1.1.1 1,3,5-Triethinylbenzol XE "Triethinylbenzol"  und Phenazin XE "Phenazin"  22
Tabelle 9‑1: Daten zur Strukturbestimmung von 22.

	Name:
1,3,5-Tri​ethinyl​benz XE "Triethinylbenzol" ol : Phenazin XE "Phenazin"  1:2
	

	Formel:
C12H6 · 2[C12H8N2]
	

	Code:
ctaxmk0p
	

	Kristall:
Quader, gelb
	

	Größe [mm]:
0,1x0,2x0,5
	

	aus Pentan
	

	Messung
	Zelldaten

	Siemens P4,  scan
	Raumgruppe:
P21/c 
	
a [Å]
3,9925(6)

	
	Z:
4
	
b [Å]
17,468(3)

	
	Volumen [Å3]:
1823,8(4)
	
c [Å]
26,152(3)

	Messtemperatur [K]:
293(2)
	Reflexe (Zelle):
50
	
 [°]
90

	(Messung)[°]
1,95–22,51
	(Zelle)[°]:
20–25
	
 [°]
90,504(6)

	-4≤h≤0; 0≤k≤18; -28≤l≤28
	Dichte [gcm-3]:
1,203
	
 [°]
90

	Datenreduktion
	Verfeinerung

	 [cm-1]:
0,071
	Daten/ Restraints/ Parameter
1352/
0/
236

	Abs-Korrektur:
keine
	Goodness-of-fit:
1,027

	
	Gewichtung:
0,0847
/
0,2774

	
	R1 /wR2 (beob.):
0,0679
/
0,1572

	Reflexe:
2790
	R1 /wR2 (alle):
0,1264
/
0,1909

	Unabhängige:
2385
	

	Rint:
0,0502
	emin/max [eÅ-3] :
-0,166
/
0,150

	Die Wasserstoffatome wurden in idealisierter Geometrie reitend mit 1,2-fachem isotro​pen Versetzungsparameter des äquivalenten Uij des entsprechenden Kohlenstoff​atoms verfeinert. Die Ethinylwasserstoffatome wurden aus der Fourierkarte lokalisiert und mit 1,2-fachem isotropen Versetzungsparameter des äquivalenten Uij des entsprechenden Kohlenstoffatoms reitend verfeinert.


