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Lista de 21 Calculadoras Importantes de
Espectroscopia Vibracional Férmulas

Calculadoras Importantes de Espectroscopia
Vibracional @&

1) Constante de anarmonicidade dada a frequéncia fundamental @
Vo — Vo->1 Abrir Calculadora (&
X = oo
2. Vo
130Hz — 0.7H
B0 0.497308 = z z
2-130Hz

2) Constante de anarmonicidade dada a primeira frequéncia harménica @

1 Vo->2 Abrir Calculadora (¢
Xe —_— — . 1 .
3 2- Vvib
1 0.75Hz
B 0.237179 = 3 (1 - (m»

3) Constante de anarmonicidade dada a segunda frequéncia harménica G‘

1 Vo->3 Abrir Calculadora (¢
Xe —_ — . N
4 3- Vvib
1 0.50Hz
217949 = — . [1 — | ———
& 4 ( (3-1.3Hz)>
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4) Constante Potencial Anarménica @

_ Abrir Calculadora (@
B, — B,

aG _ 35/m— 20m™

2+ 5

5) Constante rotacional para estado vibracional @

1 Abrir Calculadora (%'
@ 5+ (o (v+3))

B3 35/m = 20m + (6_ <2+%)>

6) Constante Rotacional Relacionada ao Equilibrio @

1 Abrir Calculadora (@
B~ (« (v+3))

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

7) Frequéncia do segundo sobretom @
i 2
Vo->3 — (3 . Vvib) . (]_ — 4. Xe) Abrir Calculadora (%

B 0.156Hz = (3-1.3Hz) - (1 — 4-0.24)
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8) Frequéncia Fundamental das Transi¢coes Vibracionais @

V0->1 = Vyib * (1 —9. Xe) Abrir Calculadora (&
- — Vv

B 0.676Hz = 1.3Hz - (1 -2-0.24)

9) Frequéncia Vibracional dada a Frequéncia de Segundo Tom @

Vyib = VOZ;)>3 (1= (4-xe))

Abrir Calculadora (@

0.50H
() 0.006667Hz = TZ (11— (4-0.24))
10) Frequéncia Vibracional dada a Frequéncia Fundamental @
_Vo>1 Abrir Calculadora (@

Bvw=-151

0.7Hz

1.346154Hz = — 2
@ 13461548 1-2-0.24

11) Frequéncia Vibracional dada a Primeira Frequéncia Harménica C‘:

Abrir Calculadora (@
. Vyib =

(1 —3-x)

B3 0.105Hz _0 7;’HZ (1—3-0.24)
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12) Grau de liberdade vibracional para moléculas lineares @

Vibdl — (3 . z) —5 Abrir Calculadora @'

B i00=3-35-5
13) Grau de liberdade vibracional para moléculas nao lineares @

Vibdnl = (3 . z) —6 Abrir Calculadora (@

Bov=3-35-6
14) Grau Total de Liberdade para Moléculas Lineares ['_‘1

Fl = 3 - 7 Abrir Calculadora @'

15) Grau total de liberdade para moléculas nao lineares @

FIl —= 3 -7 Abrir Calculadora (@

16) Numero Quantico Vibracional Maximo @

B (515
. eom

15 1
B 1583333 = /m _ =
2.024-15/m ) 2

2

: (A
o’ 1 Abrir Calculadora (9
’
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17) Namero Quantico Vibracional usando Constante Rotacional @

B, — B, 1 Abrir Calculadora (&
B - () 3
Q

2
aZ_ 35/111—2011171 1
B 6 2
18) Numero Quantico Vibracional usando Frequéncia Vibracional @

E £ ) 1 Abrir Calculadora (&
%

B~ (p s

@ 1.2E"35 = ooy y_ 1
[hP] - 1.3Hz 2
19) Numero quantico vibracional usando niumero de onda vibracional C‘:

. ()
Evf m’) 1 Abrir Calculadora (9

avz(mm' 2

100J 1
2.3E°36 = [ ——r - 1 =
@ 3E"36 ([hP] 5/m> 5

(&

2
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20) Numero Vibracional Maximo usando Constante de Anarmonicidade @

N Abrir Calculadora (¢
(@)

)4 V =
@ Vo 4.0 Byt Xe

1 2
B 0.15625 = (15/m)
4-15/m-100J - 0.24

21) Primeira Frequéncia Harménica @
i A
Vo->2 = (2 . Vvib) . (]_ —3. Xe) Abrir Calculadora (9

B 0.728Hz = (2 1.3Hz) - (1 — 3-0.24)
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Variaveis Usadas

. Be Equilibrio Constante Rotacional (Por Metro)
« B, vibragdo constante rotacional (1 por metro)
 E, s Energia Vibracional (Joule)

o FI Grau de Liberdade Linear

e Fn Grau de liberdade n3o linear

e V Numero Quéantico Vibracional

e Vg Frequéncia de Vibragéo (Hertz)

* Vg.>1 Frequéncia fundamental (Hertz)

* V(.>2 Primeira Frequéncia Harmoénica (Hertz)
* Vg.>3 Frequéncia do segundo harménico (Hertz)
* Vmax Numero Vibracional Maximo

* Vyib frequéncia vibracional (Hertz)

« Vvibd| Grau Vibracional Linear

« vibd,,| Grau Vibracional N&o Linear

* Xg Constante de Anarmonicidade

e Z Numero de atomos

e 0Og Constante de Potencial Anarménico

e W' Numero de onda vibracional (1 por metro)
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Constantes, Funcoes, Medidas usadas

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

e Medicao: Energia in Joule (J)
Energia Converséo de unidades @

e Medicao: Frequéncia in Hertz (Hz)
Frequéncia Converséo de unidades @

¢ Medicao: Numero da onda in 1 por metro (1/m)
Numero da onda Conversao de unidades @

e Medicdo: Densidade Atdmica Linear in Por Metro (m™")
Densidade Atémica Linear Converséo de unidades @
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Verifique outras listas de formulas
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