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Список 15 Уровни вибрационной энергии
Формулы

Уровни вибрационной энергии 

1) Вибрационная энергия с использованием вибрационного
волнового числа 

fx

ex

2) Вибрационная энергия с использованием энергии диссоциации 

fx

ex

3) Колебательная энергия 

fx

ex

Ewn = (v +
1

2
) ⋅ ω'

37.5J = (2 +
1

2
) ⋅ 15/m

EDE =
De

vmax

1.818182J =
10J

5.5

Et = (v +
1

2
) ⋅ ([hP] ⋅ vvib)

2.2E^-33J = (2 +
1

2
) ⋅ ([hP] ⋅ 1.3Hz)
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4) Колебательная энергия с использованием константы
ангармоничности 

fx

ex

5) Колебательное волновое число при заданной колебательной
энергии 

fx

ex

6) Константа ангармонизма при заданной энергии диссоциации 

fx

ex

Exe =
(ω')2

4 ⋅ xe ⋅ ω' ⋅ vmax

2.840909J =
(15/m)

2

4 ⋅ 0.24 ⋅ 15/m ⋅ 5.5

ω've =
Evf

v + 1
2

40 =
100J

2 + 1
2

xe =
(ω')2

4 ⋅ De ⋅ ω'

0.375 =
(15/m)

2

4 ⋅ 10J ⋅ 15/m
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7) Максимальное вибрационное квантовое число при заданной
энергии диссоциации 

fx

ex

8) Частота вибрации с учетом энергии вибрации 

fx

ex

9) Энергия вибрационных переходов 

fx

ex

vm =
De

Evf

0.1 =
10J

100J

vve =
Evf

v + 1
2

⋅ [hP]

2.7E^-32Hz =
100J

2 + 1
2

⋅ [hP]

Et = ((v +
1

2
) − xe ⋅ ((v +

1

2
)

2

)) ⋅ ([hP] ⋅ vvib)

8.6E^-34J = ((2 +
1

2
) − 0.24 ⋅ ((2 +

1

2
)

2

)) ⋅ ([hP] ⋅ 1.3Hz)
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10) Энергия диссоциации нулевой точки 

fx

ex

11) Энергия диссоциации потенциала 

fx

ex

12) Энергия диссоциации потенциала с использованием энергии
нулевой точки 

fx

ex

13) Энергия диссоциации, заданная колебательным волновым
числом 

fx

ex

D0 = De − E0

6J = 10J − 4J

Dae = Evf ⋅ vmax

550J = 100J ⋅ 5.5

De = D0 + E0

9J = 5J + 4J

De =
ω'2

4 ⋅ xe ⋅ ω'

15.625J =
(15/m)2

4 ⋅ 0.24 ⋅ 15/m
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14) Энергия нулевой точки 

fx

ex

15) Энергия нулевой точки дана энергия диссоциации 

fx

ex

E0 = (
1

2
⋅ ω') − (

1

4
⋅ xe ⋅ ω')

6.6J = ( 1

2
⋅ 15/m) − ( 1

4
⋅ 0.24 ⋅ 15/m)

E0 = De − D0

5J = 10J − 5J
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Используемые переменные

D0 Энергия диссоциации нулевой точки (Джоуль)

Dae Фактическая энергия диссоциации потенциальной (Джоуль)

De Энергия диссоциации потенциала (Джоуль)

E0 Энергия нулевой точки (Джоуль)

EDE Вибрационная энергия, заданная DE (Джоуль)

Et Вибрационная энергия в переходе (Джоуль)

Evf Вибрационная энергия (Джоуль)

Ewn Колебательная энергия с заданным волновым числом (Джоуль)

Exe Вибрационная энергия при постоянной xe (Джоуль)

v Колебательное квантовое число

vm Максимальное вибрационное число

vmax Максимальное вибрационное число

vve Частота вибрации, заданная VE (Герц)

vvib Частота вибрации (Герц)

xe Константа ангармонизма

ω' Колебательное волновое число (1 на метр)

ω've Колебательное волновое число, заданное VE
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Константы, функции, используемые
измерения

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

Измерение: Энергия in Джоуль (J)
Энергия Преобразование единиц измерения 

Измерение: Частота in Герц (Hz)
Частота Преобразование единиц измерения 

Измерение: Волновое число in 1 на метр (1/m)
Волновое число Преобразование единиц измерения 
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