1.1.1 Ethin und Aceton 25()

Tabelle 9‑3: Daten zur Strukturbestimmung von 25.

	Name:
Ethin: Aceton 1:2
	

	Formel:
C2H2 : 2[C3H6O]
	

	Code:
eiaxmk1m
	

	Kristall:
oligokrististallin
	

	Größe [mm]:
< 0,3
	

	Zuchttemperatur [K]:
162
	

	Messung
	Zelldaten

	1 Run in , 780 Frames, 

 = 0°, d = 4,410 cm 
	Raumgruppe:
P21/n
	
a [Å]
5,760(3)

	
	Z:
4
	
b [Å]
10,353(5)

	
	Volumen [Å3]:
505,6(4)
	
c [Å]
8,870(4)

	Messtemperatur [K]:
159(2)
	Reflexe (Zelle):
466
	
 [°]
90

	(Messung)[°]
3,11–28,37
	(Zelle)[°]:
3,1–21,8
	
 [°]
107,127(12)

	Vollständigkeit [%]:
88
	Dichte [gcm-3]:
0,934
	
 [°]
90

	Datenreduktion
	Verfeinerung

	 [cm-1]:
0,066
	Daten/ Restraints/ Parameter
681/
0/
53

	Abs-Korrektur:
empirisch
	Goodness-of-fit:
1,023

	Rmerge (vor/nach):
0,036/0,020
	Gewichtung:
0,01028
/
0,0489

	Transmission:
0,58/1,00
	R1 /wR2 (beob.):
0,0589
/
0,1596

	Reflexe:
1175
	R1 /wR2 (alle):
0,0924
/
0,1948

	Unabhängige:
1116
	

	Rint:
0,0416
	emin/max [eÅ-3] :
-0,107
/
0,199

	Die Wasserstoffatome des Acetons wurden in idealisierter Geometrie reitend mit 1,5-fachem isotropen Versetzungsparameter des äquivalenten Uij des entsprechenden Koh​lenstoffatoms verfeinert. Sie sind fehlgeordnet mit Besetzungsfaktoren von 0,68/0,32 und 0,89/0,11. Das Ethinylwasserstoffatom wurde aus der Fourierkarte lokalisiert und ohne Constraints mit 1,5-fachem isotropen Versetzungsparameter des äquivalenten Uij des entsprechenden Kohlenstoffatoms verfeinert.


