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Список 21
Важные калькуляторы колебательной

спектроскопии Формулы

1) Ангармоническая потенциальная постоянная Формула 
Формула

αe =
Bv - Be

v + 1
2

Пример с Единицы

6 =
351/m - 20m⁻¹

2 + 1
2

2) Вращательная постоянная для вибрационного состояния Формула 
Формула

Bv = Be + ( αe ⋅ ( v +
1
2
) )

Пример с Единицы

351/m = 20m⁻¹ + ( 6 ⋅ ( 2 +
1
2
) )

3) Колебательная степень свободы для линейных молекул Формула 
Формула

vibdl = ( 3 ⋅ z ) - 5

Пример

100 = ( 3 ⋅ 35 ) - 5

4) Колебательная степень свободы для нелинейных молекул Формула 
Формула

vibdnl = ( 3 ⋅ z ) - 6

Пример

99 = ( 3 ⋅ 35 ) - 6

5) Колебательное квантовое число с использованием вибрационного волнового числа
Формула 

Формула

v = (
Evf
[hP]

⋅ ω') -
1
2

Пример с Единицы

2.3E+36 = (
100 J

6.6E-34
⋅ 151/m ) -

1
2
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6) Колебательное квантовое число с использованием вибрационной частоты Формула

Формула

v = (
Evf

[hP] ⋅ vvib
) -

1
2

Пример с Единицы

1.2E+35 = (
100 J

6.6E-34 ⋅ 1.3Hz
) -

1
2

7) Колебательное квантовое число с использованием постоянной вращения Формула 
Формула

v = (
Bv - Be

αe
) -

1
2

Пример с Единицы

2 = (
351/m - 20m⁻¹

6
) -

1
2

8) Константа ангармонизма при заданной основной частоте Формула 
Формула

xe =
v0 - v0->1

2 ⋅ v0

Пример с Единицы

0.4973 =
130Hz - 0.7Hz

2 ⋅ 130Hz

9) Константа ангармонизма с учетом частоты второго обертона Формула 
Формула

xe =
1
4
⋅ (1 - (

v0->3

3 ⋅ vvib
))

Пример с Единицы

0.2179 =
1
4 ⋅ (1 - (

0.50Hz

3 ⋅ 1.3Hz
))

10) Константа ангармонизма с учетом частоты первого обертона Формула 
Формула

xe =
1
3
⋅ (1 - (

v0->2

2 ⋅ vvib
))

Пример с Единицы

0.2372 =
1
3 ⋅ (1 - (

0.75Hz

2 ⋅ 1.3Hz
))

11) Максимальное вибрационное квантовое число Формула 
Формула

vmax = (
ω'

2 ⋅ xe ⋅ ω'
) -

1
2

Пример с Единицы

1.5833 = (
151/m

2 ⋅ 0.24 ⋅ 151/m
) -

1
2

12) Максимальное вибрационное число с использованием константы ангармонизма
Формула 

Формула

vmax =
( ω' )

2

4 ⋅ ω' ⋅ Evf ⋅ xe

Пример с Единицы

0.1562 =
( 151/m )

2

4 ⋅ 151/m ⋅ 100 J ⋅ 0.24
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13) Основная частота вибрационных переходов Формула 
Формула

v0->1 = vvib ⋅ ( 1 - 2 ⋅ xe )

Пример с Единицы

0.676Hz = 1.3Hz ⋅ ( 1 - 2 ⋅ 0.24 )

14) Полная степень свободы для линейных молекул Формула 
Формула

Fl = 3 ⋅ z

Пример

105 = 3 ⋅ 35

15) Полная степень свободы для нелинейных молекул Формула 
Формула

Fn = 3 ⋅ z

Пример

105 = 3 ⋅ 35

16) Постоянная вращения, связанная с равновесием Формула 
Формула

Be = Bv - ( αe ⋅ ( v +
1
2 ) )

Пример с Единицы

20m⁻¹ = 351/m - ( 6 ⋅ ( 2 +
1
2 ) )

17) Частота вибрации при заданной основной частоте Формула 
Формула

vvib =
v0->1

1 - 2 ⋅ xe

Пример с Единицы

1.3462Hz =
0.7Hz

1 - 2 ⋅ 0.24

18) Частота вибрации с учетом частоты второго обертона Формула 
Формула

vvib =
v0->3
3 ⋅ ( 1 - ( 4 ⋅ xe ) )

Пример с Единицы

0.0067Hz =
0.50Hz

3
⋅ ( 1 - ( 4 ⋅ 0.24 ) )

19) Частота вибрации с учетом частоты первого обертона Формула 
Формула

vvib =
v0->2

2
⋅ ( 1 - 3 ⋅ xe )

Пример с Единицы

0.105Hz =
0.75Hz

2 ⋅ ( 1 - 3 ⋅ 0.24 )

20) Частота второго обертона Формула 
Формула

v0->3 = (3 ⋅ vvib ) ⋅ ( 1 - 4 ⋅ xe )

Пример с Единицы

0.156Hz = ( 3 ⋅ 1.3Hz ) ⋅ ( 1 - 4 ⋅ 0.24 )
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Оценить формулу 
21) Частота первого обертона Формула 

Формула

v0->2 = (2 ⋅ vvib ) ⋅ ( 1 - 3 ⋅ xe )

Пример с Единицы

0.728Hz = ( 2 ⋅ 1.3Hz ) ⋅ ( 1 - 3 ⋅ 0.24 )
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Переменные, используемые в
списке Важные калькуляторы
колебательной спектроскопии

Формулы выше

Be Вращательное постоянное равновесие (за

метр)

Bv Вращательная постоянная вибрация (1 на
метр)

Evf Вибрационная энергия (Джоуль)

Fl Линейная степень свободы

Fn Степень свободы Нелинейная

v Колебательное квантовое число

v0 Частота вибрации (Герц)

v0->1 Основная частота (Герц)

v0->2 Частота первого обертона (Герц)

v0->3 Частота второго обертона (Герц)

vmax Максимальное вибрационное число

vvib Частота вибрации (Герц)

vibdl Линейная степень вибрации

vibdnl Степень вибрации Нелинейная

xe Константа ангармонизма

z Количество атомов

αe Ангармоническая потенциальная

постоянная

ω' Колебательное волновое число (1 на метр)

Константы, функции и измерения,
используемые в списке Важные

калькуляторы колебательной
спектроскопии Формулы выше

константа(ы): [hP], 6.626070040E-34
Постоянная Планка
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 
Измерение: Линейная атомная плотность in
за метр (m⁻¹)
Линейная атомная плотность
Преобразование единиц измерения 
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