Table- Assignment and symmetry of harmonic C-H stretching modes for trimethyl-ammonium

















and tetramethyl-ammonium cations and hydroxide, fluoride and chloride/cm-1.











B3LYP/6-31+G(d,p)














(CH3)3NH+


Mode
     HO(H-CH2)3NH

Diff.

     F(H-CH2)3NH

Diff.
       Cl(H-CH2)3NH

Diff.

E
3087

Y-H-C
E
2837
-250

E
2906
-181
E
2983
-104

E
3087

Y-H-C
E
2837
-250

E
2906
-181
E
2983
-104

A1
3092

Y-H-C
  A1
2884
-208

A1
2947
-145
A1
3006
-86

A2 
3188

CH2
E
3102
-87

E
3110
-79
E
3126
-63

E
3190

CH2
E
3102
-88

E
3110
-80
E
3126
-64

E
3190

CH2
A1
3110
-80

A1
3118
-72
A1
3134
-56

E
3192

CH2
A2
3152
-40

A2
3156
-36
A2
3167
-25

E
3192

CH2
E
3158
-35

E
3161
-31
E
3171
-21

A1
3192

CH2
E
3158
-35

E
3160
-32
E
3171
-21

(CH3)4N+



HO(H-CH2)3NCH3

Diff.

F(H-CH2)3NCH3

Diff.
   Cl(H-CH2)3NCH3

Diff.

T2
3084

Y-C-H
E
2827
-257

E
2891
-193
E
2980
-104

T2
3084

Y-C-H
E
2827
-257

E
2891
-193
E
2980
-104

T2
3084

Y-C-H
A1
2882
-203

A
2941
-143
A
3005
-80

A1
3092

CH3
A1
3069
-23

A
3069
-23
A
3076
-16

T1
3185

CH2
E
3096
-89

E
3103
-82
E
3121
-64

T1
3185

CH2
E
3096
-89

E
3103
-82
E
3121
-64

T1
3185

CH2
A1
3107
-78

A
3115
-71
A
3131
-54

E
3186

CH2
A2
3146
-40

A
3150
-36
A
3162
-24

E
3186

CH2
E
3151
-35

E
3155
-31
E
3165
-21

T2
3190

CH2
E
3151
-39

E
3155
-35
E
3165
-25

T2
3190

CH3
E
3162
-28

E
3163
-27
E
3172
-18

T2
3190

CH3
E
3162
-28

E
3163
-27
E
3172
-18
















MP2/6-31+G(d,p)














(CH3)3NH+



     HO(H-CH2)3NH

Diff.

     F(H-CH2)3NH

Diff.
       Cl(H-CH2)3NH

Diff.

E
3159

Y-H-C
E
2965
-194

E
3018
-141
E
3090
-69

E
3159

Y-H-C
E
2965
-194

E
3018
-141
E
3090
-69

A1
3161

Y-H-C
A1
2997
-164

A1
3046
-115
A1
3102
-59

E
3282

CH2
E
3193
-89

E
3204
-78
E
3227
-55

E
3282

CH2
E
3193
-89

E
3204
-78
E
3227
-55

A1
3283

CH2
A1
3200
-83

A1
3212
-71
A1
3234
-49

A2
3283

CH2
A2
3249
-34

A2
3254
-29
A2
3263
-20

E
3286

CH2
E
3253
-33

E
3258
-28
E
3267
-19

E
3286

CH2
E
3253
-33

E
3258
-28
E
3267
-19

(CH3)4N+



HO(H-CH2)3NCH3

Diff.

F(H-CH2)3NCH3

Diff.
  Cl(H-CH2)3NCH3

Diff.

T2
3186

Y-C-H
E
2952
-234

E
2999
-187
E
3078
-108

T2
3186

Y-C-H
E
2952
-234

E
2999
-187
E
3078
-108

T2
3186

Y-C-H
A1
2990
-212

A
3034
-167
A
3093
-109

A1
3201

CH3
A1
3137
-160

A
3139
-106
A
3141
-82

T1
3297

CH2
E
3181
-116

E
3191
-106
E
3215
-82

T1
3297

CH2
E
3181
-116

E
3191
-96
E
3215
-73

T1
3297

CH2
A1
3191
-122

A
3201
-71
A
3224
-62

T2
3313

CH2
A2
3238
-80

A
3242
-72
A
3251
-64

T2
3313

CH2
E
3242
-76

E
3246
-72
E
3255
-64

T2
3313

CH2
E
3242
-71

E
3246
-67
E
3255
-59

E
3318

CH3
E
3254
-64

E
3255
-63
E
3259
-59

E
3318

CH3
E
3254
-64

E
3255
-63
E
3259
-59

