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Perhitungan Spektroskopi Vibrasi pada

Pirogalol dan Asam Galat

Disadur dari : Vibrational Spectroscopic Calculations on

Pyrogallol and Gallic acid, (2002), Journal of Molecular

Structure (Theochem), Vol. 618, page 259265

PRIMA AGUSTI LUKIS1412 201 011
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PENDAHULUAN

FUNGISIDA

ANTIOKSIDAN

TEKNIK SPEKTROSKOPI(EKSPERIMENTAL DAN

PERHITUNGAN)

SPEKTRA VIBRASI

(IR)
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Gambar 1. Struktur pirogalol dan penomoran atomnya

Gambar 2. Struktur asam galat dan penomoran atomnya
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METODE

EXPERIMENTAL

INFRA RED

RAMAN

KOMPUTASI

Paket 98 program GAUSSIANdengan fungsional Becke3P86 DFT

dan basis set 6-311G (d, p)
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Pengukuran dan Perhitungan
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HASIL DAN DISKUSI

Gambar 3. Eksperimental (bottom trace) dan perhitungan

(upper trace) spektra IR pirogalol dan pengaruh lebar pita

dari wilayah (O-H) hidroksil stretching (insert).


	
7/23/2019 TUGAS SPEKTROSKOPI

7/8

LANJUTAN

Gambar 4. Eksperimental (upper trace) dan perhitungan

(bottom trace) Spektra IR dari asam galat.
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