1.1.1 2,5-Dimethylpyrazin 39
Tabelle 9‑8: Daten zur Strukturbestimmung von 39.

	Name:
2,5-Dimethylpyrazin
	

	Formel:
C6H8N2
	

	Code:
epuxmk60
	

	Kristall:
zylindrisch
	

	Ø [mm]:
0,30
	

	Zuchttemperatur [K]:
255
	

	Messung
	Zelldaten

	1 Run in , 760 Frames, 

 = 0°, d = 4,457 cm 
	Raumgruppe:
P212121
	
a [Å]
9,177(5)

	
	Z:
8
	
b [Å]
9,940(6)

	
	Volumen [Å3]:
1219,9(12)
	
c [Å]
13,373(8)

	Messtemperatur [K]:
153(2)
	Reflexe (Zelle):
913
	
 [°]
90

	(Messung)[°]
2,69–28,33
	(Zelle)[°]:
2,553–24,140
	
 [°]
90

	Vollständigkeit [%]:
96
	Dichte [gcm-3]:
1,178
	
 [°]
90

	Datenreduktion
	Verfeinerung

	 [cm-1]:
0,074
	Daten/ Restraints/ Parameter
1356/
0/
150

	Abs-Korrektur:
empirisch
	Goodness-of-fit:
0,941

	Rmerge (vor/nach):
0,053/0,036
	Gewichtung:
0,0651

	Transmission:
0,85/1
	R1 /wR2 (beob.):
0,0499
/
0,1114

	Reflexe:
5125
	R1 /wR2 (alle):
0,1320
/
0,1467

	Unabhängige:
2927
	Flackparameter:
0(4)

	Rint:
0,0358
	emin/max [eÅ-3] :
-0,164
/
0,107

	Die Wasserstoffatome des Dimethylpyrazins wurden in idealisierter Geometrie reitend mit 1,2- bzw. 1,5-fachem isotropen Versetzungsparameter des äquivalenten Uij des entsprechenden Kohlenstoffatoms verfeinert. Die Fehlordung der Methylwasserstoff​atome beträgt etwa 10% und wurde vernachlässigt.


