1.1.1 Ethin und Dioxan 30
Tabelle 9‑5: Daten zur Strukturbestimmung von 30.

	Name:
Ethin : Dioxan 1:1
	

	Formel:
C2H2 · C4H8O2
	

	Code:
edixmk10
	

	Kristall:
oligokristallin
	

	Größe [mm]:
<0,3
	

	Zuchttemperatur [K]:
218
	

	Messung
	Zelldaten

	1 Run in , 740 Frames, 

 = 0°, d = 4,4570 cm 
	Raumgruppe:
 eq P\o(¯;1) 
	
a [Å]
4,2559(16)

	
	Z:
1
	
b [Å]
6,149(3)

	
	Volumen [Å3]:
171,84(12)
	
c [Å]
6,589(3)

	Messtemperatur [K]:
213(2)
	Reflexe (Zelle):
315
	
 [°]
86,017(8)

	(Messung)[°]
3,10–28,28
	(Zelle)[°]:
3,1–27,2
	
 [°]
87,749(8)

	Vollständigkeit [%]:
77
	Dichte [gcm-3]:
1,103
	
 [°]
88,434(9)

	Datenreduktion
	Verfeinerung

	 [cm-1]:
0,082
	Daten/ Restraints/ Parameter
469/
0/
41

	Abs-Korrektur:
keine
	Goodness-of-fit:
1,033

	
	Gewichtung:
0,0955
/
0,0046

	
	R1 /wR2 (beob.):
0,0475
/
0,1318

	Reflexe:
660
	R1 /wR2 (alle):
0,0662
/
0,1450

	Unabhängige:
658
	

	Rint:
0,0484
	emin/max [eÅ-3] :
-0,130
/
0,248

	Die Wasserstoffatome des Dioxans wurden in idealisierter Geometrie reitend mit 1,2-fachem isotropen Versetzungsparameter des äquivalenten Uij des entsprechenden Koh​lenstoffatoms verfeinert. Die Ethinwasserstoffatom wurde aus der Fourierkarte lokali​siert und ohne Constraints verfeinert.


