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Liste de 21 Calculateurs importants de
spectroscopie vibrationnelle Formules

Calculateurs importants de spectroscopie
vibrationnelle @

1) Constante d'anharmonicité donnée Deuxiéme fréquence harmonique @

. . ‘
1 V0->3 Ouvrir la calculatrice (9
Xe _ — . 1 —
4 3- Vvib

1 0.50Hz
217949 = — - (1 — [ ——
& 0217949 4( (3-1.3Hz>)
A

2) Constante d'anharmonicité donnée Fréquence fondamentale (9

Ouvrir la calculatrice @'

Vo — Vo->1
e = 2-v
AN

130Hz — 0.7Hz
2-130Hz

@ 0.497308 =

3) Constante d'anharmonicité donnée Premiére fréquence harmonique @

1 V. Ouvrir la calculatrice (&'
Xo= —-[1— 0->2
3 2- Vvib
1 0.75Hz
2371179 ==—-(1— | ——
& 3 ( (2-1.3Hz)>
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4) Constante de potentiel anharmonique @

aG _ 35/m— 20m™

2+ 5

5) Constante de rotation liée a I'équilibre K9

@5 5. (o (v 1))

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

6) Constante de rotation pour I'état vibratoire @

1
B B+ (o (v+3))

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

7) Degré de liberté total pour les molécules linéaires (9

F1:3-Z

5105:3-35
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Ouvrir la calculatrice @'

Ouvrir la calculatrice @'

Ouvrir la calculatrice '

Ouvrir la calculatrice %
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8) Degré de liberté total pour les molécules non linéaires @

Fn=3.7 Ouvrir la calculatrice (&

9) Degré de liberté vibrationnel pour les molécules linéaires @

vibd; = (3 . Z) -5 Ouvrir la calculatrice (&'

B i00=3-35-5
10) Degré de liberté vibrationnel pour les molécules non linéaires @

Vibdnl = (3 . z) —6 Ouvrir la calculatrice @'

Bov=33-35-6
11) Deuxiéme fréquence harmonique @
V0.>3 = (3 . Vvib) . (1 —4. Xe) Ouvrir la calculatrice (&
B 0.156Hz = (3 1.3Hz) - (1 — 4 0.24)
12) Fréquence fondamentale des transitions vibratoires @
Vo->1 = Vyib - (1 —92. Xe) Ouvrir la calculatrice (&

B 0.676Hz = 1.3Hz - (1 —2-0.24)
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13) Fréquence vibratoire donnée Deuxiéme fréquence harmonique @

V0->3 Ouvrir la calculatrice (¢
Bv= 22 (1 (4-x)
0.50H
3 0.006667Hz = TZ (11— (4-0.24))

14) Fréquence vibratoire donnée Fréquence fondamentale @
_ Vo->1 Ouvrir la calculatrice (¢
. Vyib —

1—2- %

0.7Hz

1.346154Hz = — 2
@ 13461548 1-2-024

15) Fréquence vibratoire donnée Premiére fréquence harmonique @

Vo->2 Ouvrir la calculatrice (¢

Vvib: 2 '(1_3'Xe)

0.75H
B} 0.105Hz = TZ - (1-3-0.24)

16) Nombre quantique vibrationnel utilisant la constante de rotation ['_‘J

Ouvrir la calculatrice (&'
Bv_Be ]_ uvrir la calculatrice
iV — | ————
Og

2

a2_ 35/m —20m"\ 1
N 6 2
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17) Nombre quantique vibrationnel utilisant la fréquence vibratoire @

E.¢ 1 Ouvrir la calculatrice @'
2

v= (T
( [hP] - v,
@ 1.2E°35 = (L) 1
[hP] - 1.3Hz 2

18) Nombre quantique vibrationnel utilisant le nombre d'onde vibratoire

Evf , 1 Ouvrir la calculatrice '
By vV — 0| — =
2

19) Nombre quantique vibratoire maximal @
(D’ 1 Ouvrir la calculatrice (%'
x Vmax — -~ 5 N
2 Xe- 2

() 1583333 — 15/m L
' ~\2:0.24-15/m 2
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20) Nombre vibratoire maximal en utilisant la constante d'anharmonicité

9\ 2 Ouvrir la calculatrice (&
(@)

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

21) Premiére fréquence harmonique @
o . - L‘l
Vs = (2 . Vvib) . (1 - 3. Xe) Ouvrir la calculatrice

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

. Be Equilibre constant de rotation (Par métre)
« B, Vibration constante de rotation (1 par métre)
« E, Energie vibratoire (Joule)

o Fl Degré de liberté linéaire
o Fn Degré de liberté non linéaire
¢ V Nombre quantique vibrationnel

e Vg Frequence des vibrations (Hertz)

* Vg.>1 La fréquence fondamentale (Hertz)

e Vg.>2 Premiére fréquence harmonique (Hertz)
* Vg.>3 Deuxieme fréquence harmonique (Hertz)
* Vmax Nombre vibratoire maximum

* Vyib Fréquence vibratoire (Hertz)

« Vvibd| Degré vibratoire linéaire

« vibd,,| Degré vibratoire non linéaire

* Xg Constante d'anharmonicité

e Z Nombre d'atomes

e 0Og Constante de potentiel anharmonique

e W' Numéro d'onde vibratoire (1 par metre)
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Constantes, Fonctions, Mesures utilisées

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

e La mesure: Energie in Joule (J)
Energie Conversion d'unité @

e La mesure: Fréquence in Hertz (Hz)
Fréquence Conversion d'unité @

e La mesure: Numéro de vague in 1 par metre (1/m)
Numéro de vague Conversion d'unité @

e La mesure: Densité atomique linéaire in Par métre (m™)
Densité atomique linéaire Conversion d'unité @
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Vérifier d'autres listes de formules
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