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Table 2  Infrared and Raman spectra of CH3CF3 in the gas phase

Infrared (cm-1)
Raman (cm-1)
symmetry
assignment

220-225 calc.



A2
6

366.00
m
364.10
w
dp
E
12

369.00
w
367.30
vw
dp
E
12 + 6 - 6

423.25
vw



A1
26

428.90
vvw



A1
6 + 12 - 12

434.70
vvw



A1
6 + 212 - 212

541.60
mw
540.70
w
dp
E
11

600.35
vw




(a)

600.75
vw




(a)

601.05
mw
601.10
w
p
A1
5 + 12 - 12

602.00
w




(a)

602.94
s
603.00
m
p
A1
5

603.75
vvw




(a)

604.75
mw
604.80
w
p

5 + 6 -6

605.60
mw




(a)

606.15
vw




(a)

606.60
vw



A1
5 + 26 -6

607.10
vw




(a)

607.90
vw




(a)

731.85
w
731.90
vw
p
A1
212

732.20
w



A1
312 - 12

732.55
vw



A1
412 - 212

732.85
vvw



A1
512 - 312

737.70
vw
737.30
vw
p
A1
12 + 6 - 6

743.50
vvw
743.10
vvw
p
A1
12 + 26 - 26

746.60
vw



E
10 - 6

753.40
vvw



E
6 + 11



804.20
vw
p
A1
4 13CH312CF3 ?



824.10
vw
p
A1
4 12CH313CF3 ?

829.80




A1
4 + 26 - 26  or  4 +212 - 212

830.50




A1
4 + 6 - 6  or  4 +12 - 12

831.18
mw
831.20
vvs
p
A1
4



833.80
w sh

A1
4 + 26 - 26  or  4 +212 - 212



837.30
mw
p
A1
4 + 6 - 6  or  4 +12 - 12

912.00
vvw



E
11 + 12

965.26
vs



E
26 + 11 (b)
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966.93
vs



E
10/5 + 12 (b)

972.74
vs



E
10/5 + 12 (b)

1033.50
vw



A1
5 + 26

1081.00
vvw



E
11

1100.00
vvw



E
12

1170.00
w



E
 + (10)/ + (5 + 12)

1186.00
w



E
 + (10)/ + (5 + 12)

1204.90
vw



A1
5

1224.37
vvs
1224.30
vw
dp
E
9

1233.00
vvs
1233.90
vw
dp
E
8 - 6

1278.00
w



A1
3 +212 - 212

1279.60
mw



A1
3 +12 - 12

1280.60
w



A1
3 +6 - 6

1281.21
s



A1
3

1330.00
vvw



A1
5 + 212  or  10 + 12

1406.80
m sh



A1
2 +12 - 12

1407.32
s



A1
2

1407.80
mw



A1
2 + 6 - 6

1440.54
ms



A1
4 + 5

1441.50
w



A1
4 + 5 + 6 - 6  or  4 + 5 + 12 - 12



1446.10
mw
dp
E
6 + 9



1457.50
m
dp
E
8

1556.90
vvw



A1
4 + 212

1660.30
vw



A1
4

1772.00
vvw



E
2 + 12

1796.00
m



E
4 + (26 + 11)

1798.80
m



E
4 + (10)/4 + (5 + 12)

1806.00
m



E
4 + (10)/4 + (5 + 12)

1930.00
mw



E
10 + (26 + 11)

1936.30
mw



E
10 + (10)/10 + (5 + 12)

1944.70
mw



E
10 + (10)/10 + (5 + 12)

2002.50
vw



A1
2 + 5+ 12- 12  or  2 + 5+ 6 - 6

2004.40
w



A1
2 + 5

2007.00
vw



A1
2 + 5+ 12 - 12  or  2 + 5+ 6 - 6

2057.00
w



E
4 + 9  or  10 + 211

2060.00
w



E
4 + 9  or  10 + 211

2105.50
w



A1
3 + 4+ 12 - 12  or  3 + 4+ 6 - 6

2106.90
w



A1
3 + 4+ 12 - 12  or  3 + 4+ 6 - 6
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2107.75
m



A1
3 + 4

2185.00
w



E
9 + 10 or 3 + 11+ 12 or 8 + 212 or 5 + 9+ 12

2194.00
w



E
9 + 10 or 3 + 11+ 12 or 8 + 212 or 5 + 9+ 12

2230.20
w sh



A1
2 + 4+ 12 - 12  or  2 + 4+ 6 - 6

2231.00
mw



A1
2 + 4

2231.75
w sh



A1
2 + 4 + 12 - 12  or  2 + 4+ 6 - 6

2242.20
vw



E
3 + (26 + 11)

2245.10
vw



E
3 + (10)/3 + (5 + 10)

2250.90
vw



E
3 + (10)/3 + (5 + 12)

2272.50
vw



A1
4 + 5 + 12 - 12  or  4 + 5 + 6 - 6

2273.60
vw



A1
4 + 5

2376.00
vw



E
2 + 10

2506.00
w



E
3 + 9

2557.00
vvw



A1
3

2678.20
vw



A1
2 + 3 + 12 - 12  or  2 + 4+ 6 - 6

2680.20
w



A1
2 + 3 + 12 - 12  or  2 + 4+ 6 - 6

2682.20
mw



A1
2 + 3

2715.10
w



A1
3 + 4 + 5

2794.10
vw



A1
8 + 10 + 12  or  3 + 10 + 11  or  5 + 9 + 10

2795.10
w



A1
8 + 10 + 12  or  3 + 10 + 11  or  5 + 9 + 10

2859.3
w



E
2 + 8

2894.00
vw



E
4 + 5 + 8  or  6 + 8 + 9

2973.25
m sh



A1
1 + 6 - 6  or  1 + 12 - 12

2974.99
m



A1
1

2975.25
w sh



A1
1 + 6 - 6  or  1 + 12 - 12

3033.42
m



E
7 + 6 - 6  or  7 + 12 - 12

3034.00
vs



E
7

(a) see text    ( 6 + 11, 10 and 5 + 12 paragraph )
(b) From Ref. 7

