Energien:

Joule Hartree (a.u.) |eV cm’” kJ/mol kcal/mol
1 Joule sind 1 2,2937 10" 6,2415 10 5,0352 10% Na/1000
1 Hartree sind 4,3597 10 1 27,2112 219475 2626 627.51
1 eV sind 1,602 107"° 0,03675 1 8065,5 96.485 23.06
1 cm™ sind 1,986 10 4,5553 10°® 1,2398 10* 1 1.196 102 2.858 103
1 kd/mol sind 1/Na 3.809 10* 0.0104 83.593 1 0.239
1 kcal/mol sind 1.5936 103 0.0434 349.75 419 1
x nm sind x'*1239.8 eV
Dipolmomente:
Cm ao e (a.u.) D
1 C m sind 1 1,179475 10%° 2,99793 10%°
1 ao e sind 8,47835 10° 1 2,5417463126
1 D sind 3,33564 10° 0,393430294 1
Langen: Konstanten:
1 m=1,889726 10" ao c =2,99792458 10® m/s
Aze b k = 1,38066 102 J/K
ar= —5— =529177210" m
m,e h =6,62608 10°* Js
Ladungen: h(quer)= 1,05457 103 Js

1C =6,241508 10 e
1e=1,602177 10™ C

Massen:

1 amu = 1 g/mol = 1,66054 10% kg
1 kg = 6,02214 10%® amu

Na = 6,02214 10% 1/mol
me = 9,10939 10" kg

C
€ = 8,85419 102
Jm

2




