
 

Figure S1 

 
 

354(obs.) / 327(cal.) 469(obs.) / 452(cal.) 489(obs.) / 472(cal.) 543(obs.) / 541(cal.) 554(obs.) / 545(cal.) 647(obs.) / 638(cal.) 

1004(obs.) / 986(cal.) 941(obs.) / 933(cal.) 815(obs.) / 799(cal.) 654(obs.) / 647(cal.) 716(obs.) / 703(cal.) 785(obs.) / 778(cal.) 

1063(obs.) / 1051(cal.) 1107(obs.) / 1106(cal.) 1138(IR obs.) / 1119(cal.) 1169(obs.) / 1162(cal.) 1180(obs.) / 1171(cal.) 

1227(obs.) / 1209(cal.) 

1433(obs.) / 1431(cal.) 

1414(obs.) / 1413(cal.) 1369(obs.) / 1353(cal.) 1323(obs.) / 1326(cal.) 1306(obs.) / 1296(cal.) 

1445(obs.) / 1458(cal.) 1481(obs.) / 1499(cal.) 1523(obs.) / 1517(cal.) 1545(obs.) / 1535(cal.) 

1600(obs.) / 1609(cal.) 
2210(obs.) / 2247(cal.) 

2866(obs.) / 2908(cal.) 2919(obs.) / 2947(cal.) 3005(obs.) / 3043(cal.) 3053(obs.) / 3087(cal.) 3075(obs.) / 3114(cal.) 

1124(obs.) / 1116(cal.) 

1228(IR obs.) / 1237(cal.) 

1457(IR obs.) / 1461(cal.) 



 

Figure S2 

 
 

350(obs.) / 327(cal.) 442(obs.) / 423(cal.) 456(obs.) / 441(cal.) 503(obs.) / 494(cal.) 515(IR obs.) / 528(cal.) 623(IR obs.) / 610(cal.)

624(obs.) / 620(cal.) 635(obs.) / 626(cal.) 729(obs.) / 717(cal.) 760(obs.) / 749(cal.) 799(obs.) / 781(cal.) 836(obs.) / 826(cal.) 

843(IR obs.) / 830(cal.) 872(obs.) / 862(cal.) 941(obs.) / 929(cal.) 1021(obs.) / 1012(cal.) 1069(obs.) / 1053(cal.) 1096(obs.) / 1106(cal.) 

1124(obs.) / 1117(cal.) 1166(obs.) / 1162(cal.) 1212(obs.) / 1221(cal.) 1326(obs.) / 1312(cal.) 

1369(IR obs.) / 1364(cal.) 

1341(IR obs.) / 1317(cal.) 

1417(IR obs.) / 1418(cal.) 1418(obs.) / 1420(cal.) 1455(obs.) / 1462(cal.) 1465(obs.) / 1478(cal.) 1502(obs.) / 1505(cal.) 

1520(obs.) / 1510(cal.) 1570(obs.) / 1580(cal.) 

1111(obs.) / 1101(cal.) 


