1.1.1 Ethin und Pyridin 33
Tabelle 9‑6: Daten zur Strukturbestimmung von 33.

	Name:
Ethin : Pyridin 1:1
	

	Formel:
C2H2 · C6H5N
	

	Code:
pyaxdbm
	

	Kristall:
zylindrisch
	

	Ø [mm]:
0,3
	

	Zuchttemperatur [K]:
195
	

	Messung
	Zelldaten

	1 Run in , 740 Frames, 

 = 0° d = 4,429 cm 
	Raumgruppe:
P21/n
	
a [Å]
5,8794(12)

	
	Z:
4
	
b [Å]
7,3447(16)

	
	Volumen [Å3]:
694,8(3)
	
c [Å]
16,090(4)

	Messtemperatur [K]:
185(2)
	Reflexe (Zelle):
958
	
 [°]
90,000(4)

	(Messung)[°]
2,53–28,33
	(Zelle)[°]:
2,53–28,33
	
 [°]
90,647(5)

	Vollständigkeit [%]:
90
	Dichte [gcm-3]:
1,005
	
 [°]
90,000(5)

	Datenreduktion
	Verfeinerung

	 [cm-1]:
0,060
	Daten/ Restraints/ Parameter
1081/
0/
74

	Abs-Korrektur:
empirisch
	Goodness-of-fit:
1,050

	Rmerge (vor/nach):
0,043/0,017
	Gewichtung:
0,1149
/
0,0243

	Transmission:
0,86/1,00
	R1 /wR2 (beob.):
0,0602
/
0,1617

	Reflexe:
2734
	R1 /wR2 (alle):
0,0797
/
0,1830

	Unabhängige:
1565
	

	Rint:
0,0184
	emin/max [eÅ-3] :
-0,240
/
0,203

	Die Wasserstoffatome des Pyridins wurden in idealisierter Geometrie reitend mit 1,2‑fachem isotropen Versetzungsparameter des äquivalenten Uij des entsprechenden Kohlenstoffatoms verfeinert. Die Ethinwasserstoffatome wurden aus der Fourierkarte lokalisiert und mit 1,2‑fachem isotropen Versetzungsparameter des äquivalenten Uij des entsprechenden Kohlenstoffatoms reitend verfeinert.


