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Figura 1. Espectros no infravermelho (de 4400 a 400 cm™) do &cido D-Glutdmico. Em
vermelho o espectro experimental, e em preto o espectro tedrico calculado pelo método HF/6-
31G(d,p)
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Figura 2. Espectros no infravermelho (de 4400 a 400 cm'1) do acido D-Fenilalanina. Em
vermelho o espectro experimental, e em preto o espectro tedrico calculado pelo método HF/6-
31G(d,p)
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Figura 3. Espectros no infravermelho (de 4400 a 400 cm™) do &cido D-Valina. Em vermelho o
espectro experimental, e em preto o espectro tedrico calculado pelo método HF/6-31G(d,p)
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Figura 4. Espectros no infravermelho (de 4400 a 400 cm'1), do acido L-Fenilalanina. Em
vermelho o espectro experimental e em preto o espectro tedrico calculado pelo método HF/6-
31G(d,p)
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Figura 5. Espectros no infravermelho (de 4400 a 400 cm™), do Timol. Em vermelho o
espectro experimental e em preto o espectro tedrico calculado pelo método HF/6-31G(d,p)
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Figura 6. Espectros no infravermelho (de 4000 a 400 cm™), do acido D-Glutamico. Em
vermelho o espectro experimental e em preto o espectro tedrico calculado pelo método
MP2/6-31G(d,p)
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Figura 7. Espectros no infravermelho (de 4000 a 400 cm'1), do acido D-Fenilalanina. Em
vermelho o espectro experimental e em preto o espectro calculado pelo método MP2/6-
31G(d,p)
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Figura 8. Espectros no infravermelho (de 4000 a 400 cm™), do acido D-Valina. Em vermelho
0 espectro experimental e em preto o espectro tedrico calculado pelo método MP2/6-31G(d,p)
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Figura 9. Espectros no infravermelho (de 4000 a 400 cm™), do &cido L-Fenilalanina. Em
vermelho o espectro experimental e em preto o espectro tedrico calculado pelo método
MP2/6-31G(d,p)
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Figura 10. Espectros no infravermelho (de 4000 a 400 cm'1), do Timol. Em vermelho o
espectro experimental e em preto o espectro calculado pelo método MP2/6-31G(d,p).
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Figura 11. Espectros no infravermelho (de 4000 a 400 cm™), do &cido D-Glutamico. Em
vermelho o espectro experimental e em preto o espectro tedrico calculado pelo método
DFT/6-31G(d,p)
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Figura 12. Espectros no infravermelho (de 4000 a 400 cm'1) do acido D-Fenilalanina. Em
vermelho o espectro experimental, e em preto o espectro tedrico calculado pelo método
DFT/6-31G(d,p)
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Figura 13. Espectros no infravermelho (de 4000 a 400 cm™), do acido D-Valina. Em vermelho
0 espectro experimental e em preto o espectro tedrico calculado pelo método DFT/6-31G(d,p)
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Figura 14. Espectros no infravermelho (de 4000 a 400 cm'1), do acido L-Fenilalanina. Em
vermelho o espectro experimental e em preto o espectro tedrico calculado pelo método
DFT/6-31G(d,p)

_|
5| o
S S
> [72]
~ 3
[¢}] P
© Qy»
© >
T 1 <
[22] Q
C ~
2 A c
= o
1 Thymol/DFT
— 7777
4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500 0

Numero de onda / cm’

Figura 15. Espectros no infravermelho (de 4000 a 400 cm'1), do Timol. Em vermelho o
espectro experimental e em preto o espectro tedrico calculado pelo método DFT/6-31G(d,p)



