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3573 орган. веществОрганические вещества. (Общ. 
приклад. спектроскопии) MS,
IR,13CNMR, Raman,1HNMR, ESR

The Goblentz Society Spectral Data Collections
http://www.coblentz.org/links/spectral-data-collections

SDBS - Database for Organic Compounds
http://riodb01.ibase.aist.go.jp/sdbs/cgi-bin/cre_index.cgi?lang=end

Mineral Spectroscopy Server
http://minerals.gps.caltech.edu/FILES/Index.html

576 минералов
1022 Неор. веществ

Спектры минеральных и
неорганических материалов. 
(Япония)

RASMIN
http://riodb.ibase.aist.go.jp/rasmin/E_index.htm

542Спектры минералов и
химические вещества. (Франция)

Minerals and Chemicals
http://wwwobs.univ-bpclermont.fr/sfmc/ramandb2/index.html

>100 Спектры минералов. (Италия)University of Parma mineral data base
http://www.fis.unipr.it/phevix/ramandb.php

>60 
Form for send spectra

Спектры минералов, 
синтетических веществ, стекол. 
(Франция)

Handbook of Minerals Raman Spectra
http://www.ens-lyon.fr/LST/Raman/index.php

56 Спектры синт. и натуральных
пигментов (Англия) Черные, 
синие, зеленые, оранжевые, 
красные, белые, желтые.

UCL pigment library
http://www.chem.ucl.ac.uk/resources/raman/

>3,055 
Bob Downs, Director
rdowns@u.arizona.edu

Объединенная база (США, 
Франция, Бразилия, Канада, 
Россия) Raman, IR, X-ray, 

RUFF
http://rruff.info/all/

Кол.спектровОписаниеНазвание базы
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http://www.cryst.ehu.es/

Bilbao Crystallographic Server
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LiTaO3 
R3C (161), координаты в гексагональных осях

Ta 0,    0,      0
Li 0,    0,      0.279
O 0.5, 0.34, 0.69
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Atom Coordinates Wyckoff position
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Li 0,    0,      0.279 6a
O 0.5, 0.34, 0.69 18b
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точечная группа
число операций
в каждом классе

активные в КР

активные в ИК

вращательные
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Правила отбора:
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E,yE,x
A1, z

Raman tensors

Γmeh=5A1+5A2+10EΓac=A1+EΓir=5A1+10EΓraman=5A1+10E

Modes classification

3A1+6E+3A218b0.5, 0.34, 
0.69

O

A1+2E+A26a0,0,0.279Li

A1+2E+A26a0,0,0Ta

G-point phonon modesWyckoff positionCoordinates 
(hexagonal 
axes)

Atom 
R3C
161

Моды, ожидаемые в спектре КР 4A1+9E
Моды, ожидаемые в спектре гипер КР 4A1+9E+5A2
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Journal Citation Reports
http://admin-apps.webofknowledge.com/JCR/JCR
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Как прославиться хорошими делами
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Спасибо за внимание!


