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Liste von 21 Wichtige Rechner der
Schwingungsspektroskopie Formeln

Wichtige Rechner der
Schwingungsspektroskopie

1) Anharmonische Potentialkonstante @

Bv _ Be Rechner 6ffnen (&'
Ue = 1
A% —+— 0l
a 6 N 35/m — 201’1171
2+ 5

2) Anharmonizitatskonstante bei gegebener erster Obertonfrequenz @

1 . Rechner 6ffnen (&'
X, = — - 1_ Vo->2
3 2- Vvib

1 0.75Hz
2371719 = — - |1 — | ——
0.237179 3 < (2-1.3Hz>)

3) Anharmonizitatskonstante bei gegebener Grundfrequenz ['_,1

Vo — Vo->1 Rechner 6ffnen (&
xe = YL Vo1
2 Vo
130Hz — 0.7Hz
A4 =
@ 0497308 2-130Hz
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4) Anharmonizitatskonstante bei gegebener zweiter Obertonfrequenz @

1

Xezz'<1

1

@ 0.217949 = —

1 0.50Hz
4 3-1.3Hz

B Vo0->3
3 - Vvib

5) Erste Obertonfrequenz @

Vo2 = (2 vyp) - (1 — 3 - %)

B 0.728Hz = (2

.1.3Hz) - (1 — 3-0.24)

6) Grundfrequenz von Schwingungsiibergdngen @

V0->1 = Vyib

(1 —2-x%)

B 0.676Hz = 1.3Hz - (1 -2-0.24)

7) Maximale Schwingungsquantenzahl @

VmaX: (2

a 1.583333 = (

o’ 1

Xe * @ 2
15/m 1

2.024-15/m ) 2
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8) Maximale Schwingungszahl unter Verwendung der
Anharmonizitatskonstante @

((D,)2 Rechner 6ffnen (&

15/m)>
B} 0.15625 = (15/m)
4-15/m-100J - 0.24

9) Rotationskonstante fur Schwingungszustand @

1 Rechner &ffnen (&'
B =B+ (o (v 3))

B 35/m = 20m + (6. <2+%)>

10) Rotationskonstante in Bezug auf das Gleichgewicht @

1 Rechner 6ffnen (&'
B~ (o (v+3))

B 20m =35/m - (6- (2 + %))

11) Schwingungsfreiheitsgrad fur lineare Molekiile @

vibd; = (3 . z) — 5 Rechner 6ffnen (&'
B 0=(3-35)-5
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12) Schwingungsfreiheitsgrad fiir nichtlineare Molekiile @
vibd, = (3 . z) — 0 Rechner 6ffnen (&'
Bov=33-35-6

13) Schwingungsfrequenz bei der zweiten Obertonfrequenz @

Vyib = V0:'))>3 (1= (4-xe))

Rechner 6ffnen (&'

0.50Hz

&) 0.006667Hz = (11— (4-0.24))

14) Schwingungsfrequenz bei gegebener Grundfrequenz @

Vo- _Vo>1 Rechner &ffnen (¢

B =775+

0.7Hz

1.34 L
@ 346154Hz 5 091

15) Schwingungsfrequenz gegebene erste Obertonfrequenz @

x 2
. Vyib = (]_ — 3. Xe) Rechner 6ffnen (9

B3 0.105Hz = 0'7;’HZ (1-3-0.24)
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16) Schwingungsquantenzahl mit Rotationskonstante @

Bv _ Be 1 Rechner 6ffnen (&'
B -(~) 3
o

2
aZ_ 35/111—2011171 1
B 6 2
17) Schwingungsquantenzahl mit Schwingungsfrequenz C‘;

E ¢ ) 1 Rechner 6ffnen (&'
v

B~ (p s

@ 1.2E"35 = _ 100 )1
[hP] - 1.3Hz 2
18) Schwingungsquantenzahl mit Schwingungswellenzahl @

( Evf ’) ]_ Rechner 6ffnen (&'
fx vV = 0 —

(&

2

19) Totaler Freiheitsgrad fiir lineare Molekiile @

Fl = 3 . 7 Rechner 6ffnen &'

@105=3-35
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20) Totaler Freiheitsgrad fiir nichtlineare Molekiile C‘:

Fn=3.7 Rechner 6ffnen &'

21) Zweite Obertonfrequenz @
. ‘
Vo->3 = (3 . Vvib) . (]_ — 4. Xe) Rechner 6ffnen ($

B 0.156Hz = (3 1.3Hz) - (1 — 4 0.24)
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Verwendete Variablen

. Be Rotationskonstantes Gleichgewicht (Pro Meter)
« B, Rotationskonstante Schwingung (7 pro Meter)
 E, s Schwingungsenergie (Joule)

e FI Freiheitsgrad linear
¢ Fn Nichtlinearer Freiheitsgrad
e V Schwingungsquantenzahl

e Vg Vibrationsfrequenz (Hertz)

* Vg.>1 Fundamentale Frequenz (Hertz)
* Vq.>2 Erste Obertonfrequenz (Hertz)
* Vg.>3 Zweite Obertonfrequenz (Hertz)
* Vmax Maximale Schwingungszahl

* Vyib Schwingungsfrequenz (Hertz)

« vibd, Schwingungsgrad linear

« vibd,| Schwingungsgrad nichtlinear
* Xg Anharmonizitatskonstante

e Z Anzahl der Atome

e 0Og Anharmonische Potentialkonstante

e W' Schwingungswellenzahl (1 pro Meter)
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Konstanten, Funktionen, verwendete
Messungen

e Konstante: [hP], 6.626070040E-34 Kilogram Meter? / Second
Planck constant

e Messung: Energie in Joule (J)
Energie Einheitenumrechnung C‘:

e Messung: Frequenz in Hertz (Hz)
Frequenz Einheitenumrechnung @

e Messung: Wellennummer in 1 pro Meter (1/m)
Wellennummer Einheitenumrechnung @

e Messung: Lineare Atomdichte in Pro Meter (m™")
Lineare Atomdichte Einheitenumrechnung C‘:
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