4978 (5) 3,0 (2) 
C(7) 5962 (1) 3225 (4) 4403 (4) 2,9 (1) 
C(8) 6156 (1) 4684 (4) 3669 (5) 2,8 (1) 
C(9) 6706 (1) 4514 (4) 2686 (5) 2,9 (1) 
C(10) 7194 (1) 3760 (4) 3555 (5) 4,1 (2) 
C(11) 7205 (2) 3177 (4) 610 (6) 3,3 (2) 
C(12) 6611 (1) 3579 (4) 1083 (5) 3,7 (2) 
C(13) 6213 (2) 4251 (5) -222 (5) 3,9 (2) 
C(14) 5641 (2) 4466 (4) 688 (5) 3,6 (2) 
C(15) 5720 (1) 5316 (4) 2384 (5) 3,1 (1) 
C(16) 5221 (1) 5688 (4) 3572 (5) 3,5 (2) 
C(17) 4837 (1) 4408 (4) 4020 (6) 5,2 (3) 
C(18) 5021 (1) 3497 (4) 5588 (6) 3,8 (2) 
C(19) 4227 (2) 4890 (5) 4371 (8) 4,5 (2) 
C(20) 6/)49 (2) 5846 (4) 5095 (5) 3,4 (2) 
C(21) 5526 (2) 6395 (4) 5151 (5) 3,7 (2) 
O(1) 5801 (1) ~37 (3) 5701 (5) 5,0 (2) 
0(2) 7528 (1) 3188 (3) 2096 (4) 3,9 (1) 
0(3) 7406 (1) 2828 (3) -757 (4) 4,8 (1) 
0(4) 7941 (1) 2008 (3) 5383 (5) 5,0 (2) 
0(5) 5618 (1) 3420 (3) 5904 (3) 3,3 (1) 

* B~q = (U 1 U 2 U3) l/s. 

Fig. 2 les angles de valence et les distances inter- 
atomiques et la Fig. 3 la conformation de la mol6cule 
projet6e scion le plan C ( 1 ) - C ( 2 ) - C ( 6 )  (Johnson, 
1965). La Fig. 3 montre l'existence de six cycles 
accol6s, dont un cycle quinone et une lactone. 
L'existence de ces deux fonctions, qui se retrouvent 
dans de nombreux compos6s antitumoraux, peut &re 
responsable de l'activit6 pharmacologique de ce com- 
pos6 (Ferguson, 1975; Kupchan, 1975; Driscoll, 1976; 
Wood, 1977). 

I1 est int6ressant de comparer la conformation de 
cette mol6cule ayant cristallis~ dans le m&hanol avec 
celle du compos~ obtenu par recristallisation dans le 
m61ange de solvants chloroforme-t&rachlorure de 
carbone. Dans ce deuxi~me cas, des cristaux de groupe 
d'espace P4~ sont obtenus avec la maille suivante: a = 

CH a 

o o 
H 

.,,,. 

0 0 ~H 

Fig. 1. G6og6nine: formule chimique. 
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Fig. 2. G6og6nine: (a) num6rotation atomique et distances inter- 

atomiques (A) et (b) angles de valence (°) (a sur les angles: 0,3 fi 
0,4°). 
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Fig. 3. Conformation de la g6og~nine dans la structure P2~2~2] 
(cristallisation dans le m6thano]). Plan de projection: 
C(1)-C(2)-C(6). 
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Fig. 4. Conformation de la g6og6nine dans la structure P4~ 
(cristallisation dans le m61ange chloroforme-t&rachlorure de 
carbone). Plan de projection: C(1)-C(2)-C(6). 

12,100 (8), c = 15,290 (8) A. Un essai de r6solution de 
cette structure a mis en 6vidence, dans le cristal, en plus 
de la mol6cule de g6og6nine, la pr6sence de mol6cules 
des deux solvants, en positions d6sordonn6es. Ceci n'a 
pas permis un affinement pr6cis de la structure; mais un 
mod61e approch6 de la mol6cule de g6og6nine est 
r6pr6sente sur la Fig. 4 [plan de projection C ( 1 ) -  
C(2)-C(6)] .  La comparaison des Figs. 3 et 4 montre 
que, dans les deux cas, la mol6cule de g6og6nine a la 
m~me conformation; les deux mol6cules sont inverses 
optiques l'une de l'autre. La variation du champ 
cristallin induite par le changement de structure 
n'entrainant pas de modification de cette con- 
formation, elle a donc une grande probabilit6 d'exister 

en solution et de jouer un r61e lors de l'activit6 
biologique de la mol6cule. 

Nous remercions bien vivement Madame le Pro- 
fesseur J. Lajz6rowicz pour ses fructueux conseils, M le 
Professeur L. Oddoux qui nous a aimablement fourni 
les cultures de Hohenbuehelia geogenius et M G. 
D'Assenza pour sa collaboration technique. 
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Abstract. C 22 H t9Cl2NO 3, Mr = 416' 3, triclinic, P i, a = 
9.632 (4), b = 10.365 (3), c = 12.855 (3)A, a -- 
85.39(3) ,  fl = 109.72 (3), y = 116.96 (3) ° , U = 
1072.8 A a, Mo Ka, 2 = 0.71069 A, Z = 2, D m = 1.27, 
D c = 1.29 Mg m -3, g = 0.322 mm -1, F(000) = 432. 
The structure was solved by direct methods from 
observations collected on a four-circle diffractometer. 
Full-matrix refinement gave a conventional R factor of 

0567-7408/81/061311-04501.00 

0.073 for 2724 reflections classed as observed. The 
conformation is different from those found in similar 
molecules, especially around the two benzene rings. 

Introduetlon. Cypermethrin (NRDC 149, Elliott, 1976) 
is a mixture of eight isomers formed by combinations of 
configurations about the three asymmetric carbon 
atoms [C(3), C ( 7 ) a n d  C ( l l ) ,  Fig. 1]. Its insecticidal 
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