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Liste von 9
Wichtig EPR-Spektroskopie Formeln

1) Angewandtes Magnetfeld unter Verwendung eines externen Feldes Formel 
Formel

Beff = B ⋅ ( 1 - σ )

Beispiel mit Einheiten

7E-34A/m = 7E-34A/m ⋅ ( 1 - 0.002 )

2) Anzahl der generierten Zeilen Formel 
Formel

Nlines = (2 ⋅ Nnuclei ⋅ I ) + 1

Beispiel

113 = ( 2 ⋅ 14 ⋅ 4 ) + 1

3) Anzahl der Teilchen im oberen Zustand unter Verwendung der Boltzmann-Verteilung Formel

Formel

Nupper = Nlower ⋅ 𝑒
gj ⋅ μ ⋅ B

[Molar-g]

Beispiel mit Einheiten

2 = 2 ⋅ 𝑒
1.5 ⋅ 0.0001 A*m² ⋅ 7E-34 A/m

8.3145J/K*mol

4) Elektronenparamagnetische Resonanzfrequenz Formel 
Formel

νepr =
gj ⋅ μ ⋅ B

[hP]

Beispiel mit Einheiten

0.0002Hz =
1.5 ⋅ 0.0001A*m² ⋅ 7E-34A/m

6.6E-34

5) Energie des negativen Spinzustands Formel 
Formel

E-1/2 = - (
1
2 ⋅ ( gj ⋅ μ ⋅ B ) )

Beispiel mit Einheiten

-5.3E-381/m = - (
1
2 ⋅ ( 1.5 ⋅ 0.0001A*m² ⋅ 7E-34A/m ) )

6) Energiedifferenz zwischen zwei Spinzuständen Formel 
Formel

ΔE+1/2-1/2 = ( gj ⋅ μ ⋅ B )

Beispiel mit Einheiten

1.1E-371/m = ( 1.5 ⋅ 0.0001A*m² ⋅ 7E-34A/m )
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7) Externe magnetische Feldstärke Formel 
Formel

B = (√sqno ⋅ ( sqno + 1) ) ⋅ (
[hP]

2 ⋅ 3.14 )

Beispiel mit Einheiten

6.8E-34A/m = (√6 ⋅ ( 6 + 1 ) ) ⋅ (
6.6E-34
2 ⋅ 3.14 )

8) Für Spin-Hälfte generierte Linien Formel 
Formel

NI=1/2 = 1 + Nnuclei

Beispiel

15 = 1 + 14

9) Lande-g-Faktor in der paramagnetischen Elektronenresonanz Formel 
Formel

gj = 1.5 -
( lno. ⋅ ( lno. + 1) ) - ( sqno ⋅ ( sqno + 1) )

2 ⋅ J ⋅ ( J + 1 )

Beispiel

1.6071 = 1.5 -
( 5 ⋅ ( 5 + 1 ) ) - ( 6 ⋅ ( 6 + 1 ) )

2 ⋅ 7 ⋅ ( 7 + 1 )
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In der Liste von EPR-Spektroskopie
Formeln oben verwendete Variablen

B Externe magnetische Feldstärke (Ampere pro

Meter)

Beff Von außen angelegtes Magnetfeld (Ampere
pro Meter)

E-1/2 Energie des negativen Spinzustands (1 pro

Meter)

gj Lande-g-Faktor

I Spin-Wert

J Gesamtdrehimpuls Quantum Nr

lno. Orbitale Quantenzahl

NI=1/2 Für die Spin-Hälfte generierte Linien

Nlines Anzahl der generierten Zeilen

Nlower Teilchen im unteren Zustand

Nnuclei Anzahl der äquivalenten Kerne

Nupper Obere Zustandspartikel

sqno Spinquantenzahl

ΔE+1/2-1/2 Energieunterschied zwischen
Spinzuständen (1 pro Meter)

μ Bohr Magneton (Ampere Quadratmeter)

νepr Paramagnetische

Elektronenresonanzfrequenz (Hertz)

σ Lokale Felder

Konstanten, Funktionen,
Messungen, die in der Liste von

EPR-Spektroskopie Formeln oben
verwendet werden

Konstante(n): [Molar-g], 8.3145
Molare Gaskonstante
Konstante(n): e,
2.71828182845904523536028747135266249
Napier-Konstante
Konstante(n): [hP], 6.626070040E-34
Planck-Konstante
Funktionen: sqrt, sqrt(Number)
Eine Quadratwurzelfunktion ist eine Funktion, die
eine nicht negative Zahl als Eingabe verwendet
und die Quadratwurzel der gegebenen
Eingabezahl zurückgibt.
Messung: Frequenz in Hertz (Hz)
Frequenz Einheitenumrechnung 
Messung: Magnetische Feldstärke in Ampere
pro Meter (A/m)
Magnetische Feldstärke Einheitenumrechnung 
Messung: Wellennummer in 1 pro Meter (1/m)
Wellennummer Einheitenumrechnung 
Messung: Magnetisches Moment in Ampere
Quadratmeter (A*m²)
Magnetisches Moment Einheitenumrechnung 
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