1.1.1 Propan, Methan, Ethanol und Wasser 52
Tabelle 9‑16: Daten zur Strukturbestimmung von 52.

	Name:
Propan Methan Ethanol Hydrat
	

	Formel:
(C3H8)8(CH4)16(H2O)136
	

	Code:
wk8xmk21
	

	Kristall:
zylindrisch
	

	Ø [mm]:
0,3
	

	Zuchttemperatur [K]:
271
	

	Messung
	Zelldaten

	1 Run in , 780 Frames, 

 = 0 [°]

d = 4,410 cm 
	Raumgruppe:
 eq Fd\o(¯;3)m 
	
a [Å]
17,1925(10)

	
	Z:
1
	
b [Å]
17,1925(10)

	
	Volumen [Å3]:
5081,8(5)
	
c [Å]
17,1925(10)

	Messtemperatur [K]:
163(2)
	Reflexe (Zelle):
2045
	
 [°]
90

	(Messung)[°]
2,05–28,24
	(Zelle)[°]:
3,351–27,886
	
 [°]
90

	Vollständigkeit [%]:
100
	Dichte [gcm-3]:
1,000
	
 [°]
90

	Datenreduktion
	Verfeinerung

	 [cm-1]:
0,101
	Daten/ Restraints/ Parameter
308/
2/
40

	Abs-Korrektur:
empirisch
	Goodness-of-fit:
1,074

	Rmerge (vor/nach):
0,029/0,023
	Gewichtung:
0,0554
/
2,2093

	Transmission:
0,94/1,00
	R1 /wR2 (beob.):
0,0362
/
0,0889

	Reflexe:
5236
	R1 /wR2 (alle):
0,0394
/
0,0931

	Unabhängige:
343
	Flackparameter:


	Rint:
0,0240
	emin/max [eÅ-3] :
-0,116
/
0,257

	Details zur Zucht, Datenreduktion und Verfeinerung finden sich in Kapitel 6.


