1.1.1 Ethin und 2,5-Dimethylpyrazin 37
Tabelle 9‑7: Daten zur Strukturbestimmung von 37.

	Name:
Ethin : 2,5‑Dimethylpyrazin 1:2
	

	Formel:
C2H2 · 2[C6H8N2]
	

	Code:
epuxmk20
	

	Kristall:
oligokristallin
	

	Größe [mm]:
<0,30
	

	Zuchttemperatur [K]:
251
	

	Messung
	Zelldaten

	1 Run in , 760 Frames, 

 = 0°, d = 4,457 cm 
	Raumgruppe:
 eq P\o(¯;1) 
	
a [Å]
6,0278(17)

	
	Z:
1
	
b [Å]
7,2891(18)

	
	Volumen [Å3]:
364,62(17)
	
c [Å]
9,014(3)

	Messtemperatur [K]:
153(2)
	Reflexe (Zelle):
681
	
 [°]
75,493(5)

	(Messung)[°]
2,34–28,31
	(Zelle)[°]:
2,339–28,272
	
 [°]
89,382(5)

	Vollständigkeit [%]:
67
	Dichte [gcm-3]:
1,104
	
 [°]
72,422(7)

	Datenreduktion
	Verfeinerung

	 [cm-1]:
0,069
	Daten/ Restraints/ Parameter
917/
0/
84

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

	
	Gewichtung:
0,0878

	
	R1 /wR2 (beob.):
0,0467
/
0,1250

	Reflexe:
1527
	R1 /wR2 (alle):
0,0567
/
0,1296

	Unabhängige:
1218
	

	Rint:
0,0186
	emin/max [eÅ-3] :
-0,162
/
0,194

	Die Wasserstoffatome des Diemethylpyrazins wurden in idealisierter Geometrie reitend mit 1,2- bzw. 1,5-fachem isotropen Versetzungsparameter des äquivalenten Uij des entsprechenden Kohlenstoffatoms verfeinert. Die Methylwasserstoffatome sind fehlge​ordnet mit Besetzungsfaktoren von 0,85/0,14 und 0,72/0,28. Das Ethinwasser​stoffatom wurde aus der Fourierkarte lokalisiert und ohne Constraints verfeinert.


