1.1.1 Ethin und Methanol 45
Tabelle 9‑11: Daten zur Strukturbestimmung von 45.

	Name:
 Ethin : Methanol 1:1
	

	Formel:
C2H2 · CH3OH
	

	Code:
emaxmk0m
	

	Kristall:
oligokristallin
	

	Größe [mm]:
<0,30
	

	Zuchttemperatur [K]:
161
	

	Messung
	Zelldaten

	1 Run in , 760 Frames, 

 = 0° d = 4,457 cm 
	Raumgruppe:
P212121
	
a [Å]
4,573(5)

	
	Z:
4
	
b [Å]
7,327(9)

	
	Volumen [Å3]:
440,9(9)
	
c [Å]
13,158(17)

	Messtemperatur [K]:
155(2)
	Reflexe (Zelle):
204
	
 [°]
90

	(Messung)[°]
3,10–28,27
	(Zelle)[°]:
3,2–16,6
	
 [°]
90

	Vollständigkeit [%]:
96
	Dichte [gcm-3]:
0,875
	
 [°]
90

	Datenreduktion
	Verfeinerung

	 [cm-1]:
0,064
	Daten/ Restraints/ Parameter
439/
0/
48

	Abs-Korrektur:
empirisch
	Goodness-of-fit:
0,987

	Rmerge (vor/nach):
/
	Gewichtung:
0,0646
/
0,0185

	Transmission:
0,61/1
	R1 /wR2 (beob.):
0,0639
/
0,1470

	Reflexe:
661
	R1 /wR2 (alle):
0,1787
/
0,2062

	Unabhängige:
661
	Flackparameter:
5(5)

	Rint:
0,0771
	emin/max [eÅ-3] :
-0,114
/
0,255

	Die Wasserstoffatome der Methylgruppe wurden in idealisierter Geometrie reitend mit gleichem isotropen Versetzungsparameter verfeinert. Das Wasserstoffatom der Hydro​xylgruppe wurde in idealisierter Geometrie ohne Constraints mit 1,5-fachem isotropen Verset​zungsparameter des äquivalenten Uij des Sauerstoffatoms verfeinert. Die Ethin​wasser​stoffatome wurden aus der Fourierkarte lokalisiert und ohne Constraints ver​feinert.


