1.1.1 Ethin und 2,5-Dimethylpyridin Hydrat 42
Tabelle 9‑10: Daten zur Strukturbestimmung von 42.

	Name:
Ethin : Wasser :
2,5-Dimethylpyridin 1:2:2
	

	Formel:

C2H2 · 2[H2O] · 2[C7H9N]
	

	Code:
eluxmk4a
	

	Kristall:
oligokristallin
	

	Größe [mm]:
<0,30
	

	Zuchttemperatur [K]:
206
	

	Messung
	Zelldaten

	1 Run in , 760 Frames, 

 = 0°, d = 4,457 cm 
	Raumgruppe:
P21/c
	
a [Å]
9,447(8)

	
	Z:
4
	
b [Å]
19,40(2)

	
	Volumen [Å3]:
1691(3)
	
c [Å]
9,457(9)

	Messtemperatur [K]:
205(2)
	Reflexe (Zelle):
655
	
 [°]
90

	(Messung)[°]
2,10–22,50
	(Zelle)[°]:
3,847–22,65
	
 [°]
102,62(3)

	Vollständigkeit [%]:
81
	Dichte [gcm-3]:
1,085
	
 [°]
90

	Datenreduktion
	Verfeinerung

	 [cm-1]:
0,072
	Daten/ Restraints/ Parameter
1140/
0/
198

	Abs-Korrektur:
empirisch
	Goodness-of-fit:
0,989

	Rmerge (vor/nach):
0,073/0,049
	Gewichtung:
0,0760

	Transmission:
0,72/1,00
	R1 /wR2 (beob.):
0,0615
/
0,1383

	Reflexe:
4353
	R1 /wR2 (alle):
0,1080
/
0,1664

	Unabhängige:
1798
	

	Rint:
0,0721
	emin/max [eÅ-3] :
-0,194
/
0,191

	Die Wasserstoffatome des Diemethylpyridins und des Ethins wurden in idealisierter Geometrie reitend mit 1,2- bzw. 1,5-fachem isotropen Versetzungsparameter des äqui​valenten Uij des entsprechenden Kohlenstoffatoms verfeinert. Die Wasserstoff​atome des Wassers wurden aus der Fourierkarte lokalisiert und mit 1,2- bzw. 1,5-fachem isotropen Versetzungsparameter des äquivalenten Uij des entsprechenden Sauerstoffatoms verfei​nert.


