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ATOMIC MOTIONS IN LIQUID AND SOLID CYCLOHEXANOL STUDIED 

BY INCOHERENT INELASTIC NEUTRON SCATTERING 

V . S . W a l d e r a n d L . A . V i n h a s 

A B S T R A C T 

T h e Irfiquency spactra of cyclohexanol In three crystall ine phases and in the l iquid state were determined by 
incohetont inelastic neutron scaueiinij . T h e measurements were performed using a Bery l l ium Fi l ler T ime-of -F l igh i 
Spscttotneter. Neut ron inelastic scattering spectra and frequency spectra f i l led to a sum of Gaussian functions show 
evidences for events around 36-44 , 62-79, 120-148, 216-250 and 384-509 c m " ' assigned as hindered rotation of 
molecules, lattice vibrations, h y d r o ^ n bond stretching, out -o fp lane and in-plane ring bending modes respectively. 

I - I N T R O D U C T I O N 

T h e r e is a targe i n t e res t in t h e s t u d y o f g l o b u l a r c o m p o u n d s ' ^ " because o f t h e i r pecu l i a r 
p h y s i c a l p r o p e r t i e s , a t t r i b u t e d t o t he a l m o s t sphe r i ca l s y m m e t r y o f t he i r m o l e c u l e s . T h e g l o b u l a r 
c o m p o u n d s s h o w h i g h t r i p le p o i n t , sma l l e n t r o p y o f m e l t i n g a n d a phase t r a n s i t i o n , in so l i d s ta te , w i t h 
large e n t r o p y c h a n g e . T h i s phase t r a n s i t i o n o c c u r s f r o m a l o w s y m m e t r y c r y s t a l l i n e phase , s tab le at l o w 
t e m p e r a t u r e s , t o a c r y s t a l l i n e phase w i t h h i g h s y m m e t r y , s tab le at t e m p e r a t u r e s b e t w e e n t he t r a n s i t i o n 
p o i n t a n d t h e m e l t i n g p o i n t T h e h i g h s y m m e t r y phase is ca l l ed p las t i c c r y s t a l o r r o t a t i o n a l phase d u e t o 
d i s p l a y a c e r t a i n d e g r n e o f p l a s t i c i t y a n d a n u n h i n d e r e d r o t a t i o n o f m o l e c u l e s a r o u n d t h e i r la t t i ce 
p o s i t i o n s . 

I n p a r t i c u l a r , c y c l o h e x a n o l has b e e n c lass i f i ed as a g l o b u l a r c o m p o u n d ' " ^ " d u e t o its sma l l 
e n t r o p y o f f u s i o n (1 .37 c a l / K . m o l ) ' ' ^ ' a n d t o s h o w a p las t i c c r y s t a l phase nea r b e l o w t h e m e l t i n g p o i n t 
I t f r e e z e s at 298 .5 K i n t o a f .c .c . s t r u c t u r e w i t h a l a t t i ce spac ing 8 .83 A " I n v e s t i g a t i o n s b y 
d i e l e t r i c " " a n d u l t r a s o n i c " " m e t h o d s i nd i ca te t h e e x i s t e n c e o f t h r e e phases in so l i d s ta te , o n e p las t i c 
a n d t w o n o n - p l a s t i c , o c c u r i n g phase t r a n s i t i o n s at 264 .7 a n d 244 .2 K . T h e s o l i d phases o f c y c l o h e x a n o l 
w e r e n a m e d h e r e a c c o r d i n g t o G r e e n a n d S c h e i e " ^ ' c o n v e n t i o n : c r y s t a l l (p las t ic p h a s e ) ; c r y s t a l I I 
( n o n - p l a s t i c ) w i t h t r a n s i t i o n I I I at 2 4 4 . 2 K a n d c r y s t a l I I I ( n o n - p l a s t i c ) w i t h t r a n s i t i o n l l l - l a t 264 .7 K . 
T h e s e phase t r a n s i t i o n s possesse h i g ^ e n t r o p y o f t r a n s f o r m a t i o n , a r o u n d 7 , 5 c a l / K . m o l ' ' ^ ' . T h e p r e s e n c e , 
o f O H i n t h e m o l e c u l e causes a m o l e c u l a r a s y m m e t r y a n d assoc ia t i ons o f m o l e c u l e s t h r o u g h h y d r o g e n 
b o n d s , r e s p o n s a b l e f o r t h e h i g h v i s c o s i t y o f l i q u i d c y c l o h e x a n o l . 

T h e s t u d y o f c y c l o h e x a n o l b e c o n w s m o r e i n t e r e s t i n g because o f t h e d u a l i t y o f d y n a m i c a l 
tehavior o f th is g l o b u l a r c o m p o u n d : f r e e d o n f o r r o t a t i o n s , at least in t h e p las t i c c r y s t a l phase , a n d 
r e s t r i c t i o n s o f m o u v e m e n t s d u e t o the h y d r o c | c n b o n d s . 

T h e m o l e c u l a r d y n a m i c s o f c y c l o h e x a n o l has b e e n s t u d i e d b y R a m a n " ^* a n d i n f r a r e d ' ^ * 
s p e c t r o s c o p y , in t he f r e q u e n c y r e g i o n f r o m .300 t o 3 0 0 0 c m " ' , b e i n g t he l o w e r ass igned f r e q u e n c i e s 

Aprovet l for publication in August 1979. 
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a t t r i b u t e d t o r i ng v i b r a t i o n s . It is w e l l k n o w tha t ine last ic n e u t r o n sca t t e r i ng is a p o w e r f u l t e c h n i q u e t o 
i nves t i ga te t h e l o w - f r e q u e n c y a t o m i c m o t i o n s o f h y d r o g e n a t e d m o l e c u l e s in c o n d e n s e d states. I n these 
cases, t h e n e u t r o n sca t t e r i ng is essen t i a l l y i n c o h e r e n t a n d d u e t o h y d r o g e n a t o m s , s ince t h e i n c o h e r e n t 
sca t t e r i ng c ross s e c t i o n o f H a t o m is a b o u t 20 t imes tha t f o r C a n d 0 . 

I n o r d e r to i nves t i ga te t h e d y n a m i c a l b e h a v i o r o f c y c l o h e x a n o l in d i f f e r e n t phases, d e t e r m i n i n g 
the c h a r a c t e r i s t i c a t o m i c m o t i o n s in t h e l o w - f r e q u e n c y r e g i o n , b e l o w 6 0 0 c m " ' , n e u t r o n ine las t ic 
sca t te r i ng spec t ra w e r e m e a s u r e d in t h e t e m p e r a t u r e i n t e r v a l 100-300 K . 

I I - R E L A T I O W S B E T W E E l ^ i C O R R E L A T I O N F U N C T I O N , D I F F E R E N T I A L S C A T T E R I N G C R O S S 
S E C T I O N A N D G E N E R A L I Z E D F R E Q U E N C Y S P E C T R U M 

A s y s t e m of pa r t i c l es a n d its e v o l u t i o n in t i m e c a n be d e s c r i b e d b y t h e V a n H o v e space- t ime 
c o r r e l a t i o n f u n c t i o n ' ^ ^ ' , G ( r , t ) . T h i s f u n c t i o n desc r i bes t h e c o r r e l a t i o n b e t w e e n t h e p r e s e n c e o f a 
par t i c le in p o s i t i o n r ' - i - r at t i m e t ' + 1 a n d t he p r e s e n c e o f a pa r t i c l e in p o s i t i o n r' a t t i m e t ' , a v e r a g e d 
o v e r r'. T h e f u n c t i o n G ( r , t ) is d e f i n e d b y the e q u a t i o n 

G l ? , t ) = - < 2 / dî- 5 ( r -̂  ?, (0) - ?') 6 ( f ' - ? . ( t ) ) > 

I n f o r m a t i o n s a b o u t changes in t h e s y s t e m o f pa r t i c les are c o n t a i n e d in t h e se l f - co r re la t i o r , 
f u n c t i o n G j ( T , t ) a n d i n t h e d i s t i n c t ( pa r t i c l es ) c o r r e l a t i o n f u n c t i o n G j ( t , t ) , c o r r e s p o n d i n g t o t e r m s 
I = j a n d 17*=] in t h e s u m r e s p e c t i v e l y . I n t he s t u d y o f cha rac te r i s t i c m o u v e m e n t s o f m o l e c u l e s o n l y 
the s e l f - c o r r e l a t i o n f u n c t i o n is u s e d . 

I n t he s t u d y o f m o l e c u l a r d y n a m i c s b y s l o w n e u t r o n sca t t e r i ng t e c h n i q u e , e n e r g y a n d m o m e n t u m 
t rans fe rs in t he c o l l i s i o n p rocess are d e t e r m i n e d e x p e r i m e n t a l l y . T h e e n e r g y a n d m o m e n t u m t r ans fe r s 
in t he s c a t e r r i n g p rocess are 

E , - E o = I w hiti - U) = ! ' Q 

H e r e E | a n d E o are t h e s c a t t e r e d a n d i n c i d e n t e n e r g y o f n e u t r o n a n d Í<| a n d t h e r e s p e c t i v e 
w a v e v e c t o r s . 

T h u s , it is c o n v e n i e n t t o c h a n g e f r o m space ( r , t ) t o ( Q , w ) . T h e i n c o h e r e n t sca t te r i ng l aw 
S . ^ ^ ( Q , w ) is o b t a i n e d b y F o u r i e r t r a n s f o r m o v e r r a n d t o f G j ( r , t ) " " " 

N 
^ i n c = J- f d t e " ° ^ - G , (?, t ) 

T h e d i f f e r e n t i a l i n c o h e r e n t sca t t e r i ng c ross s e c t i o n is r e l a t e d t o t he s c a t t e r i n g l a w t h r o u g h 
o q u a t i o n ' ^ " ^ ' 

d'c^r k . 

w e r e b.^,^, is the ( n c o h « r o r i t sca t te r i ng l e n g t h o f n u c l e i o f t h e sco t f e r i ng s y s t e m . 



T h e gene ra l i z f i d f r e q u e n c y s p e c t r u m f ( w ) f o r l i qu ids c a n t w o b t a i n e d as a n e x t e n s i o n o f t h e 
f r e q u e n c y s p e c t r u m f o r s o l i d s " T h e f r e q u e n c y s p e c t r u m is c a l c u l a t e d f r o m t h e sca t te r i ng 
l aw I f u o u g h t he e x a c t r e l a t i o n 

m hw . ^. 
f ( w ) — serih ( ) w * l i m S ( Q , w ) 

w h e r e M is t h e mass o f s ca t t e r i ng a t o m , K is t h e B o l t z m a n n ' s c o n s t a n t , T is t h e a b s o l u t e t e m p e r a t u r e 

3™' S . ^ ( Q , w l is t he s y s m m e t r i c a l s ca t t e r i ng l aw g i v e n b y 

S.nc <Q'«') ^ « P ' ^ ' Sine 

I n t h e case o f i s o t r o p i c s y s t e m s , it is m o r e c o n v e n i e n t t o w o r k w i t h a n a d m e n s i o n a l f r e q u e n c y 
s p e c t r u m * ^ ' ^ ' ' ° ' , o b t a i n e d d e f i n i n g n e w va r i ab les a a n d /3 a n d r e d e f i n i n g t he sca t t e r i ng l a w ; 

h Q ^ h w K T _ > 
a = /3 == — S ( a , ^ ) = — S i „ , ( Q , w ) 

2 M K T K T f, inc ' 

T h e r e s u l t a n t f r e q u e n c y s p e c t r u m is g i v e n b y 

ntn = 2 i 3 s e n ~ l i m 
2 a-*0 a 

T h e l im i t f o r Q 0 o r a - * 0 c a n b e s u b s t i t u t e d b y a g e n e r a l i z e d D e b y e - W a l l e r f a c t o r ' 

T h u s , us ing a b o v e re la t i ons , g e n e r a l i z e d f r e q u e n c y s p e c t r u m c a n be o b t a i n e d f r o m d i f f e r e n t i a l 
sca t te r ing c ross s e c t i o n , d e t e r m i n e d e x p e r i m e n t a l l y b y s l o w n e u t r o n s c a t t e r i n g m e a s u r e m e n t s . 

m - E X P E R I M E N T A L 

T h e m e a s u r e m e n t s o f s c a t t e r e d n e u t r o n d i s t r i b u t i o n s w e r e c a r r i e d o u t us ing a c o n v e n t i o n a l c o l d 
n e u t r o n t i m e - o f - f l i g h t s p e c t r o m e t e r " ' at I E A - R 1 resea rch r e a c t o r . 

A p o l y c r y s t a l l i n e b e r y l l i u m f i l t e r , c o o l e d in l i q u i d n i t r o g e n , t r a n s m i t s a c o l d n e u t r o n s p e c t r u m 
w i t h an ave rage e n e r g y o f 3.5 m e V a n d a f u l l w i d t h at h a l f - h e i g h t o f 2 . 0 m e V . N e u t r o n s s c a t t e r e d b y t h e 
samp le at a c e r t a i n so l i d ang le a re p u l s e d b y a c u r v e d sl i t s l o w - n e u t r o n c h o p p e r o p e r a t e d u s u a l l y at 
13000 r p m a n d a re d e t e c t e d b y a b a n k o f e i gh t ' ' H e d e t e c t o r s a f t e r a f l i g h t p a t h o f 3 . 1 5 m . T h e 
t i m e - o f - f l i g h t a n a l y s i s o f s c a t t e r e d n e u t r o n s a n d t h e d a t a r e c o r d are p e r f o r m e d b y a m u l t i c h a n n e l 
ana l yse r . 

C y c l o h e x a n o l o f " p r o a n a l y s i " q u a l i t y , p u r c h a s e d f r o m J . T . B a k e r C o , w i t h p u r i t y h i g h e r t h a n 

8 S % w e r e u s e d . T h e s a m p l e , sea led in an a l u m i n i u m h o l d e r w h i l e in l i q u i d s ta te , has a t i c k n e s s o f 

0 ,02 c m e n s u r i n g a 9 0 % t r a n s m i s s i o n t o a v o i d m u l t i p l e sca t te r i ng . T h e samp le h o l d e r w a s m o u n t e d i n a 

c r y o s t a t w i t h a c o l d f i n g e r a n d a hea t s y s t e m p e r m i t i n g m e a s u r e m e n t s at t e m p e r a t u r e s i n t h e r a n g e 

100-300 K , c o n t r o l l e d w i t h i n 2 K . A l l m e a s u r e m e n t s h a v e b e e n p e r f o r m e d in t r a n s m i s s i o n g e o m e t r y w i t h 

the samp le p lane f o r m i n g a n ang le o f 4 5 " w i t h the i n c o m i n g b e a m . 



I V - R E S U L T S Ä N D D I S C U S S I O N 

T h e e n e r g y d i s t r i b u t i o n s o f s c a t t e r e d n e u t r o n s in c y c l o h e x a n o l w e r e m e a s u r e d at t h e sca t te r i ng 

ang le 50° f o r t h e s a m p l e at t h e f o l l o w i n g t e m p e r a t u r e s : 300 K ( l i q u i d s t a t e ) , 287 K ( c r y s t a l I ) , 2 5 3 K 

( c r y s t a l I I I ) , 183 K , 143 K a n d 100 K ( c r y s t a l I I ) . 

A f t e r s u b t r a c t i o n o f b a c k g r o u n d a n d samp le h o l d e r sca t te r i ng , s p e c t r » w e r e c o r r e c t e d f o r 

c h o p p e r t r a n s m i s s i o n , d e t e c t o r e f f i c i e n c y a n d air a b s o r p t i o n a n d sca t te r i ng . 

C o r r e c t e d t i m e - o f - f l i c ^ t spec t r a f o r s ix m e a s u r e d t e m p e r a t u r e s a re s h o w n in F i g u r e s 1, 2 a n d 3. 

I n al l spec t r a f i v e peaks are o b s e r v e d , p lus t h e peak r e f f e r i n g t o t h e quas i -e las t ic sca t te r i ng . 

T h e c o r r e c t e d s p e c t r u m c o r r e s p o n d s t o d ^ a / d í 2 d t , w h i c h is t r a n s f o r m e d in d ^ a / d i l d w b y t h e 
r e l a t i o n 

d ' a ! " « ' a ' " " ' 
£ - 3 / 2 

d í í d w d í 2 d t 

T h e g e n e r a l i z e d f r e q u e n c y spec t ra f o r c y c l o h e x a n o l w e r e ca l cu l a ted f r o m d ^ o / d S l d w us ing t h e 

f o r m a l i s m d e s c r i b e d in p a r t I I . F i g u r e s 4 and 5 s h o w a s p e c t r u m f o r each c y c l o h e x a n o l phase . 

I n o r d e r t o a l l o w a m o s t p rec ise d e t e r m i n a t i o n o f c h a r a c t e r i s t f r e q u e n c i e s , f r e q u e n c y spec t ra 

h a v e b e e n f i t t e d t o a s u m o f G a u s s i a n f u n c t i o n s " ' ^ ' , us ing t h e least -squares f i t m e t h o d . A G a u s s i a n 

f u n c t i o n w a s assoc ia ted a n each peak , t h u s each s p e c t r u m is d e s c r i b e d as a s u m o f f i ve G a u s s i a n 

f u n c t i o n s 

5 1 i - ß o i 

nß) = I A , e x p [•-•- ( f I 

1 = 1 ' 2 Aj3j ' 

W h e r e A . , ß^, a n d A<3. a re G a u s s i a n f u n c t i o n p a r a m e t e r s : h e i g h t , p e a k p o s i t i o n a n d h a l f w i d t h 

r e s p e c t i v e l y . F i t t e d c u r v e s t o g e t h e r w i t h e x p e r i m e n t a l resu l ts are s h o w n in F i g u r e s 4 a n d 5. D e t e r m i n e d 

f r e q u e n c i e s a re l i s ted in T a b l e I . 

F o r each peak , sh i f t s i n f r e q u e n c y are o b s e r v e d f o r d i f f e r e n t phases. T h e s e sh i f t s a re p r i n c i p a l l y 

d u e t o changes in i n t e r m o l e c u l a r a n d i n t r a m o l e c u l a r f o r c e s at t h e phase t r a n s i t i o n s , a n d p a r t i a l l y 

a t t r i b u t e d t o t h e e f f e c t o f t e m p e r a t u r e v a r i a t i o n . 

T h e peak at 40 c m " ' , o b s e r v e d in all phases, is a t t r i b u t e d t o h i n d e r e d r o t a t i o n s o r m o l e c u l a r 

r e o r e n t a t i o n . T h i s peak is be t t e r d e f i n e d in t he c r y s t a l p las t i c p h a s e ( c r y s t a l I ) . 

T h e peak o b s e r v e d in t h e r e g i o n 70 c m " ' c o r r e s p o n d s t o v i b r a t i o n m o d e s o f c r y s t a l l i n e la t t i ce . 

S i m i l a r resu l t s h e v e b e e n o b t a i n e d f o r c y c l o h e x a n e ' ^ ' us ing s l o w n e u t r o n s c a t t e r i n g t e c h n i q u e . A s 

t e m p e r a t u r e decreases , th i s peak b e c o m e s b e t t e r d e f i n e d in t h e n e u t r o n s c a t t e r e d s p e c t r a , spec ia l l y f o r 

the n o r v p l a s t i c c r y s t a l l i n e phases ; o n t he o t h e r h a n d t h e dec rease in i n t e n s i t y o f th i s p e a k s is caused b y 

the r e d u c t i o n o f t h e r m a l e n e r g y o f t he c r y s t a l . T h e p r e s e n c e o f th i s peak in t h e s p e c t r u m o b t a i n e d f r o m 

l i qu i d s ta te i n d i c a t e s t h e e x i s t e n c e o f r e g i o n w i t h c r y s t a l l i n e s t r u c t u r e in l i q u i d . T h e o r i g e n o f t h o s e 

reg ions c a n b e a t t r i b u t e d t o t he assoc ia t i on o f m o l e c u l e s t h r o u g h h y d r o g e n b o n d s . D i e l e c t r i c 

m e a s u r e m e n t s " " " h a v e s h o w n tha t m o l e c u l e s in c y c l o h e x i i n o l a rc assoc ia ted in d i m e r s , at least i n t h e 

p last ic c n / s t a l phase . 

A s it has Iseen suggf is ted fo r o l h e r g l obu la r c o m p o u n d s , t he puaks at 4 0 a n d 70 a r t " c o u l d 

p o r m i t a n o t h e r a s s i g n m e n t : v i b r a t i o n a l and l i b ra t i ona l m w J e s o f m o l e c u l e s assoc ia ted in d i m e r s . 
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n 

T h e p e a k o b s e r v e d in t h e r e g i o n 1 2 0 - 1 5 0 c m " ' is o r i g i n a t e d f r o m t h e s t r e c h i n g o f h y d r o g e n 
b o n d s , H . . . 0 , b e t w e e n t w o m o l e c u l e s " " . T h e f r e q u e n c y increases w i t h t he dec rease o f t e m p e r a t u r e , 
i n d i c a t i n g t h a t t h e h e i g h t o f b a r r i e r f o r h y d r o g e n b o n d s t r e t c h i n g va r i es i n v e r s e l y w i t h t e m p e r a t u r e . 

T h e p e a k o b s e r v e d at f r e q u e n c i e s in t h e range 216 -250 c m ~ ' m u s t b e a t t r i b u t e d t o r i n g b e n d i n g 
m o d e s w i t h 1-0 t r a n s i t i o n d i p o l e m o m e n t ' " ' ' ^ c h a r a c t e r i s t i c o f o u t - o f - p l a n e a t o m i c m o t i o n s . T h e s e 
r ing v i b r a t i o n s a re r e p r e s e n t e d s c h e m a t i c a l l y i n F i g u r e 6 " ^ ' ' . 

4- -f 

F i g u r e 6 - S c h e m a t i c V i e w o f t he R i n g B e n d i n g M o d e s W h e r e t h e S i g n s + a n d — I n d i c a t e 
t h e D i r e c t i o n o f A t o m s M o u v e m e n t s P e r p e n d i c u l a r y t o t h e M e a n P lane o f M o l e c u l e . 

A p e a k i n th i s f r e q u e n c y r e g i o n c o u l d b e ass igned as s t r e t c h i n g o f h y d r o g e n b o n d ; h o w e v e r d u e 
t o t h e h i g h i n t e n s i t y o b s e r v e d f o r t h i s peak i n s c a t t e r e d n e u t r o n spec t ra a n d in f r e q u e n c y s p e c t r a , it 
m u s t c o r r e s p o n d t o m o u v e m e n t e n v o l v i n g large n u m b e r o f h y d r o g e n a t o m s , as a r i ng v i b r a t i o n , a n d n o t 
t o m o u v e m e n t o f o n e h y d r o g e n in t h e b o n d . 

I n t h e f r e q u e n c y r a n g e 3 8 0 - 5 0 0 c m " ' , in al l spec t r a a b r o a d e d p e a k w a s o b s e r v e d . I t nu j s t b e 
a t t r i b u t e d t o r i n g b e n d i n g m o d e s " i n c l u d i n g i n p l a n e a n d o u t - o f - p l a n e m o d e s . T h e s e v i b r a t i o n s a r e 
s c h e m a t i c a l l y r e p r e s e n t e d in F i g u r e ? " ^ ' . 

F i g u r e 7 S c h e m a t i c V i e w o f t h e R i n g B e n d i n g M o d e s 

I n i n f r a r e d m e a s u r e m e n t s r e p o r t e d b y C u m m i n s a n d P a g e ' ' " , f o u r p e a k s w e r e o b s e r v e d i n t h i s 
f r e q u e n c y r e g i o n . I n t he spec t ra o b t a i n e d f r o m n e u t r o n sca t te r i ng t e c h n i q u e , o n l y a b r o a d e d p e a k w a s 
o b s e r v e d . T h i s b a n d p r o b a b l y r e p r e s e n t s t h e u r i r o s o l v e d f o u r peaks , c o r r e s p o n d i n g t o d i f f e r e n t r i n g 
v i b r a t i o n m o d e s . T h e r e s o l u t i o n o f t h e n e u t r o n s p o c J r o m e t e t , w h i c h va r ies w i t h E , is p o o r i n th is 
r e g i o n o f e n e r g y arid innuMic ion t t o r o s o l v n t h e f o u r poaks . 
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R E S U i \ f i O 

Determinou-se por meio do espalhamento incoerente inelástico de nêutrons os espectros de frequência do 

dclohexanol em tres fases cristalinas e no estado l iquido. As medidas foram realizadas utilizando-se o dispositivo 

experimental F i l t ro de Berflio Espectrómetro de T e m p o tte V ô o . Os espectrómetros da nêutrons espalhados e os 

ffipectros de frequência ajustados por uma soma da funções gaussianas apresentam cinco acidentes nos intervalos de 

frequência 36-44, 62-79, 120-148, 216-250 e 384-509 c m " ' . Esses picos foram atribuídos respectivamente a rotações 

«estritas da molécula, vibrações da rede cristalina, estiramento de pontes de hidrogênio, modos vibracionais do anel 

cHrbõnico no plano ou fora do plano médio das moléculas. 
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