1.1.1 Ethin mit Wasser 50
Tabelle 9‑14: Daten zur Strukturbestimmung von 50.

	Name:

 Ethinhydrat
	

	Formel:
(C2H2)8 (H2O)46
	

	Code:
eiwxmk5m
	

	Kristall:
oligokristallin
	

	Ø [mm]:
0,30
	

	Zuchttemperatur [K]:
271
	

	Messung
	Zelldaten

	1 Run in , 780 Frames, 

 = 0 [°]

d = 4,4570 cm 
	Raumgruppe:
eq Pm\o(¯;3)n
	
a [Å]
11,895(3)

	
	Z:
1
	
b [Å]
11,895(3)

	
	Volumen [Å3]:
1683,0(8)
	
c [Å]
11,895(3)

	Messtemperatur [K]:
143(2)
	Reflexe (Zelle):
978
	
 [°]
90

	(Messung)[°]
2,42–28,25
	(Zelle)[°]:
3,425–26,941
	
 [°]
90

	Vollständigkeit [%]:
100
	Dichte [gcm-3]:
1,023
	
 [°]
90

	Datenreduktion
	Verfeinerung

	 [cm-1]:
0,104
	Daten/ Restraints/ Parameter
248/
3/
41

	Abs-Korrektur:
empirisch
	Goodness-of-fit:
1,269

	Rmerge (vor/nach):
0,092/0,074
	Gewichtung:
0,042
/
1,0524

	Transmission:
0,76/1,00
	R1 /wR2 (beob.):
0,0388
/
0,0886

	Reflexe:
406
	R1 /wR2 (alle):
0,0984
/
0,1418

	Unabhängige:
406
	

	Rint:
0,1093
	emin/max [eÅ-3] :
-0,172
/
0,214

	Eine detaillierte Beschreibung der Zucht und der Verfeinerung findet sich in Kapitel 6.


