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Calculadoras importantes de espectroscopia
vibratoria ¢

1) Constante de anarménica dada la frecuencia del primer sobretono K

1 V(->2 Calculadora abierta (&
id{xe=—-(1— -
. ’ 3 ( ( 2- Vvib ))
1 0.75Hz
SRR 3 ( (2-1.3Hz>)

2) Constante de anarménica dada la frecuencia fundamental C‘:

Calculadora abierta (&'

Vo — Vo->1
e = 2-v
AN

130Hz — 0.7Hz
2-130Hz

@ 0.497308 =
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3) Constante de anarmonicidad dada la frecuencia del segundo sobretono

Ky

Bx = L 1 (Yo=3
¢ 4 3+ Vyib
1 0.50Hz
@0.217949 =7 (1 - (m»

4) Constante de potencial anarménico @

— B,

By
ae— v+ 1
2

@ 6 _ 35/m — 20m™

2+ 3

5) Constante de rotacion relacionada con el equilibrio @

@55 (o v+ 1))

B 20m =35/m - (6- (2 + %))
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6) Constante rotacional para el estado vibracional C‘:

1 Calculadora abierta (%'
B =B+ (o (v+3))

1
B 35/m = 20m + <6 : (2 - 5))
7) Frecuencia de segundo sobretono @
V.53 = (3 . Vvib) . (1 — 4. Xe) Calculadora abierta (%
B 0.156Hz = (3 1.3Hz) - (1 — 4-0.24)
8) Frecuencia fundamental de las transiciones vibratorias @
Vo-s1 = Vyib * (1 —9. Xe) Calculadora abierta (%
B 0.676Hz = 1.3Hz - (1 -2-0.24)

9) Frecuencia vibratoria dada Frecuencia de segundo sobretono @

V0->3 Calculadora abierta (%
Vvib: 3 (1= (4-xe))
0.50H
(B 0.006667Hz = TZ (11— (4-0.24))
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10) Frecuencia vibratoria dada la frecuencia fundamental @

_ Vo>1 Calculadora abierta (%'
. Vyib =

1—2- %

0.7Hz

11) Frecuencia vibratoria dada Primera frecuencia armoénica @

Vo->2 Calculadora abierta (%'
.Vvib: 9 '(1_3'Xe)

0.75H
B3 0.105Hz = TZ (1-3-0.24)
12) Grado de libertad vibracional para moléculas lineales @

vibd; = (3 . Z) —5 Calculadora abierta (%'

B 0=(3-35)-5
13) Grado de libertad vibracional para moléculas no lineales @

vibd, = (3 . Z) —6 Calculadora abierta (%'

Bo9=(3-35)-6

14) Grado total de libertad para moléculas lineales @

Fl = 3 N/ Calculadora abierta (&'
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15) Grado total de libertad para moléculas no lineales @

Fn=3-z Calculadora abierta (&

16) Numero cuantico vibracional usando la constante de rotacion @

. Bv _ Be ]_ Calculadora abierta (&'
qv=—| — =
Ol 2

@2_ 35/m —20m '\ 1
N 6 2

17) Namero cuantico vibratorio maximo @

B~ (51
. e.O\)

15/m 1
@ 1.583333 = i
2.0.24-15/m 2

18) Numero cuantico vibratorio usando frecuencia vibratoria @

100J 1
12E°35 = —— | - =
= ( [hP] - 1.3Hz> 2

: N
wa 1 Calculadora abierta (&
)2

Calculadora abierta (&'

N
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19) Numero cuantico vibratorio utilizando el numero de onda vibracional

Ky

1 Calculadora abierta (&'
f ’
0) — —
2

E,
@V:<mm'
. 100J 1
B 23836 = <W : 15/m> )

20) Numero vibracional maximo usando la constante de anarménica &

12 Calculadora abierta (&
()

() 0.15625 — (15/m)”
' ~ 4-15/m-100J - 0.24

21) Primera frecuencia armoénica K
_ ierta (&
Vooso = (2 . Vvib) . (1 - 3. Xe) Calculadora abierta

B 0.728Hz = (2- 1.3Hz) - (1 - 3-0.24)
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Variables utilizadas

. Be Equilibrio constante de rotacion (Por metro)
« B, Vibracion constante rotacional (1 por metro)
 E, s Energia vibratoria (Joule)

¢ FIl Grado de libertad lineal
e Fn Grado de libertad no lineal
e V NuUmero cuantico vibratorio

* Vq Frecuencia de vibracion (hercios)

* Vg.>1 Frecuencia fundamental (hercios)

* V(.>2 Primera frecuencia armonica (hercios)

* V(.>3 Frecuencia de segundo sobretono (hercios)
* Vmax Numero vibratorio maximo

* Vyib Frecuencia vibratoria (hercios)

« Vvibd| Grado vibracional lineal

« vibd,,| Grado vibratorio no lineal

* Xg Constante de anarmonicidad

e Z Numero de atomos

e 0Og Constante de potencial anarmonico

e W' Numero de onda vibracional (1 por metro)
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Constantes, funciones, medidas utilizadas

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

e Medicién: Energia in Joule (J)
Energia Conversion de unidades @

e Medicién: Frecuencia in hercios (Hz)
Frecuencia Conversion de unidades @

¢ Medicién: Namero de onda in 1 por metro (1/m)
Numero de onda Conversién de unidades @

¢ Medicién: Densidad Atémica Lineal in Por metro (m™")
Densidad Atémica Lineal Conversion de unidades @
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Consulte otras listas de formulas
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