1.1.1 Methan mit Wasser 49
Tabelle 9‑13: Daten zur Strukturbestimmung von 49.

	Name:

Methanhydrat
	

	Formel:
(CH4)8 (H2O)46
	

	Code:
xdablt2a
	

	Kristall:
oligokristallin
	

	Ø[mm]:
max. 0,3
	

	Zuchttemperatur [K]:
271
	

	Messung
	Zelldaten

	1 Run in , 740 Frames, 

 = 0 [°]

d = 5,121 cm 
	Raumgruppe:
eq Pm\o(¯;3)n
	
a [Å]
11,877(3)

	
	Z:
1
	
b [Å]
11,877(3)

	
	Volumen [Å3]:
1675,6(8)
	
c [Å]
11,877(3)

	Messtemperatur [K]:
123(2)
	Reflexe (Zelle):
1038
	
 [°]
90

	(Messung)[°]
3,84–28,23
	(Zelle)[°]:
3,43–26,41
	
 [°]
90

	Vollständigkeit [%]:
99
	Dichte [gcm-3]:
0,948
	
 [°]
90

	Datenreduktion
	Verfeinerung

	 [cm-1]:
0,099
	Daten/ Restraints/ Parameter
268/
0/
30

	Abs-Korrektur:
empirisch
	Goodness-of-fit:
1,094

	Rmerge (vor/nach):
0,09/0,05
	Gewichtung:
0,0367
/
0,1641

	Transmission:
0,885
	R1 /wR2 (beob.):
0,0379
/
0,0759

	Reflexe:
5581
	R1 /wR2 (alle):
0,0682
/
0,0887

	Unabhängige:
399
	

	Rint:
0,0743
	emin/max [eÅ-3] :
-0,148
/
0,214

	Eine detaillierte Beschreibung der Zucht und Verfeinerung findet sich in Kapitel 6.


