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. Slika 8. Usporedba rac¢unski i eksperimentalno dobivenih IR spektara GPTS-a
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 FTIR-ATR (eng. Attenuated Total Reflectance)
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Slika 11. Optimirana struktura MPTS-a
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Slika 4. Usporedba ratunski i eksperimentalno dobivenih IR spektara APST-a Prema usporedenim podatcima, moze se utvrditi kako kvantnokemijski izra¢uni dobro

predvidaju vibracijske spektre molekula sto je vrlo bitno za unaprjedenje svojstava raznih

materijala.

Slika 5. Optimirana struktura APST-a
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