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Rekenmachine openen 

Rekenmachine openen 

Rekenmachine openen 

Lijst van 21 Belangrijke rekenmachines van
trillingsspectroscopie Formules

Belangrijke rekenmachines van
trillingsspectroscopie 

1) Anharmoniciteit Constante gegeven Fundamentele frequentie 

fx

ex

2) Anharmoniciteitsconstante gegeven Eerste boventoonfrequentie 

fx

ex

3) Anharmoniciteitsconstante gegeven tweede boventoonfrequentie 

fx

ex

xe =
v0 − v0->1

2 ⋅ v0

0.497308 =
130Hz − 0.7Hz

2 ⋅ 130Hz

xe =
1

3
⋅ (1 − (

v0->2

2 ⋅ vvib
))

0.237179 =
1

3
⋅ (1 − ( 0.75Hz

2 ⋅ 1.3Hz
))

xe =
1

4
⋅ (1 − ( v0->3

3 ⋅ vvib
))

0.217949 =
1

4
⋅ (1 − ( 0.50Hz

3 ⋅ 1.3Hz
))
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Rekenmachine openen 

Rekenmachine openen 

Rekenmachine openen 

Rekenmachine openen 

4) Anharmonische potentiële constante 

fx

ex

5) Eerste boventoonfrequentie 

fx

ex

6) Fundamentele frequentie van trillingsovergangen 

fx

ex

7) Maximaal trillingsgetal met gebruik van anharmoniciteitsconstante 

fx

ex

αe =
Bv − Be

v + 1
2

6 =
35/m − 20m⁻¹

2 + 1
2

v0->2 = (2 ⋅ vvib) ⋅ (1 − 3 ⋅ xe)

0.728Hz = (2 ⋅ 1.3Hz) ⋅ (1 − 3 ⋅ 0.24)

v0->1 = vvib ⋅ (1 − 2 ⋅ xe)

0.676Hz = 1.3Hz ⋅ (1 − 2 ⋅ 0.24)

vmax =
(ω')

2

4 ⋅ ω' ⋅ Evf ⋅ xe

0.15625 =
(15/m)2

4 ⋅ 15/m ⋅ 100J ⋅ 0.24
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Rekenmachine openen 

Rekenmachine openen 

Rekenmachine openen 

Rekenmachine openen 

8) Maximaal trillingskwantumgetal 

fx

ex

9) Rotatieconstante gerelateerd aan evenwicht 

fx

ex

10) Rotatieconstante voor trillingstoestand 

fx

ex

11) Totale vrijheidsgraad voor lineaire moleculen 

fx

ex

vmax = (
ω'

2 ⋅ xe ⋅ ω'
) −

1

2

1.583333 = ( 15/m

2 ⋅ 0.24 ⋅ 15/m
) −

1

2

Be = Bv − (αe ⋅ (v +
1

2
))

20m⁻¹ = 35/m − (6 ⋅ (2 +
1

2
))

Bv = Be + (αe ⋅ (v +
1

2
))

35/m = 20m⁻¹ + (6 ⋅ (2 +
1

2
))

Fl = 3 ⋅ z

105 = 3 ⋅ 35
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Rekenmachine openen 

Rekenmachine openen 

Rekenmachine openen 

Rekenmachine openen 

12) Totale vrijheidsgraad voor niet-lineaire moleculen 

fx

ex

13) Trillingsfrequentie gegeven Eerste boventoonfrequentie 

fx

ex

14) Trillingsfrequentie gegeven Fundamentele frequentie 

fx

ex

15) Trillingsfrequentie gegeven Tweede boventoonfrequentie 

fx

ex

Fn = 3 ⋅ z

105 = 3 ⋅ 35

vvib =
v0->2

2
⋅ (1 − 3 ⋅ xe)

0.105Hz =
0.75Hz

2
⋅ (1 − 3 ⋅ 0.24)

vvib =
v0->1

1 − 2 ⋅ xe

1.346154Hz =
0.7Hz

1 − 2 ⋅ 0.24

vvib =
v0->3

3
⋅ (1 − (4 ⋅ xe))

0.006667Hz =
0.50Hz

3
⋅ (1 − (4 ⋅ 0.24))
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Rekenmachine openen 

Rekenmachine openen 

Rekenmachine openen 

Rekenmachine openen 

16) Tweede boventoonfrequentie 

fx

ex

17) Vibrationeel kwantumgetal met behulp van rotatieconstante 

fx

ex

18) Vibrationeel kwantumgetal met behulp van trillingsfrequentie 

fx

ex

19) Vibrationeel kwantumgetal met behulp van trillingsgolfgetal 

fx

ex

v0->3 = (3 ⋅ vvib) ⋅ (1 − 4 ⋅ xe)

0.156Hz = (3 ⋅ 1.3Hz) ⋅ (1 − 4 ⋅ 0.24)

v = ( Bv − Be

αe

) −
1

2

2 = (
35/m − 20m⁻¹

6
) −

1

2

v = ( Evf

[hP] ⋅ vvib
) −

1

2

1.2E^35 = ( 100J

[hP] ⋅ 1.3Hz
) −

1

2

v = ( Evf

[hP]
⋅ ω') −

1

2

2.3E^36 = ( 100J

[hP]
⋅ 15/m) −

1

2
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Rekenmachine openen 

Rekenmachine openen 

20) Vibrationele vrijheidsgraad voor lineaire moleculen 

fx

ex

21) Vibrationele vrijheidsgraad voor niet-lineaire moleculen 

fx

ex

vibdl = (3 ⋅ z) − 5

100 = (3 ⋅ 35) − 5

vibdnl = (3 ⋅ z) − 6

99 = (3 ⋅ 35) − 6
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Variabelen gebruikt

Be Rotatie constant evenwicht (Per meter)

Bv Rotatieconstante vib (1 per meter)

Evf Vibrerende energie (Joule)

Fl Vrijheidsgraad Lineair

Fn Vrijheidsgraad Niet-lineair

v Trillend kwantumnummer

v0 Trillingsfrequentie (Hertz)

v0->1 Grondfrequentie (Hertz)

v0->2 Eerste boventoonfrequentie (Hertz)

v0->3 Tweede boventoonfrequentie (Hertz)

vmax Max trillingsgetal

vvib Trillingsfrequentie (Hertz)

vibdl Trillingsgraad lineair

vibdnl Trillingsgraad niet-lineair

xe Anharmoniciteitsconstante

z Aantal atomen

αe Anharmonische potentiaalconstante

ω' Trillingsgolfgetal (1 per meter)

https://calculatoratoz.com/
https://calculatoratoz.com/
https://softusvista.com/
https://www.unitsconverters.com/


Important Calculators of Vibrational Spectroscopy Formulas... 10/11

© calculatoratoz.com. A softusvista inc. venture!

Constanten, functies, gebruikte metingen

Constante: [hP], 6.626070040E-34 Kilogram Meter² / Second
Planck constant

Meting: Energie in Joule (J)
Energie Eenheidsconversie 

Meting: Frequentie in Hertz (Hz)
Frequentie Eenheidsconversie 

Meting: Golfnummer in 1 per meter (1/m)
Golfnummer Eenheidsconversie 

Meting: Lineaire atoomdichtheid in Per meter (m⁻¹)
Lineaire atoomdichtheid Eenheidsconversie 
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