1.1.1 1,3,5-Triethinylbenzol XE "Triethinylbenzol"  und Chinoxalin XE "Chinoxalin"  23
Tabelle 9‑2: Daten zur Strukturbestimmung von 23.

	Name:
1,3,5‑Triethinyl​benzo XE "Triethinylbenzol" l : Chinoxlalin 1:2
	

	Formel:
C12H6 · 2[C16H6N2]
	

	Code:
ftexmk1m
	

	Kristall:
nadelförmig
	

	Größe [mm]:
0,1 x 0,1 x 0,1
	

	durch Sublimation
	

	Messung
	Zelldaten

	4 Runs in  mit 636 Frames
 = 0,88,180,270 [°]

d = 4,457 cm 
	Raumgruppe:
Pca21
	
a [Å]
30,579(3)

	
	Z:
8
	
b [Å]
3,9247(3)

	
	Volumen [Å3]:
4429,3(6)
	
c [Å]
36,907(3)

	Messtemperatur [K]:
213(2)
	Reflexe (Zelle):
7583
	
 [°]
90

	(Messung)[°]
2,12–28,33
	(Zelle)[°]:
2,207–22,295
	
 [°]
90

	Vollständigkeit [%]:
99,7
	Dichte [gcm-3]:
1,231
	
 [°]
90

	Datenreduktion
	Verfeinerung

	 [cm-1]:
0,074
	Daten/ Restraints/ Parameter
5379/
1/
577

	Abs-Korrektur:
empirisch
	Goodness-of-fit:
0,882

	Rmerge (vor/nach):
0,070/0,039
	Gewichtung:
0,0803

	Transmission:
0,79/1,00
	R1 /wR2 (beob.):
0,0664
/
0,1352

	Reflexe:
56599
	R1 /wR2 (alle):
0,1307
/
0,1531

	Unabhängige:
11029
	Flackparameter:
-1(3)

	Rint:
0,0725
	emin/max [eÅ-3] :
-0,192
/
0,417

	Die Wasserstoffatome wurden in idealisierter Geometrie reitend mit 1,2-fachem isotro​pen Versetzungsparameter des äquivalenten Uij des entsprechenden Kohlenstoff​atoms verfeinert. Die Ethinylwasserstoffatome H62, H64 und H82 wurden aus der Fourier​karte lokalisiert und mit 1,2-fachem isotropen Versetzungsparameter des äquivalenten Uij des entsprechenden Kohlenstoffatoms reitend verfeinert. 


