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# 1. acenaphthylene 4y F DIEHIET— K (cm™) # 2. fluoranthene 43 - DIREE— K (em™)
This This This This
Obs.? calc. DFT? Obs?  calc. DFT? Obs.?  calc. Obs®  calc.
a; 3100 3062 3147 b, 3114 3057 3128 aq 3055 3057 b, 3050 3056
3086 3057 3108 3041 3056 3107 3038 3057 3038 3056
3076 3056 3093 3022 3055 3092 3057 3056
3062 3055 3084 3012 3054 3084 3055 3055
1605 1614 1617 1622 1625 1626 3054 3054
1584 1569 1601 1476 1515 1486 1611 1603 1644 1658
1491 1512 1513 1451 1471 1461 1590 1594 1620 1608
1425 1420 1429 1386 1429 1395 1573 1556 1568 1516
1406 1382 1420 1304 1322 1308 1529 1494 1486 1475
1356 1346 1357 1223 1244 1217 1459 1414 1474 1443
1248 1294 1244 1202 1210 1199 1454 1403 1439 1373
1176 1182 1177 1149 1165 1153 1422 1360 1368 1310
1080 1161 1083 1091 1117 1084 1410 1321 1184 1238
1031 1070 1034 1005 1048 1012 1271 1304 1159 1199
1010 990 1000 864 850 853 1136 1188 1089 1166
804 781 794 682 664 674 1103 1176 1038 1128
659 664 652 510 560 503 1020 1107 1017 1084
551 490 543 462 492 458 970 1033 1007 1059
415 444 411 906 1025 890 969
RMS error 31.8 234 804 885 746 761
780 790 616 659
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