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RINGKASAN 
Pcnclitian ini bcnujuan untuk menentukan cncrgi logam Platina, ligan-ligan, dan 
senyawa kompleks menggunakan program NWCHEM. Bcrdasarkan data-data yang 
diperoleh dapat ditentukan data-data kestabilan senyawa kompleks yang terbentuk. 
Pcnelitian ini tclah dilaksanakan di Laboratorium Kimia FMIPA UNIMED Medan dan 
Laboratoriurn Kimia Fisika I·M IPA lTB Bandung. Alat alat yang digunakan adalah 
scpcrangkat server den~m software NWCHEM 6.0. Berdasnrkan hasil perhi tungan dan 
analisis hasil pcrhi ttmgan dapat dikemukakan bcberapa kesimpulan sebagai bcrikut: 
Metode perhitungan komputasi yang paling optimal dalam pcnentuan Encrgi unsur Ag, 
senyawa dari ligan-ligan Nl 1;. C'l. en. glim. py, bp) . dan dicn. dan senyawa kompleks 
yang terbemuk adalah basis set perhirungan ''wtbs". Besarnya energi dari senyawa­
scnyawa kompleks yang diana lisa adalah I Pt(N I hnt = - 17.442.544 HF. I Pt(Pyr)2f' = 

-17.82 1,265 I IF, ll'td ienj2·= - 17.651.041 HF. !Pt(en)2]
2
'- - 17.5 18,887 HF.1Pt(Cl)1] = 

-18.249.904 HI". [Pt(CIJd'·- - 19. 168.885 IIF. [Ptgl iml'' 17.636.180 IIF, dan 
I Ptbipyf - -17.820.:!67 HF. lkrdasar perubahan energy pembcnt~kan dip.:rolch bahwa 
sen~ a\\ a komplck~ yang paling mudah terb..-ntuk adalah [Pt(P)rhl.+ 

Kma-kata kunci : Plati na. scnya\\a kumplcks. ligan, energi. 
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KAT A J> ENGANTAR 

Kami panj atkan puji dan syuku r kchad lirat Allah swt yang atas perkcnan dan 

ridla-Nya kami dapat menyelesaikan Pcnclitian dan Pcnulisan Laporan Pcnclitian. 

Mesk.ipun pada proses dan hasilnya mas ih tcrlalu jauh dari scmpurna, hal ini tcrjadi 

karena kcterbatasan kami sebagai manus ia. 

Penclitian ini betjudul: Kajian T eori tis Pcmbcntu k:HI Scnyawaan Kompleks 

Antara Logam Pla tina Dengan Bcbcra1>a Ligan i\Jcngguna kan Program 

N\VCHEM 

Dalam pelaksanaan pcnclitian in i dan pcnulisan l .aporan pcnelitian in i, kami 

mcndapatkan bantuan dari bcrbagai pihak baik secara langsung mau pun secara tidak 

langsung yang tidak mungk.in disebutkan satu per !':atu. Olch karena itu kami ucapkan 

terima kasih yang scbcsar-besamya atas bantuan yang telah Bapakllbu bcrikan. Scmoga 

· amar baik Bapakllbu mcnclapatkan balasan yang setiinpal dari Allah sw1. 

Akhirnya kami rncngharapkan mudah- mudahan Pcncl itian tlan Laporan ini 

bcrmanfaat bagi pihak-pihak yang bcrkcpcntingan. Kami mcnyadari bahwa pelaksanaan 

penelitian dan penulisan laporan ini sangat Jauh dari mematlai Okh karcna itu kritik 

dan saran sangat diharapkan derni perbaikan kami dimasa yang :1J..an datang. 

Dr,, .. \ scp \ Vahl u u:.:raha , M.Si 
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A. La ta r llelakaog Masalah 

UAB I 

J>ENDAHU LUAN 

Logam J>erak dan Platina mcrupakan logarn yang memiliki karakteristik yang unik, 

salah sam sifat yang menonjol dari l<>gam-logam tcrscbut adalah Pcrak termasuk logam yang 

sulit berrcaksi dan logam J>lmina memiliki sifat yang lebih sui it bcrreaksi dengan scnyawaan 

lainnya. Dalam kehidupan schari-hari pemakaian Perak dan Platina termasuk banyak 

kegunaannya. Selain digunakan sebagai perhiasan kedua jenis logam tersebut juga digunakan 

dalam industri sebagai kmalis, sebagai bahan baku dari kerajinan, perlengkapan automotif. 

peralatan mt:d is, dan bcrbagai keperluan la innya. Karena jcnis ,penggunaanya yang banyak 

mengaki batkan sangat pcnting unmk mcmpclajari khususnya dalam hal pcngcmbangan 

mctode pcmumian Jogam-logan1 tersebut. Banyaknya metode pcmumian logam tcrutama 

pemumian logam yang bcrasal dari sampel alam Salah satu metoda pemurnian logam yang 

biasa dil:lkukan melalui pcmbentukan scnyawa kompleks dari logam-logam terscbut. 

Kajian t~ntang scnyawa kompleks biasanyu sangat tcrkait dengan berbaga i aktivi tas uji 

coba d i laboratorium untuk menen tukan bcrbagai jenis ligan yang pa ling tepa t dalam 

pembcntu~an !'en~ a" a kompleks. Salah satu met ode yang dapat dikembaogkan adalah 

melakukan prcdiksi terhadap karakteristik sen~ awa kompleks )ang akan disintcsa~ dan 

rnc~anismc ptombcntukan scnya"a l..ompleks tcrsebut. Dalam pcnelitian ini akan dikaji 

pembentu~un ~cnyamt kom pleks antara logam Pcrak dan Platina dcnganligan-ligan NIIJ. Cl . 

en. difo,. gl im. acac: py. bpy, dan dien. Oisamping ligan-ligan yang telah · ditcntu~an juga 

tcrbuka untul.. mclakukan simuln~i mcnggunakan ligan-ligan lainnya. Efcktivitas rcal..si ~uma 

tidak han) a ditcntukan olch jcnis reaktan tetapi l..ondisi reaksi terscbut dalam hal ini suasana 

rcaksi ktmia. l!ntuk itu cl alam pcnclitian ini akan diamati da ta stabi litas/ cncrgi kcatlaan 

transisi , stabilitas senyawa kompleks yang tcrbcntuk sehingga mckatiismc rcaksi 

pembentu~an senya"a kompleks tersebut dapat ditentukan. 

Scn~a'"' ~ompleks mcrupakan senya"a yang terbcnruk dari ion logam dan ligan. 

Dalam proses pembentl tkannya ion logam mcrupakan penerima pas:mgan elektron (asam 

Lewis) ynng diberikan ligan yn ng berpcran scbagai dono r pasangan e lek tron (basa Lc" is) . 

ion logam ~ang terlibat dalam pcmbentukan scn~awa kompleks umumnya mcrupakan logam 

transis1 '-,.:dangkan ligaml)a bisa merupa~an 1011 tunggal diantaran)a Cr dan F · ><·n~a"a 

ionik scpcrti t\0;·. Kll, scrta scnyaw1an nctral st'perti 1\11, dan H,O. Scpcrti tdah 

dikemukakan >cbelumnya bah\\a ligan b..:rpcrun untuk mcmbcrikan pasangan clcktron 

kcpada mom pusat. ikatan yang t..:rbentu~ ada lnh ikatan kovalcn koordinasi. Dalam pt oscs 



pembcnwkannya ligan dapat membcrikan satu pasang elektron bebasnya untuk digunakan 

bersama dengan atom pusat. jcnis ligan seperti ini disebut sebagai ligan monodcntat. Ligan 

yang dapat rncmbcrikan dua pasang elektron bebas discbut dcngan ligan bidentat sedangkan 

ligan yang dapat mcmbcrikan lebih dari dua pasang elektron bcbas disebut polidentat. 

Pcngctalman tcntang senyawa kompleks dapat digunakan untuk berbagai kcpcrluan 

diantaranya untuk pcmumian logam. ckstraksi pada pengolahan logam, dan bcrbagai 

kebutuhan lainnya. Pada saat ini penelitian tcmang senyawa kompleks telah dilakukan 

diantaranya sisntcsis. karakterisasi scn}awa kompleks. Berbagai pcneli1ian terdahulu Ielah 

dilakukan diamaranya sintesis dan karakterisasi speklroskopi senyawa kompleks Co(Dpyi' 

dan Co(Phcni' (Sukro. 2003). St:lain itu Bastian dan Sigel ( 1996) telah meneliti tentang 

konstanla stabilitas kompleks Cu(Opy)2
' dan Cu(Phen)2+, scrta Bruckner (2004) Ieiah 

menclit i kompleks da ri Perak (IJ) dan (JI I) Porphyrin. Corroles. dan Carbaporphyrin . Kaj ian 

tcori tcntang scnyawa kompleks mcnggunakan ~ imu lasi komputcr d ilakukan olch Male 
(20 1 0). 

Sdama ini pcnditian scnyawa kompk ks ,cJa lu dika itka n dcngan sintesis scnyawa 

kompleks di labor:ltori um. Oal:un pcnditian ini akan dilakukan s intesis scnyawa kompleks 

dari logarn l'crak dan Platina dcugan li[!an-ligan Nil;. Cr. en. dili1s. glim. acac, py, hpy, dan 

cl icn mcnggunnknn sirnulasi kompu ler dcngan program Gaussian. Dalam simcsis scnyawa 

kompleks pcncntuan ligan )nng lcprll uil.tkukan bcruasall .. an prcdiksi berdasar data-data sillu 

SCn):ma )ang a~an bcrrnabi mcmhcntuk SCil)<ma kompleks. Oalam p.:nclitian ini akan 

dikcrnt>ang~an scbuah m<.:luck 'intcs1s sen~ a" a kompld.s dalarn hal ini mcnggunakan logam 

Pcrak dan !'latina ckn!!an lx·rhagai ligan. 

Pcrrmbalahan dalam penditim1 mi adalah sebagai b.:riku1: 

I. ,\Jcwdc komput.ISi apakah ~ang paling optimal digunakan dalam proses pembcntukan 

scnyawa l..omplcks antara logam Platina dengan ligan-ligan NH,. Cr. en. dilos. glim, 

acne. p) . bpy. dan di.:n . 
.., 

Bagaimanakah kc:1daau transisi pada pro,cs pcrnl:>emukan senya,\a kompleks an1ara 

logam 1'1:11ina d..:ngan ligan ligan 1\113• Cl. en. difos. gl im. acac. p). bpy. dan clicn'?. 

J. llcrapaknll nilai l·ncrgi 1\kti\asi paua proses pembcntukan senva"'' kompleks amara 

log:1111 Platim1 cl..:ngau ligau-l igan Nll3. CT. en, clifos. glim. acac, py. bpy, cl an dicn. 



' 

4. llcrapakah nilai perubahan cncrgi dalam proses pembentuknn scnyawa kompleks antara 

logam Platina dengan ligan-ligan Nih, cr, en. difos, glim, acac, py, bpy, da11 dicn?. 

5. Senyawa Kompleks apakah yang pal ing mudah tcrbentuk dulam reaksi antara logam 

Platina dengan ligan-ligan 113• Cr, en, difos. glim, acac, py. bp). dan dien. 



BAB II 

STUD! P UST AKA 

Dalam pembahasan penclitian ini bagian tinjauan pustaka dapat dibagi dalam bcbcrapa 

bagian. yaitu Scnyawa Kompleks, Logam Platina, ligan-ligan N H1, Cr, en, difos, glim, acac, 

py, bpy, dan dicn. serta Kimia Kuantum dan Kajian Komputasi Kimia. 

A. Senyawa Kompleks. 

Penemuan yang mcndasar dalan1 kimia anorganik dipcrolch dari penclitian SM 

Jorgensen (1837 1914) seorang ahli kimia dari Oerunark dan Alfred Werner (1866 - 1919) 

seorang ahli ktmia Swiss. Ketika mereka memulai penelitiannya sifat senyawaan koordinasi 

masih rnempnkan teka teki dimana gagasan yang mutakhir mengenai valensi dan ;truJ,.tur 

ti dak dapat ditcrima. Vn tuk menj awab berbagai permasalaban tentang senyawa kompleks 

Werner mengcmbangkan suatu konscp mengcnai ligan di sckeliling ion logam pusat konscp 

suatu kom pleks koord inasi dan mcndcduksi stntktur geomctrinya. Sccara lcbih rinci tcori 

tcntang scnynw~-scnyawa kompleks. yang sekarang dikenal cle!]gan teori koord inasi mcmiliki 

tign postulut scbagai hcrikut: 

a. Kcbnnyakan unsur mcmi I ik i dua jenis va lensi. yai tu: 

(i) va lcnsi primer ( ....... )yang skarang d isebut elektrovalensi atau bil<lllgan oksidasi 

( ii) \akn~i skundt:r ( ) yang sch.at<mg discbttt kovalcnsi atau bi langan J,.oordimhi 

h I tap·tinp llllSltr bcrkchendak un tuk menjenuhkan baik \'a lensi primernya maupun 

1 aknsi scJ,.undcrn~ a. 

c \ 'akn" '-~kundcr diarahkan pada keduduknn tertentu di dalam ntang (Cotton. I 9891 

~-=J~rti tdah dikcmuJ,.akan dimuka bahwa hilangan koordina~i akan menentukan hcnwJ,. 

scn~a"a J,.ompkb. llilangan kt>Ordina;i dua bentuk geometrinya linicr contoh J,.ationn,,t 

adalah ion I dari Cu. \g. dan Au. Rilangan koordinasi tiga. geometri nya adalah planar dan 

pir:tmitlal. contnhn~a il>tl Hgl , planar : SnCJ ,· piramidal. ,\ICh. FeCh. dan Pt(.J,J>R; 

lltlangan koordtna" cmp:u nwmberikan dua geometri ~aitu tetrahedral dan huJur,angkar 

contohn~a J>t ' • Ctf '. ReO, . Bilangan koonlinasi lima. ·geometrin~a bipiramidal trigonal dan 

piramidal bujursangkar. llilangan koordinasi enam. sangat penting karcna hampir scmua 

kat ion mcmbcntuk kompleks koord inasi 6. bentuk molekuln:a oktahedron. 

Kcban: akan lignn mctupaJ,.an anion mau molckul nctral yang rnerupah.an donot 

elck tron . l .igan ~ ang dapat tncny umbangkan sallt pasang elektron discbut monodcmat scpct ti 

F . C l . Br. Nl h. I I10 . I igan yang dapat nmnberikan dua pasang elek tron discbut ligan 

bidcntat scpcrt i ctilcndiwnin. difos. gl int. karboksilat. dithiukarbamat, dan lainnya. l. it.:ull 
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polidentat adalah tri ·, kuadri •. pcnta ·, heksadentat. Contohnya dietilen triamin, tcrpiridil, 

EDTA, dan lainnya. 

S tabil itas kompleks dapat dinyatakan dalam bcnruk tetapan kesetimbangan 

pcmbentukan senyawa kompleks. Pemyataan tetapan kcsctimbangan kompleks dapat 

dinyatakan dalarn bentuk M + L ML 

Dengan lvl kation logam pusat, L ligan, dan lvl L scnyawa kompleks maka tetapan stabilitas 

K - [M£] 
kompleks ada lah: [A-f][L) 

Tetapan stabilitas asam lernah untuk titrasi dengan suatu basa kuat adalah: 

HOAc + Olr == Oac· ~ II20 

K = LOAc] 
[HOAcjLOH] 

Harga K sekitar 108 sudah cukup sempuma pada titik ekivalen untul. suatu titrasi yang dapat 

dilakukan. Ki ta dapat rneramalkan bahwa stiatu reak~i yang menghasilkan suatu kompleks 

berbcnn1k M L dengan bcsar teta pan stabili tas yaug sama yang harus memberikan suatu titr~i 

yang mungkin dengan pcrsyamtan konsentrasi ) ang scbanding. 

Selain itu dalam proses pcmbentukan suatu kompleks rcaksi antara ion logam dcngan 

ligan bcrlangsung dalam bcbcrapa tahap. scpcrti Cu(i'-11 3)} herlangsung dalam em pat tahap: 

Cu2
" + Nih Cu(Nl h)2 K1 1.9 :-. 104 

Cu(NHd' ' N I-l; --- -- ,, 
C u(N II !l.> K2 = 3.o x .1 o' 

,, 
~'>113 Cu(NII,)_t K, - 7.9 :-. 10' Cu(l\'11,}2" -

Cu(r\l-1;)/' r-.11; -- CuG'JII.), '• K.. = 1.5-.. 1 o' 
Secara kcscluruhan rcaksi dapm dinyataJ..an: 

Cu2 ' + 4 Nl h ----- \u(NH,)/+ 

K = [Cu(\11 I,>/.] _ K, " 
• K2. K ,. K.. = 8.1 -' 10 • 

[Cu ")[\H,]' 

maka tctap::tn kesetimbangan ~ui-.up besar bagi suatu titra~i ) ang J:1pat dilakukan. I itrasi 

suatu asnm kuat dengan amoniak. 1130 ' + Nil, -~== Nl1.1' 1 1120 . dengan K scb~sar 

I.Sx I OQ ml;dah mungkin dilakuk<~n. 

Pcrilaku senyawa "omplcks juga dapat ditinjau dari Tcori mcdan kristal. dimana ion 

logam Ill" ~ ang tcrlctaJ.. pad a pusat suatu •.:t ol.tahedral dari titil.-ti ti" muatan Jon logam 

memiliki orb ital d. ekktron pada orbital cl t.:rs.:but akan m.emi liki b.clntlngkinan )ang ~llma 

mcngcnai kchadi rannya clalmu salah satudari lima orbital d di mana ~•ya karcna sc•mwnya 
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setara. Namun sekarang orbital-orbital d tidak semuanya setara, beberapa tcrkonscntrasi 

dalam dacrah ruang yang lebih dekat ke ion-ion negati f daripada yang lain dan jelas elcktron 

akan lebih mcnyukai berada dalam orbital, dimana elektreon terscbut berada sejauh mungkin 

dari muatan negatif. Dari gambardiketahui bahwa orbital d/ dan d// mcmiliki cuping yang 

sangat tcrkonsentrasi dalam lingkungan muatan; sedangkan dxy, dyz, dn memiliki cuping yang 

terarah diantara muatan. Jadi ion logam memiliki dua jenis orbital d: tiga dari satu jenis. yang 

setara sesamanya dan bcrtanda 12" dan dua jenis yang lain bertanda e1: harga energi dua 

orbital berbeda orbital c1 cncrginya lcbih tinggi dibandingkan 121. Bcsarnya perbcdaan 

energi antara c1 dan t2a scbcsar t!;o. Kuantitas 6o akan menentukan si fat dari scnyawa 

kompleks yang tcrbcntuk. 

Salah saru penerapan tcori medan ligan adalah unmk mcncnmkan sifat clcktrostatik 

sederhana (mcdan kristal), atau dalam bentuk yang lebib canggih adalah untuk memahami 

dan mengaitkan sifat magntik dari kompleks logam transisi. Sifat magnetik senyawa­

senyawaan ini dapat digunakan untuk mcngidcniifikasi dan rnengkara~terisasi scnyawa 

kompleks. Untuk mcnentuk!ln sifa t paramagnetik senyawa kompleks adalah jumlah c lcktron 

yang tidak bcrpasangan. scmakin banyak elek tron pada orbital d yang 1icbk hcrpasangan 

rncngakibatkan sifat paramagnctiknya scmakin bcsar. 

B. Ln!!,:tlll J'cr al< da n !' lat ina 

Logam Pcrak dan Plmina mcrupakan salah satu logam vang mcmiliki karaktcristik )ang 

unik, salah sa tu sifat yang menonjol dari Perak dan Platina adalah Perak dan Platina tcmwsuk 

logam }ang sulit bcrrcaksi dcngan scnyawaan lainnya. Pemakaian Pcrak tcnnasuk han)al.. 

selain digunakan scbagai perhiasan. Platina juga digumkan dalam industn ;.cbagai kmail~. 

sehagai bahan baku dari kemjinan. perlengkapan automoti[ peralatan medi~. dan bcrhagai 

pemakaian lainn)·a. Karcna p.:makaiatlll} a ) ang ban,ak mengakibatl..an s:mgat pcnting untul.. 

mcmpelaJari khususn) a dalam hal pcmurnian logam tcrscbut. Salah satu ml'toda p..-murnian 

dilakui-an dengan pemhentukan sen) a" a kompleks. 

Pcrni- adalah logam putih. dapat ditcmpa. dan liat. Rapmannya tinggi (10.5 gr,ml) dan 

melebur pada 960.5°(' (Vogel. 1990). 

Oalam pcmbcntukan scnyawa kompleks logarn Perai- harus mcnyediakan orhital 

kosong yang akan diisi oleh pasangan elektron yang berasal dari ligan. Dalam pcmbahasan 

scnya"a kompleks yang hcra:-.al dari unsur Perak sangat diperlukan untuk rncmbaha> strul-tur 

cl~ktron i s dnri unsur /\g. ion /\g•.clan ion A!/ ' . Dengan dikctahuinya struktur dektronisn):l 

dapat diprccl iksikan scnyawa kompleks yang akan tcrbcntuk. 
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47Ag : [Kr l 4d l0 Ss1 Spo 

47Ag : IKr l D 
Ag+ : IKrl 4d l0 5s0 Spo 

Ag+ : fKr] 
D 

Bagi ligan monodentat terdapat ion kompleks AgL+. 1\gLz+, AgL3', AgL .. ~ tetapan k 1 dan k2 

biasanya ti nggi ~edangkan k3 dan ~ relmif kcc il dengan demikian spcsies utama adalah 

AgLz- yang linier (Cotton, 1989). 

Ag+2 
: [KrJ 4d9 

Ag+2 : [Krl D 
ligan 

Ag(ll) dan Ag(TJI) terdapat dalam kompleks dcngan ligan yang cocok: earn yang cocok 

adalah untuk mengoksidasi Ag' dengan adanya ligan. Jadi oksidasi dcngan Szol· dengan 

adanya piridi.n menghasilkan ion mcral1 [Agpy,,j2 sedangkan da lam larutan alkali pcriodat 

d ipcrolch I Ag(l06)z( (Cotton. 1989). 

C. Ligan 

Kcban)akan ligan adalah anion atau mnld.ul netral ~ang merupaJ..an donor pasangan 

elektron. Bcbcrapa jenis ligan yang umum adalah r. Cr. Br . CN·. 'Il l'· dan I I20. jcnis-jcnis 

ligan in i dnpat menyumbang"an sa tu pasang c lck tron kcpada mom pusat yang di scbut scbaga i 

ligam motHH.kntat. Ligan yang mengandung Jua alau kbih atom ):tng masing-masing secara 

serempak mcmbentuk dua iJ..atan donor-ckJ..tron J..epada ion lugam yang sama di~cbut 

bidcntat. Contoh dari ligan jcnis ini adalah: 

lhNCII2Cl i2NH 2 ctilen diamin. en 

(C611;)2PCI 12C'II2P(CI>II,h dil()s 

0 0 
I I 

H,C · C C- Cll3 
'c/ 

asctiast!tonal acac 

II 
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Bipiridin , bipy 

. N ====" 

Ligan polidentat adalah ligan yang dapar menyumbangkan tiga, empa!, lima, dan cnam sccara 

scrcmpak kepada atom pusat, yairu lri -, kuadri -. pema -. dan heksadentar. Salah saru conroh 

dari ligan jenis ini adalah: 

I hN, /N'-. _......NH2 
CH2- CH2 II Clh- CH2 dietilcn rriamin, dien 

D. Mckanika Kuantum 

Mckanika Kuanrum atau mekanika gelombang mcmberi pengerti an scrnua tcori 

tentang matcri yang didasarkan fenomcna nlam. Materi terdiri atas molekul dm1 atom yang 

masing-mas ing tersusun dari partikel yaitu proton, neutron, dan e lcktron. Mckanika kuanturn 

harus sccara pcnuh dapat mcnguraikan sifitt-sifat dasar partikel. Bagi para pend iti hidang 

kimia , clcktron mcrupakan pa1tikcl yang sangat penting. karena ·sifat dari suatu mold.u l atau 

scnyawa sangat tcrgantung pada perilaku elektron )Ung terli bat dalam pcmbcntukan scnya"a 

terscbut. Mckanika kunntum mcnurunkan Sl!jumlah pcrsamaan yang mcngindi~asi~an 

~cmungkinan kcdudukan dan energi paniJ..cl dalam atom dan molckul. Pcrsamaan tni 

kompleks dan su li t penyclcsaiannya. kecuali untuJ.. mokkul yang paling ,c<.Icrhana. 

Peny usunan pcrsarnaan mudah dikcrjaJ..an pa<.la kasus molckul 'ang lt:bih hc~u d.:ngan 

mcnyedcrhanakan penalaran. Elcktron dalam molckul dapat diperkirakan untul. <.lihuhungk:m 

uengan cakupan orbital keseluruhan molekul yang dikctahui scbagai teori orbital muldul. 

1 cori orbital mold.ul dapm digunakan untul.. m.:nghitung ~emungkinan ktal. el~~lron 

dan cnergi. Fncrgi ini dikaitkan dengan fungsi gelombang dari orbital mnl.:~ul tl.:ngan 

persamaan Schrodinger. Pcnggunaan kompmcr <.lapat dig.unakan sccara t-.ai~ umuJ.. 

m.:mperkirakan sifar moh:kul )ang bcsar ~eperti senyawa kompleb. Perhitu,\gan orbital 

molc~u l pada molckul oba1 dapat memberikan indikasi numerik vang mcnggambarknn 

struktur clcktron. Pcrubahan tcrtcntu <.lari ind il..asi numcri~ ini tlapa t mcng(.!mnb<tr~:m 

p<:ru bahan struk tur yang mcmbcrikan variasi ak tivitas scnyawa kompl<:ks. 

1~. Kajian Komputasi Kimi:1 

Komputcr yuug semula tl irancang tlll l\tk mcnghi tung d;tn me nu l is. d:t lmn 

pcrkcmbangan bcrikutnya tcrnyata do pat mcncmbus berbagai aspci.. kchi<.l upan manusia. scrta 



! 

dapa t digunakan untuk bcrbagai keperluan. llampir scmua informasi dapat ditangani dan di 

proses dengan bcrbagai cara olch komputer. Ilal ini Karena komputer mampu "mengkode" 

berbagai macam bcntuk data ke dalam bentuk digital biner (I dan 0 atau on dan ofl). Banyak 

pcnggunaan komputer saat ini jauh dari kegiatan hinmg-menghitung scbagaimana komputcr 

pcnama kali dibuat. (Akhadi. 2001). Hal ini didasari oleh banyaknya program atau software 

yang kini dirancang tidak hanya untuk perhitungan dan penulisan saja. tetapi dapat digunakan 

dalam mclakukan penelitian scpcrti HyperChem. HyperNMR, NEWEHT. SPSS, Gaussian, 

dan Gammcss. 

Problem-problem kimia kuantum yang berkaitan dengan molekul umumnya 

diselcsaikan dcngan pendekatan mat~;matis yang rumit karena menyangkut penyelcsaian 

diferensial dan integral dari pcrsamaan fungsi gclombang . Pada sistcm monoatom dan 

dwiatom, problem ini dcngan hati-hati dapat dihitung sccara manual , nan1un pada sistem 

molekul yang lcbih kompleks, p~;rhitungan manual menjadi sulit , cl isamping probabilitas 

kcsalahan pcrhitungan yang tinggi, juga mcmbutuhkan waktu yang lama schingga problem 

ini mcnjacli tidak 111Cnarik untuk dipccahkan. lVbka clcngan adanya bcrbagai program aplikasi 

kimia ini maka problcn1-problcm itu cia pot lcbih mudah diatasi. Hal in i juga dapat menunjang 

munculnya pcncliti an k imia kompulasi. 

Program NWCIIEM memil iki pc:nggunaan dan aplikasi yang luas. teruta ma dalam 

bidang kimio. Program ini juga mcmheriJ..an bcrbagai fasilitas ·vang dopat digunaJ..an clalam 

herhagai pcnclitian J..imia t~oritis dan semi teoritis. scpcrti: 

Studi mckanil.a molckuler. ~tudi . \h lnition atau studi semi cmpms terhadap sifat 

molckulcr su:uu scn~:ma kimia. 

Anal isis konformast mokl.ul. 

Studi rcal.ti\ itas biologt sumu ~cn~,l\\a ohat untuJ.. pemhuatan scnya,,a obat baru 

Ocsign ligan-ltgan hartt. 

Simulas1 1\lokJ..ukr Dinamik. t\lunte Carlo dan Simulasi Lange' in. 

Prcdiksi spcktra IR dan UV-Vis. 

Prediksi struJ..tu~ kcadaan transisi moldul dalarn reaksi kimia. 

Mcmpelajari polaritas (momcn dipoll suatu scnyawa dan kecluclukan koordinat atom 

clalam molckul. 

r1an samp<ti saul ini. pcnggunaan prugram-rmgram aplikasi J..im ia komptncr schagai 

instr111 ncn da lam pl:ndi ti <lll kimia makin hari nwkin signilikan kebcrndaannya. mcngingat ado 

bebcrapa kcnnggulan yang dapa t dipcrolch 111dalui pcnggunaan komput.:r dcngan program 
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ini sepcrti yang disebutkan diatas. Satu hal yang sanga1 peming untuk dipahami adalah hasil­

hasil yang dipcroleh dari perhitungan dcngan program simulasi komputer hanya bcrupa nilai 

prcdiksi, yang dalam keadaan tertentu dapat menj adi terdeviasi jauh dari keadaan real dan 

fakta laboratorium. Namun dengan pesatnya perkernbangan program ini telah memberikan 

berbagai pcndckatan pcrhitungan terhadap s istem molekuler yang juga scmakin berkembang 

sehingga pcrhitungannya Ielah dibum tcrst ruktur serta dengan algoritmc tcrtcntu yang 

rncmungkinkan pembuatan softwarcnya, maka nilai prediksi yang dibcrikan dari hasil 

pcrh itungan menjad i Jebih dekat ke fakta ckspcrimcn. 

Sirnulasi komputer dalan1 suatu pcnelitian berguna untuk mcngctahui s ifat-sifat 

elcktronis dan optimasi geomc lris suatu molekul. Hal ini dilakukan hanya untuk 

rncmpcrmudah penelitian kimia, karena dalam mcnentukan sifat-sifat tersebut suatu molckul 

lidak lagi hams diamati melalui eksperirncn di Jaboratorium. 

Nilai pred iksi dari perhitungan bcrbagai p rogram simulasi komputcr scpcrti 

ll ypcrChcm, NWCHEM. Gaussian. dan Gammess dapat dipero leh dari bcbcrapa metode 

pcrhi tungan s istem molekulcr. scpcni mctodc se mi empiris mau pun Ab Ini tio. Dan salah satu 

met ode scmicmpiris yang se ring digun:tkan cia lam pcnelitian adalah met ode AM I, karcna 

mctodc ini mcru pakan mctodc yang cukup ak urat untuk perhitungan sifat clcktronis, optimas i 

bcntuk molekul dan energi total suatu molckul. Pcnggunaan lebih dari satu rnctodc scrta 

mcmbandingkan hasi l-hasiln~a mempakan salah satu pcndcl.atan pt:nditian yang dapat 

ditcmpuh guoa memperkecil de'""' mla1 h:r~cbut h:rhadap nilai ekspernnen. Pcndckatan lain 

)ang dapat ditcmp.uh ada lah mencari 1-o•.:las• antara hasil cks perimen dan perhitungan teoritis 

dcngan program I lyperChem ~cbagai contoh untuk s istem molekulcr yang tclah diteliti 

sccara eksperimen. j ika korelasi yang di tcmuknn·cukup tinggi. maka untuk sistcm molcku lcr 

lain dapa l diprccliks i mclal ui has il-hasi I y:111g tdah ada. (Arif clan Susilo wati. 199R). 

N WC'hcm meru pakan program komputasi ki mia vang clidisain untuk hckcrja dengan 

l.incrja tinggi pada system ~upcr~omput<:r parallel. Kemampuau dalam rnclakukan 

perhirungan energy e lektronik molekuf dan rnclakukan analisis menggunakan llartree-fock 

sclfconsistcnt fidd (SCF) theor~. Gathsian dcnsit~ function theor) (IJI J'). and second-order 

perturbation thcor~ . Pada semua metoda. optimasi geometri digunakan untul. mcncntuk:tn 

encrg) minimum dan kcadaan transisi . Kcmampuan molckul dinamis klasiJ.. untuk mclakukan 

'imulas i makromolekul dan Ian nan tamasuk didalam nya mcncntukan energy bebas 

mcnggunakanmcdan ga,·a yang bcn ariasi. 
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Dalam perhitungan Energi unsur, senyawa ligan dan senyawa kompleks dilakukan uji 

coba terhadap berbagai model perhitungan untuk menentukan model perhitungan yang paling 

optimal digunakan. Model perhitungan nwChem 6.0, adalah: 

I. Basis set standard untuk seluruh electron dalam unsur dan senyawa yang diamati, 
dinmaranya: 
a. Basis Set "ST0-2G" (number o f atoms 2 1) 

II lie Li t3c B C N 0 F Nc Na Mg AI Si P S ClAr K Ca Sr 
b. rlosis Se t "ST0-3G" (number of atoms 53) 

II l ie Li Be B C N 0 F Ne Na Mg AI Si P S Cl ArK Ca Sc Ti V Cr Mn Fe CoNi Cu Zn 
Ga Gc As Se Br Kr Rb Sr Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te I 

c. Ba>is Set "cc-pVDZ(seg-opt)" (number of atoms 24) 
llllc Li Uc B C N 0 F Nc Na Mg AI Si P S Cl Ar GaGe As Se Br Kr 

d. Basis Set "cc-pVTZ(scg-opt)" (number of moms 24) 
II lie Li Be B C N 0 F Ne Na Mg AI Si P S Cl Ar GaGe As Se Dr Kr 

c. Basis Set "Sadlej pVTZ" (number of moms 19) 
II I i Be C :-1 0 F a Mg Si P S Cl K Ca Br Rb Sr I 

f. Basis Set "WTBS" (number of atoms 8-1) 
He Li 13c B C N 0 F Ne Na Mg Al Si P S ClArK Ca Sc Ti V Cr Mn Fe CoNi Cu Zn Ga 
Gc As Sc Br Kr Rb Sr Y 7.r Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te I Xe Cs Bn LaCe Pr 
Pm Sm Eu Gd Tb Dy Ho Er Tm Yb I .u llf'fa W Re Os Jr Pt Au Ilg Ti Pb Bi Po At Rn 

2. Uasis set Resolution of Identity (R I) fi tting diantaranya 
a. 13a,is Set "cc-pVD7.-fi t2- l" (number of atoms 10) 

II l ie l.i Re I) C N 0 F Ne 
b. Basi' Ser "cc-pVT7-fit2-l" (numb.:r of atoms 10) 

II lie l .i Be U C ?\1 0 F Nc 

1. Bo'i' set Densit~ functional SJ't'cilic diantar.tnya: 
a Ba,is Set "UL\'P (OFT Orbital)" (number of moms 5-1) 

II I k I i Uc B c·l': 0 F J\c Na \.lg AI SiPS ClArK Ca Sc Ti V Cr Mn h: CoNi Cu Zn 
<ia G~ \s Sc Br Kr Rb Sr Y Zr Nb \1o Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te I Xc 

h. Ba,is Set "DLVP2 (DFT Orbita l)" (number of atoms 25) 
I I l ie I i Be B C N 0 F AI Si P S Cl /\r Sc 1 i V Cr Mn Fe CoNi Cu Zn 

c. Ba~is Set 'TZVP (DFT Orbital)" (number of moms I I) 
II (' N 0 F AI SiP S Cl Ar 

4. llasis set Density functional Coulomb and Exchange fitting diantaranya: 
a. ll:"i' S.::t "OGauss AI OFT Coulomb Filling" (number of atoms 54) 

II lie Li n~ R C :--1 0 F Ne Na Mg AI Si P S Cl ArK Ca Sc Ti V Cr Mn F~ Co Ni Cu Zn 
Ga Gc As Se Dr Kr Rb Sr Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te I Xc 

b. B:his Sd "DGauss A I OFT Exchange Filling" (num~r of atoms 54) 
llllc Li R~ U C N 0 F 'e Na 1\lg AI Si P S ClArK Ca Sc Ti V Cr \.In I c CoNi Cu Ln 
GaG~ As Se Br Kr Rb Sr Y 7r Nb 1\ lo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb 1 e I Xc 

5. Ba'i' ~cl Fffccti\'e core pot.:ntials and thei~ respccti,·e diantaranya: 
a. Ba,is Set "I lay-Wadt MB (ni J ) I::CP" (number of' atoms 32) 

1\. C.1 Sc fi V Cr Mn Fe CoNi CuRb Sr Y /r Nb Mo Tc Ru Rl1 Pd Ag Cs lin LaTa W Rc 
Os I r Pt i\u 

b. l:CP "llay-Wadt MB (nt l ) ECP" (nurnbcr o f' atoms 32) 

II 



K Ca Sc Ti V Cr Mn Fe CoNi CuRb Sr Y Zr Nb Mo Tc Ru RJ1 Pd Ag Cs Ba LaTa W Re 
Os lr Pt Au 

c. Oasis Set "Hay-Wadt VDZ (n+l) ECP" (number of atoms 32) 
K Ca Sc Ti V Cr Mn Fe CoNi Cu Rb Sr Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cs Ba LaTa W Re 
Os lr Pt Au 

6. Oasis se1 Douglas-Kroll (DK) all-electron diantaranya: 
a. Basis Set "cc-pVDZ DK" (number of atoms 20) 

II lieD C N 0 F Ne AI SiPS CJ Ar GaGe As Se Br Kr 
b. Oasis Set "cc-pVTZ OK" (number of atoms 20) 

I I He B C N 0 F Ne AI Si P S Cl Ar Ga Gc As Se Br Kr 
c. Basis Set "cc-pVQZ DK" (number of atoms 20) 

If lie 0 C N 0 F Ne AJ Si P S C l A r Ga Gc As Se Br K.r 

7. Oasis set Dyalrs Modified Dirac (DmD) all-electron diantaranya: 
a. Basis Set "cc-pvdz fi sf fw" (number of atoms 20) 

I I lie B C N 0 F Ne AI SiPS Cl Ar Ga Gc As Se Br Kr 
b. Basis Set "cc-pvdz fi sf lc" (number of atoms 20) 

II Jlc 0 C N 0 F Ne AI Si P S Cl Ar Ga Ge As Se Br K.r 
c. Basis Set "ce-pvdz fi sf se" (number of atoms 20) 

II lie B C N 0 F Ne AI Si P S Cl Ar GaGe As Se Br Kr 
d. Oasis Set "cc-pvdz pt sf fw" (number of atoms 20) 

II He Fl C N 0 F Nc AI S i P S C l J\r Ga Gc As Sc Br Kr 

8. l'olari ;:ation functions: 
a llasis Set "ST0-3G* Polarization'' (number of atoms 8) 

Na Mg AI Si P S Cl Ar 
h. Basis Set "3-21 G* Polari7ation" (number of atoms 8) 

'\a 1\lg -\I Si P S Cl Ar 
c Ba,is Set "6-31 G* Polarization" (number of atoms 27) 

Li Be B C :--J 0 F l'e :--Ja .\1g AI Si P S Cl M K Ca Sc Ti \' Cr l\1n l n N1 Cu In 
u. Basis Set ''6-31 G** Polarization" (number of atoms 29) 

II li e Li Be Fl C 'J 0 F Nc Na l'vlc A I SiPS ClArK Ca Sc Ti \ ' Cr \In lo Ni Cu7n 
c. Flasis Set ''6-3 1 I G* Polarization'~ (number of alums 23) 

l.i lie 13 C N 0 F Ne Na M~ AI Si I' S C l Ar Ga Gc As Sc Fir Kr I 

9. Oiffusc runc1ions: 
a. 13asis Sci "Pople-style Oi ('fuse" (number ol' moms 19) 

II I i Be 8 ( N 0 f ;-.ic Na Mg AI Si I' S Cl i\r K Ca 
h. llasis Set "Dunning-Ha~ Diffuse" (numhcr of atoms 9) 

II· L1 13c B C l'-1 0 F Nc. 
c. J'lasis Set "aug-cc-pVDZ Diffuse" (numhcr of atoms 24) 

llllc l.i Be B C 'J 0 F ·e '\Ja \lg. ;\1 Si I' S Cl Ar GaGe r\s Se Br- f...r 
d Ba,is Set "aug-cc-p\TZ Diffuse" (nurnhcr of moms 23) 

II I lc l.i Be 13 C N 0 F Nc Na Mf! AI S1 I' S Cl.\r Ga Gc .\sSe Br 

I 0. Core-' alcncc functions: 
<1. Bas is Set "Core/val. Functions (ct·-p(.'V f)%)" (number of aloms I ~) 

I .i 8c 13 C N 0 F Nc Na Mg Si C l 
b. llasis Set "Core/val. h mclions (cc· pCV I I.)" (number of atoms 13) 
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Li Be B C N 0 F Nc Na Mg Si P Cl 
c. Basis Set "Core/val. Functions (cc-pCVQZ)" (number of atoms 13) 

Li Be B C N 0 F Ne Na Mg Si P Cl 

F. Penclil ian Pcndabuluan 

Oalarn penelitian ini akan dipelajari tentang mensintesis senyawa kompleks dari logam 

Perak dan Platina dcngan ligan-ligan NH3, Cr, en. difos. glim. acac, py, bpy, dan dicn 

menggunakan simulasi komputer program Gaussian dan Gammess. Bcrbagai penclitian yang 

tclab dilakukan olcb tim peneliti pengusul (TPP) menyangkut pemakaian komputcr dalam 

analisis sifat scnyawa kimia dikemukakan dalam kajian terbadap Senyawaan Obat dcngan 

Menggunakan program HyperChem 5,01 (Nugraba. 2004), kajian Mekanisme Reaksi Adisi 

antara Metilcugcnol dengan Asam Format (Nugraba dkk, 2005), kajian Stmktur dan 

Ak ti vitas pada Fcni lcti larnin menggunakan Metode Semi Empiris AM I (Nugraha, 2005). 

kajinn sintcs is dan karaktcrisas i scnyawa kompleks mclalui pcndekatan komputas i kimia dan 

ekspcrimen (Nurmalis, 2007). 

Peneli tian yang tclah d ilakukan TPM adalah kt\iian teoritis terhadap senyawa kompleks 

[Fc(cn)2(NCS)2 I mclalui reparameter fungsional densiti (Male. 2009). Quantum chemical 

studies of the pyrro lc-water and pyrid ine-water complexes. (i\•lanoprawiro. 1995). /\b initio 

quantum chemical and kinetic modeling study of the pyro lysis kine tics of pyrrolc 

(Martoprawiro, 1999). Studi Teoretis Struktur Elektronik dan Sifat Transisi Spin Kompleks 

1Fc(dpa)2(NCS)21 (Male. 2009). Bcrdasar informa>i ~ang dipcro lch dari pihak tim p;.:nchti 

mitra bah\\ a disamping penelitian dalam bidang senyawa kompleks juga dilakukan kajian 

tcrhadap scnya\\aan organik. 

Pcncli11an yang akan dilakukan mempakan pcngcmbangan dari pcnditi:m ~ ang tclah 

dilal..ukan l>aik ukb TPP maupun TPI\1. Dalam jl<!nelitian ini akan dilakukan sintcsis scn'a"a 

J..omplcks dari logam PcraJ.. dan Platina dengan ligan-ligan ~H;. Cl . en. difos. glim. acac. p~. 

bpy. dan dien mcnggunakan simulasi komputcr dcngan program N\\'CHE\1. Dalam suuc~i~ 

sen)awa kompleks pcncntuan ligan )ang tepat dilakukan berdasarkan prcdil..si bcrdasar data · 

data sifat senyawa yang akan berreraksi membenn1k scnyawa kompleks. Dalam penelltian ini 

akan dikembangkan sebuah metode sintesis senyawa kompleks dalam hal ini mcnggunaJ..nn 

logam Platina dcngan bcrbagai ligan. IJa lam penentuann~ a menggunakan simulasi komruta 

dcngan program NWCII L;M. Selama ini pcncmuan ligan )ang tcpat untuk logam tcrtcn tu 

dilakukan sccara trio! ami error menggunakan berbagai da1a clan s ifat kimia dari scnya"ann 

kimia tCr>Cbul. Okh karcna illl pcrlu dilakukan kajian 1enwng penentuan sifat scnyn"a 

kompleks yang lcbih akurat schingga cia lam pcncmuann)a 1idak bcrdasar trial and en or 
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tetapi dilandasi dengan data kuantitatif yang lcbih akunlt. Metodc simulasi komputcr telah 

dimanfaatkan dalam berbaga i peneli tian d ian taranya penentuan akti vi tas senyawaan obat, 

kajian mckanisme reaksi. dan pcncntuan sifat senyawaan kompleks. Progmm komputer yang 

digunakan dalam penelitian-penelitian tersebut adalah HyperChcm 5.0 I. Program aplikasi 

yang dig1makan mengunakan berbagai perhitungan semi empiris seperti AM I maupun PM 

atau yang laim1ya. Kualitas program komputcr yang digunakan sangat ditcntukan oleh 

variabcl yang digunakan da lam perhitungan tcrscbut. Dalam penelitian ini yang telah 

digunakan di Jurusan Kimia ITB adalah program NWCHE:vt yang mcmiliki tingkat akurasi 

yang lebih tinggi dibanding dengan program llyperChem 5.01. 

Dalam proses ekstraksi logam dari sampcl alarn. salah satu metode yang digunakan 

adalah mclalui sintesis scnyawa kompleks . Pcmbcntukan senyawa ko mpleks dapat digunakan 

untuk mernisahkan suatu logam dari logam pencampumya. Mclihat urgensi dari proses 

pembentukan scnyawa kompleks maka berbagai penelitian men)angkut senyawa kompleks 

menjadi s:~ngat penting terutama dalam pengembangan kimia anorganik. Dalam penclitian ini 

akan dil akuka n kajian pcmbcnwkan senyawa kompleks antara logam Plati na clcngan 

beberap;1 jcnis ligru1 untuk mcncntukan kcstabilan ~enyawa kompleks dan mckanismc 

pembcnl\1kan senyawa kompleks. Penelitian ini mcrupakan kajian h:oritis dengan simulasi 

komputcr rncnggunakan program Gaussian dan < iammess. Pcnclitian ini dilakukan untuk 

rncncntuh.an data awal (prcdi~si) dalam mclaksanal..an sintcsis senyawa kompleks di 

laboratorium. 

Bcrhagai pcnclitian lerdahulu tcntang s~n)a"a kompleks cukup bru1yak dilaku!..an 

pencliti tcrdahulu. diamaran) a sintesis dan karaktcrisasi spcktrosknpi senya" a kompleks 

Co(Bpy)2 dan Co(Phcn)2
' (Sukro. 2003). Sclnin itu Uastian dan Sigel (1996) tclah m~neliti 

ten tang konstan ta stabi lit as kompleks Cu(Bpy)2' dan Cu( Phen)' ' . scrta Uruckner (2004) 1clah 

mcneliti kompleks dari Pcrak (II) dan (111) Ptwph~rin. Corrolcs. dan Carbaporph~rin Kajian 

sintesis dan karakterisasi scn~a"a !..omplcks melalui pendd.at"n komputasi kimia dan 

ckspcrimcn (Nunnal.is. 2007), 1\ lale (20 I 0) mcmpdajari tcntang kajian teoritis dari scnyawa 

kompleks [ F c( en )2(NCS)l) dcngan n.:parametcr fu ngsiona I d<!nsi tas c I ck tron . 
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BAD Ill 

TUJUAN DAN M ANF AAT PENELITIAN 

A. Tujuao Pcnclitian 

Penelitian ioi bertujuan untuk mclakukan kajian teoritis pada proses pembentukan 

senyawa kompleks dari logam Perak dan Platina dengan ligan-ligan NHJ. Cr, en, difos, glim, 

acac, py, bpy, dan dieo. Secara spcsifik kajian tcrsebut meliputi : 

1. Mencnlukan keadaan tra nsisi pada proses pcmbentukan scnyawa kompleks antara logam 

Platina deogan ligan-ligan Nil), cr, en, difos. glim, acac, py. bpy, dan dieo. 

2. Mcnentukan mekanismc reaksi pembentukan senyawa kompleks antara logam Platina 

dengan ligan-l igan Nll3, Cl. en, difos, glim, acac, py, bpy, dan dicn. 

3. Menenlukan kondisi rcaksi yang pal ing optimal dalam pembcntukan senyawa kompleks 

antara logam PlatiJla dengan ligan-ligan Nll3, Cr , en. difos. gl im, acac, py, bpy, dan dien. 

4. Mencntukan jenis sen)awa kompleks dari logam Platina yang paling stabil bcrdasarkan 

simulasi menggunakan program NWCHEM. 

B. Manfnnt l'cnelitia n 

Penelitian ini mcrupakan pengembangan tcori dari reaksi antam logrun Platina dengan 

berbagai jcnis ligru1 dalam pcmbentukan senya" a kompleks. rcori ~ ang mendasari pcnclillrul 

ini mcnynngkut teori-teori kimia kuantum mclalui program apl ika~i kimia komputcr. lla~i l 

yang d ipcrolch dalam penel it ian ini adalal1 data-data tentang karak tcrist ik unsur dan scnyawa, 

sena scnyawa kompleks )ang tcrbentuk yang mdiputi: data kcadaan tmnsisi. rnckan isme 

reaksi pembcntukrul senya\\a lo.omplcl..s. kundisi reaksi )ang paling optimal dalam 

pembentukan senyawa kompleks. dan jenis scn)a"a J..ornpkks d:~ri logam Platina yang 

paling stabil berdasarkan si rnu l a~i mcnggunak:lll program NWC' II i".M. 

K..:bcrhas ilan pencliti an ini aJ..an rncmhcrikan kontrihusi t~rhadap pcngernhangan 

sintcsis senya\\a-senya"a J..omplcks dari bcrbagai j~nis logam. llasil yang dipcrolch dalam 

penelitian ini akan mcnambah \\a\\asan tentnng scnyawa kompl.:J..s. tcrutama mcnyanglo.ut 

s intcsis scnyawa kompleks mclalui kajian teori'tis. Kajian teoritis merupakan salah satu 

rne tndc yang penclitian yang digunakan da lam kcgiatan penel itian schingga. pencliti an yang 

dilakukan memiliki data yang lcbih akurat d~n J..omprehensif tcntang rcaksi kimia ya11g akan 

ditcliti . Pcngetahuan teoritis maupun praktclo. di lahoratorium aJ..an m.:mberiJ..an kontribusi 

terhadap dunia industri tcnnama industri pcngolahmt logam. L>alam penelitian ini yang akan 

clikembangkan mcnyangkut mctode maka basil pcndi tian in i juga dapat dimanfaatkan dalam 

pengkajian unsur-unsur logam yang lainnya. 
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BAH IV 

METODE PENELITIAN 

1\. Tcmp:ll dan Waktu Pcnelitiao 

Pcnclitian ini tclah dilaksanakan di Laboratorium Kimia FMIPA UNIMED Medan dan 

Laboratorium Kimia Fisika f MIPA ITB Bandung pada bulan Pebruari -September 2012. 

B. Alai yang digunakan 

Alat alat yang digunakan adalah seperangkat alat komputer dengan software 

NWChcm dan Scn·cr yang tclah diinstall. 

C. Proscdu r Kcrj a 

Proscdur kcrja meliputi dua tahap yaitu melalui studi komputasi Kimia dan studi 

eksperimcn di Laboratorium. 

Studi Kornputasi Kimia 

Untuk mcnentukan dma-data kestab ilan, harga cncrgi aktivasi keadaan transisi pada proses 

pembcntuknn scnyawa kompleks. dan mcncntukan data-data k~:<stabilan senyawa kompleks 

yang tcrbcntuk. mcngikuti proscclur scbagai berik ut: 

a. Mcmbuat data input untuk molekul yang akan clisirnulasikan menggunakan z-matrix 

untuk mcncntukan gcomctri atom dalam molekul. 

b. Mcng.copy file hcrupa data 1-m~ t rix ke computer yang tclah ada nwchem. 

c. J'vh:mbuka program pada ~.:n·cr j ika bclum ada terminal yang membuka server. 

d. Mcmindahkan tik dalam :-en cr kc tempat yang diinginkan. 

e. llnllll.. mcn.talank,lll pmg.ram n"chcm untuk sen) awa yang diinginkan 

f. Untul.. m~ma,ukan halma pcrhitungan telah selesai dengan melihai tulisan "Optimil'.ation 

Com.:rgcd". 

Bcrdasarkan hasil clari kajian kumputasi kimia diperolehlah data-data schingga dapat 

ditcntukan m.:kam,mc rcal..:.t p..:mbentukan senya"a kompleks dan menentukan scnyawa 

kompkks ~an)! palmg stabil. 

Sccara ,kcmatb proses pcnclitiru1 studi komputasi 1111 dapat digambarkan sebagai 

berikut: 
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Simulasi senyawa kompleks J 
t perkiraan struktur [i!;rt I E 

[; 

1-
awal 

ningkatan teori 
ang digunakan ·-

Gambar kompleks 30 

1 
Optimasi geometri 

dengan metode 
komputasi tertentu 

- ! untuk struktur stabil dan 
Single Point keadaan transisi 
calculati().!:!.__ 

~terpretasidata 

1 
E total, C ikat, mom en dipol, dan point group untuk 
menentukan senyawa kompleks yang paling stabil 

t__ _ _ _._ ___ m_e nu rut simulasi kom.:..p_u_te_r ______ __j 

Gam bar J. I Diagnm alir prosedur kcrja ~tudi komputa~i 

Studi Ekspcrim cn di La bora tor ium 

Stop I 

lk1dasarkan ha~iJ simula~i komputasi kimia di)X'ro lehlah sc·n)awn komplcb )ang 

paling 'tahil. Scb<!lum dilakukan proses sintesa wrlebih dahulu dilakukan pencntuan rasio 

J..omplcJ..s pcraJ.. dcngan ligan ~ang terbcntuk. 

I. l'cncntuan l{a~io Kompleks l·'erak dcnga 11 Ligan (Ag(L)n j' yang Tcrbcntuk dcngan 

Spel;r rofotometcr l l\ 

a. l'cncntuan i "'·'' dcngan mcnguJ..ur Absorbansi dari 10·~ M Januan r\g • ditambah dCnj!an 

I 0 ' \1 ligan dcngan rasu.> lll<>kkul logam berbanding ligan (I: I) pada berbagai panjang 

gclombang. Amo~s d1pcroloh bcnlasaJkan harga Absorbansi yaJlg paling tinggi . 

b l'cut:utuan stoi J..inmctri scnya\HI kompleks yang terbentuk diukur pada !..'"''' yang tclah 

ditcntuJ..an scbc lumnya den gun cara I 0' :VI larutan Ag ditambah dengan I 0' M ligan 

dcn~an rns10 moldul logaua hcrbanding ligan berturut-turut I: I: I: 1.5; 1 :2; I :2.5: 1:3: 

I :3,5: I :-I; I :4.5 dun I :5. 

c. K..:mudinn diukur 1\bsorban~ i nya clcngan ~pektrofmonietcr UV ~ehingga dipcro lch data 

l1uhungnn ~onscn l rusi chmgan Ab~orbansi . 
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d. Dari data yang diperolch digunakan untuk menentukan rasio (perbandingan) mo l atom 

logam dcngan ligan yang tcrlx:ntuk. 

2. Sintcs is Scnyawa Kompleks Ag(L) n+ 

Berdasarkan perbandingan mol yang diperoleh maka disintesislah senyawa kompleks 

melalui prosedur berikut : 

a. Scbanyak I ,6987 gram AgNO:l dilarutkan dalam aquades hingga volume I 00 mi. 

b. Sctclah lanll, kedalam larutan tersebut ditambahkan ligan (tetes demi tetcs) dcngan 

perbandingan mol sesuai dengan hasil pcnemuan stoikiometri rasio M:L. 

c. Lanltan terscbut diaduk dengan magnctik stirrer, apabila mulai terbentuk kristal lanuan 

terse but dipanaskan pada Suhu J: I 00 •c hingga larutan hampir habis. 

d. Krista! yang d ipcrolch di saring deng<!ll Buchner dan kertas saring Whatman. 

c. Krista! tcrscbut dibilas dcngan sedikit aquades dan dikeringkan kcmudian dimasukkan 

dalam dcs ikator. 

3. Kan1ktcrisasi Scnyawa Kompleks yang Dis intesis. · 

Krista! scnyawn kompleks yang telah disintesis dilakukan suatu karaktcrisasi 

mcliputi : Pcncntuan jumlah air kris tal dan Penentuan daya hantar. 

• f>cncntua n a ir l<rista l. 

Ocngan tcl iti cupl ikan sampcl (kristal hasil sintesis) ditimbang dcngan bcrat tcncntu 

didalam cawan pcnguapan. 

Cuplikan d ikcringkan dalam oven pada suhu I 05 •c. 
Pada sctcngah jmn JX:IIama cuplikan ditimbang. penimbangan ~elanjutn~a dilal.ul.an 

sctiap 15 mcnit sampai berat cuplikan konstan. 

• Pencntua n da~ a hant:n· cupli ka u d en gao kondukto metcr . 

l.arutkan senya"a kompleks ) ang telah disimesis kedalam aquades h111gga l.onscntrasi 

0.001 M dcngan \Olumc 25 mi. 

Sci dibilas dcngnn aquadl!s kcmudian d ilap dengan tissue. 

Suhu sci diatur pada suhu 25 "C. kemudian kondukti vitas sampel diukur. 

2..1 . T ar!{Ct/ lndika to r Kchcr·hasilan Penclitian 

Oalam Pclaksnnnnn pcncl itian ini. target/ ind ikator keberhasilan )ang hnrus dicapai 

ada lnh scbagni bc riku1: . 

I. Dnln-dma kcswbilan Pcrak dengan ligan-ligan NI-b. Cr. en. di fo,, glim, a~a~. p). bp}, 

dan dicn. 
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2. J Jarga energi aktivasi keadaan transisi pada proses pembentukan senyawa kompleks 

antara 1\g dengan ligan-ligan NH3, Cr, en, d i fos. glim, acac, py, bpy, dan d ien. 

3. Data-dma kestabilan senyawa kompleks yang terbentuk antam logam 1\g dengan ligan­

ligan NIIJ. Cr, en, difos, glim, acac, py, bpy. dan dicn. 

4. Mckanismc rcaksi pembentukan senyawa kompleks antam logam Perak dengan ligan­

ligan Nl !3, Cr. en. difos, glim, acac. py. bpy. dan dien. 

5. Kondisi reaksi ym1g paling optimal dalam pembentukan senyawa kompleks antara logam 

Perak dcngan ligan-l igan NH3• Cr. en. difos. glim. acac. py. bpy. dan dien. 

D. TAnGET/ INOIKATOR KEBEnHASIL N PENELITJAN 

Dalam Pclaksanaan penelitian ini, target/ indikator keberhasilan yang harus dicapai 

adalah sebagai bcrikut: 

I. Data-data kcstabilan Platina dengan ligan-ligan NH3, Cr. en. d ifos, glirn, acac, py, bpy, 

dan dicn. 

2.· llarga cncrgi akti vasi keadaan trans isi pada proses pembentukan scnyawa kompleks 

antm·a Pt dcngan ligan- ligan NIIJ. Cl', en, clifos, g lim. acac. py. bpy. dan eli en. 

3. IJnta-clata i,cstabilan senyawa kompleks yang tcrbcntuk antara logam Pt dcngan ligan­

ligan Nll .1. Cl'. en, difos. gl im. acac. py. bp~ . dan dien. 

4. Mckanbmc rcaksi pcrnbcntukan senyawa kompleks antara logam Platina dcngan ligon­

ligan 'I ll ,. cr. en. tlifi>~. glim. acac. py. bpy. dan dien. 

5. Konclisi r.:aksi yang pahng optimal dalam pcrnbcntukan senyawa kompl.:k~ antara logarn 

Platina dcn!lan ligan-ligm1 l\ II ' · cr. en. difos. glirn. acac. p~. bp) . dan d1cn . 
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BABV 

IIASIL DAN PEMBAHASAN 

A. Hasil Penelitian 

Hasil perhitungan menggunakan program mvChem 6.0 diperolch has il yang 

dikemukakan pada tabel 5.1 dan 5.2. 

Tabel 5.1. Data Hasil Pcrhitungan Energi menggunakan program nwChem 6.0 

No. Nama Scny:n va Bcsarnya Energi (HF) 

I. Platina - 17.330.924 

2. NHl - 56.083 

3. Pyridine - 245.171 

4. dien - 321,040 

5. en - 189,963 

6. gl im - 306,826 

7. Cl - 459.543 

8. 13ipy - 490,961 

9. [ Pt(Nl !3)2]21 . 17442.544 

10. [Pt(Pyrh l"• - 17.821.265 

11. 1 Ptdicnr•· 
t-

17.65 1.041 -
12. I Pt(cn)2t' - 17.5 18.887 

13. [Pt(C1)1] - 18.249.904 1 f-
[Pt{CI)1["" 

. 1-
19.168.885 14. -

15. [Ptglim]' . 17.636.1 80 

16. [Ptbipy]h - 17.8:!0.267 
'- '-
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Tabel 5.2. Data llasi l Pcrlti tungan Encrgi rnenggunakan program nwChcrn 6.0 
~ 

No. Nama Scnyawa Besarnya Energi 

I. Perak - 5. 194,117 

2. NH3 - 56,083 

3. Pyridine - 246.099 

~ dien - 313.075 

5. en - 188.865 

6. glim - 306.027 

7. Ag(NII1)2 - 5.306,466 

8. Ag(Pyr)z - 5.686.504 

~. Agdien - 5.038,197 

10. Ag(en)2 - 5.383.116 
~ . 

.13. Pcrnbahasan 

I. Mctodc pcrhitungan l<omputasi yang paling optimal dalam pencntuan E ncrgi urtsur· 

Ag, scnyawa d:u·i li:.;an-ligan NH1, Cr, en, difos, glim, acac, py, bpy, dan c.licn, dan 

scnyawa kompleks yan:.; tcrbcntul<. 

Rcncana awal program yang akan c.l igunakan dalam perhitungan energi un;ur logam, 

ligan. dan scnya\\a 1\omplcks ac.lalah Program Gaussian clan Gammess. Dalam perjalanan 

pelaksanaan pt:nditi:m c.liputuskan program pcrhilllngan yang akan digunakan adalah 

(:--1\\ Chern) 6.0. karcna program ini mempakan program ~ang open-source s..:hingga program 

ini dapat c.liin~t:lll pada t..omputcr c.li llnimed dan pemakaiann~a lebih luas. KeputuS.'lll ini 

diambil dcngan mcrnpertimhangkan kcberlanjutan pelaksanaan penelitian ini di Jurusan 

Kunia Fl\III'A Ununcd. 

Bcrikut tnt dikcmukakan hal -hal vang berkaitan dengm1 progr.tm ~onh\\CSI 

Computational Chetni>tl) Package (:--1\\'Chem) 6.0. 

"lorthwest Computational Chemist ry Package (NWChem) 6.0 

Environmental Molecular Sciences Laborator) Paci fie :-.lortlmest l\a tional Laboratory 

Richland. W,\ 99352 Copyrigh t (c) 1994-2010 Pacific :--lonhwcst National Laboratory 

Rattellc Mcntoria l lnstittttc 

N\•VChent is an opeu-.wmrce com putational chemistry package distributer! under the 

terms of the ~duc:tliona l Community License (ECL) 2.0. A copv of the license is incluclccl 

with tl1is diwibution in the LICENSE. TXT file ACKNOWI.F.DGMENT 
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This software and its documen tation were developed at the EMSL at Pacific Northwest 

National Laboratory, a multiprogram national laboratory, operated for the U.S. Depanment o f 

Energy by Battelle under Cootmct Number DE-AC05-76RLOI830. Suppon for this work was 

provided by the Department of Energy Office of Biological and Environmental Research, 

Office o f Basic Energy Sciences, and the Office o f Advanced Scientific. 

Dalam pcrhitungan F.nergi unsur, senyawa ligan dan senyawa kompleks d ilakukan uji 

coba tcrhadap berbagai model pcrhitungan wttuk mencntukan model pcrhitwtgan yang paling 

optimal digunakan. Model pcrhitwtgan yang diuj icoba. adalah: 

I . Basis set standard untuk scluruh electron dalam unsur dan senyawa yang diamati, 

diantaranya: 

a. Basis Set "STO-JG" (number of atoms 53) 

1I Ilc Li Be B C N 0 F Nc Na Mg AI Si P S ClArK Ca Sc Ti V Cr Mn Fe CoNi Cu 7.n 

Ga Gc As Sc Br Kr Rb Sr Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te I 

b. Basis Set "WTI3S" (number of atoms 84) 

He Li Be 0 C N 0 F Nc Na Mg AI Si P S Cl ArK Ca Sc T i V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga 

Ge As Sc Br Kr Rb Sr Y Lr Nb Mo Tc Ru Kh Pd Ag Cd In Sn Sb Te I Xe Cs Ba La Ce Pr 

I'm Sm Eu Gd Tb Dy l lo 1\ r Tm Yb l,u 1-l fTa W Re Os lr Pt Au Hg Tl Pb Bi Po At Rn 

2. Basis set Dcm.ity fun c ti on~ I spcc ilic diantaranya: 

a. Bas is Set " I)/VI' (1)1· 1 Orbital)" (number of atoms 54) 

ll llc l.i H..: B C N 0 I :-lc Na !llg AI SiPS ClArK Ca Sc Ti V Cr \ 'In Fe CoNi Cu Zn 

Ga Gc As Sc 13r Kr Rb Sr Y Lr Nb l\lo I c Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te I X c. 

3. 13asis set Den, it) functional Coulomb and Exchange lining diantaranya: 

a. Basis S.:t O(iau~s i\1 D1 I <.oulomb l·ittmg" (numberofawms 54) 

H He Li Be 13 C '0 I ' .:'a \ 1g AlSiP S ll ArK Ca Sc Ti V Cr :-.1n Fe Co l'i Cu Ln 

Ua Gc ·\ s Sc Br f... r Rh '-r Y /r '\h i\1o Tt· Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb ·1 c I Xc 

P.:mi lihan basis s.:l ~ang diuji cobakan berdasarkan pcnimbangan unsur-unsur yang 

diamati mcrupal.an urisur-unsur 'ang dapat dihitung menggunakan basis set pcrhi tungan 

tersehut. Rerdasar hasiluji coba tcrnyaia basis set pcrhitungan "wtbs .. yang memberikan hasi l 

perhitungan yang opti mal Schingga set basis perl)i tungan tersebu t digunakan untuk 

mcbkuk<tn opti nmsi !(COII1 ctri dwl nu.:ncntul.an bcsarn~a energy clari unsur maupun scnyawa 

kompleks. 
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2. Bcsarnya cncrgi senyawa kOmJ>Icks yang terbentuk antarn logam Pt deng:111 ligan­

ligan Nll3, C r , en, glim, py, bpy, dan dien. 

Berdasarkan basil perhitungan yang dilakukan menggnnakan program nwChem 6.0 

dcngan set basis perhitungan "wtbs" yang dikemnkakan pada lampiran I dan lampiran 2. 

Pada Jampiran I dikemnkakan beberapa contoh input data perhitungan menggnnakan 

program "'~Chem 6.0 dengan set basis perhitnngan wtbs. Pada lampiran 2 dikemukakan 

bcberapa contoh hasil perhitungan menggunakan program nwCbem 6.0 dengan set basis 

perhitungan wtbs. Pada tabel 4.2 dikcmukakan basil perhitnngan penentuan Encrgi senyawa 

kompleks. 

Tabcl 5.3. Data llasil Pcrhitungan Energi senyawa kompleks menggunakan program 

nwChcm 6.0 

No. Nama S cny awa Kom1>leks Bcsarnya E nergi (Ht) 

I . [Pt(N II3)2JH - 17.442,544 

2. fPt(Pyr)1]'' - 17.821,265 

3. I Ptdicn'l2 ' - I 7.651,04 I 

4. [l't(cnhJ' - 17.518,887 

5. [Pt(Cihl -- - I 8.249,904 

6. I Pt(C'I) t[2 - 19. I 68,885 

7. I Ptglimf - I 7.636.180 

8. [Ptbip) l' ' - 17.820.267 

Berdasarkan data-data )ang dtJ..emukakan pada tabel 4.2 dtperoleh bah\\a be!<arnya cnct!D 

sen~ :ma komplcb [Pt(CJ),f memiliJ..i nilai paling rendah sebesar - 19.168.885 lit. Hal ini 

mcmmjui.J..an hah,,a 'Cil)a>'a kompleks tcrsebut mempakan senya"a kompleks yang palin)! 

stabil. 

J. Rcsam~ :t pe•·ubahan cncrj!i J>ada proses pem bentukan senya" a kompleks 

Dalam pcncntuan bc>arnya energi pada proses pembcntukan senyawa komplcJ..s 

mcngil..uti pcrsamnan rcaksi sebagai bcrikut: 

Pt t- 2 NIIJ -7 Pt(NI IJh 

,\F J (Pt(NII ,),) - (f'(Pt) + 2E(NII3)) 

1\ lcnggumtJ..nn pet sar11aan stoikiomctri dalam pencmuan besamya Encrgi pcmbcntubn 

scnya\\3 kompl.:ks diKCIIIllkakan p~cla tabc l 5.4. 
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Tabel 5.4. Harga Perubahan Energi dalam pembentukan scnyawa kompleks 

- T 
Besarnva Enerui (H F Nama Besarnya Peru--Seny awa Platina Ligan Seny:lwa bahan Ener gi 

_ Komnleks Kom1>lcks (IIF} 
fPtrNI b)2l2

+ -17,330.924 -56.083 - 17442.544 0.546 
r rl7Pvrh 12

+ -1 7,330.924 -245.171 -17821.265 0.001 
~dicnF -17.330.924 -321.040 -17651.041 0.923 
[Pi(erlJ?.]-- - 17,330.924 -189.963 -17518.887 191.963 
I PtCCi),]2+ 

-
- 17,330.924 -459.543 -1 8249.904 0.1 06 

I PtCCl2•l" 
- -1 7,330.924 -459.543 -19168.885 0.21 1 

I Pw liml" -17.330.924 -306.826 -1 7636. 180 1.570 
(Ptbiove• ' -17,330.924 -490.961 -17820.267 1.618 

4. l'cncntuan senyawa kompleks yang paling muclah lerbentuk 

Untuk menentukan scnyawa komp leks yang pali ng mudah terbentuk ditentukan 

berdasar kan harga peru bah an energi pembentukan senya\\ a kompleks yang dikemukakan 

padn tabcl 4.3. llarga pcrubahan cncrgi pembcntukan senyawa kom pleks [Pt(Cih l scbesar 

0.106 IIF. sedangkan harga perubahan energi pcmbentukan sCO):l\\3 kompleks [Pt{P~rhf 

sebesar 0.01 HF. l3crdasarkan data-data rersebut dapat disimpulkan hahwa sen)il\\rt kompleh 

'· (Pt( I '~ rb 1· merupakan senyawa yung paling mudah tcrhl'lllllk kan:na hargan~ a pali ng 

eksotcrm. 

2. ll asil Penelit ia n t\l clalui Eks pcri mcn di Laboralnrium 

2 1. Unluk komplcl•s l'enlk-Pyridin 

Karena kompleks Perak-Phcnamrolin tidak lcrbentuk mal.u dilakukan ,inh:sis Pcral.-

P) rid in. Sctclah dilakul.~n sintesis scsuai dengan prosedur dipcrokhlah data schagai berikut: 

2. 1.1. l'cncrlluan A.,..~, 

Dari pend it ian ~ang dilakukan diperoleh data hubungan antara Ahsorhansi kompleks 

Perak-P~ ridin d~ngan ht!rbagai panj ang gclombang. Diba .. ah ini disajikan tabcl hasi l 

pcngukuran absorbansi kompleks Pcrak-pyridin dalarn berbagai panjang gelombang. 
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No 
I 
2 
3 
4 
5 
6 
7 
8 
9 
10 
I I 
12 
13 
14 
15 

f--16 
17 

Tabcl 5.5. Hasil peogukuran absorbansi kompleks Perak-pyridin dalam 

berbagai panjang gelombang. 

A. (om) 
250 
255 
360 
265 
270 
275 
280 
285 
290 
295 
300 
305 
310 
315 
320 
325 
330 

0.35 
0.33 
0 31 
0 29 

·~ 027 
~ 0.25 
0 0 23 
1l 0 21 
<( 0 19 

017 
0.15 

"loT A 
497 0.3036 
48 5 0.3 142 
48 9 0.3106 
47 I 0.3269 
48,4 0.3 151 
48,3 0.3 160 
45.9 0.3381 
53 6 0.2708 
55,5 0.2557 
54 6 0.2628 
52,7 0.2781 
50,9 0.2932 
56,4 0.2487 
58 0 0.2365 
60 6 0.2 175 
61,3 0.2 125 
62 2 0.1924 

230 240 250 260 270 280 290 300 310 320 330 3<0 
Panjang Gelombang (nm) 

Gam bar 5.1 Hubungan Absorbansi Senyawa Kompleks tcrhadap /, (nm) 

2 l. 2. l'enentu:m lbsio Kom1>le~ 1'crak-Pyrid io ~ ang T ed>cntu k den:::tn 

Spektrofotometer UV 

Dari basil pcnelitian dalam pencntuan Rasio Kompleks Perak-Pyridin yang l crbcntuk 

dengan Spektrofotomctcr UV dipcroleh data hubungan Ahsorbansi dengan pcrbandingnn 11101 

scnya\HI kompleks yang tcrbentuk. Data absorbansi dari perbandingan mol Pcrak-Pyrid in 

diukur dcngan Spcktrofotomctcr UV pad a panjang gel om bang 280 nm. Beriknt disajikau data 

ithsorbnnsi (bri pcrbandingan mol Perak-Pyridin. 
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Tabel 5.6. Data absorbansi dari perbandingan M/ L. 

No Pcrbandingan M/L At A2 
I I : I 0,3382 0,340 1 
2 I : I ,5 0,2856 0.2890 
3 I : 2 0.2740 0,2724 
4 I :2,5 0,2284 0.2269 
5 I : 3 0,2373 0.2343 
6 I : 3.5 0.2269 0.2276 
7 I : 4 0,2240 0.2225 
8 I : 4,5 0.2034 0.2062 
9 I : 5 0.2048 0.2013 

2 1. 3 . Has il Sintcsis Scnvawa Korn p leks Ao > + 
2 

Bcrdasarkan hasil penentuan rasio (pcrbandingan) mol Perak dengan ligan Pyridin 

(I :2) maka disintcsis senyawa komplc~s sesuai dengan perbandingan tersebut. Reaksi antara 

senyawa ion logam pcrak dcngan ligan pyridin dengan pereaksi (NH4)2S20s mcnghasilkan 

Iannan scnyawa k\Jinplcks berwarna (kuning). Setelah larulan scnyawa kompleks ini 

d ipanaskan tcrbcnhtklah kri sttd kompleks yang berwarna putih. La rutau dan kristal has il 

pcncl itian dapal tli lihat pada Iam pi tan 5 (dokumentasi penel itian). 

2. I . 4. B asil l<a ra ldct·i>a~ i Scnyawa Kompleks Y•lng T~lah Oisintcsa 

Pcngulwmn l)a) n llanl:tr· Cuplikan 

Pengukuran daya hantar dilakukan dengan alat . konduktoml!ter tjpe CG 859. 

Scnya,,a.scnyawa yang tdah dis illlcsis dilarutkan dalam pelanu ~ ang sesuai yaitu aquadcs 

sehingga konscmrasinya sd..itar 10 3 M. dengan ha:sil pengukuran sebagai bcrikut: 

Tabcl 5.7. Data hasil pengukuran da~a hamar senyawa kompleks ~ang dis intesis 

'o r 
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2. Pcncntuan bcsarnya Energi Aktivasi pada proses pcmbentukan senyawa kompleks an tara 

logam Pcrak dan Platina dengan ligan-ligan NH3, Cr, en, difos, glim, acac, py, bpy, dan 

dicn. 

C. RENCANA J>E ' ELJTIA ' ELANJUTNY A 

I. Hasil akhir dari dua tahun kcgiatan penelitian ini adalah adalah dipcrolchnya data-data 

tcntang tingkat kestabilan scnyawa kompleks yang terbentuk antara logam J>erak dan 

Platina scna mekanisme reaksi pada proses pcmbentukan senyawa kompleks. Sclain 

itu ada bcberapa hal yang sangat penting bagi tim pcneliti kimia teoritis Laboratorium 

Kimia Fisika UNIMF.D adalah telah terbangUJmya perangkat software dan hardware 

yang mendukung pclaksanaan penelitian bidang kUnia tcori khususnya pcmakaian 

program Gaussian dan Gammess. Dalam waktu dekat penclitian yang dilakukan dapat 

mcnggunakan jaringan yang tclah dibangun melalui kegiatan penelitian kcrjasama ini. 

Dcngan mempergunakan pcrangkat yang telah dibangun maka kegiatan pcnclitian 

dapat dilakukan rnclalui jari ngan. internet ke laboratorium kimia teori Laboratorium 

Kimia Fisika ITI3 13andung. Di masa-masa yang akan datang bila kclompok pcncl itian 

kimia tcori makin bcrkembang tnaka lcbib cfisien hi la memiliki program sendiri tanpa 

harus tcrgantung pada program di loboralorium Kimia Fisika ITB Bandung. 

2. Dcngan bcrbagai l ~tsi l i tas yang tclah dimiliki l.ai:>oratorium Kimia Fisika UNIM El) 

dan pcngalaman da lam melaksanakan penelitian kcrjasama ini, maka mul~i tahun 20 13 

sampai dcngan 20 IS dan ~ctcru;n) a dirtncanakan akan melanjutkan pcncli ti an scjcnis 

dcngan objek ) ang herb.:da. 1 opik penelitian ~ang akan diajukan diantaran) a adalah: 

kajian mckani,ml' n.:aksi pada reaksi fem1cntasi glukosa menjadi asam oksalat. rl'al.>t 

antam mctil eugenol dcngan asam format. hidrocmcking batll bara mcnjadi bcrbagat 

fral.si min) al. bumi. rcal.si pcmhentukan senya" a komplel.s mcnggunal.an logam dan 

ligan lamn)a. dan bc~rapa n:al.si-r.:aksi yang rnelibatkan SCil):t\\a organil. dan 

s~n)a\\a anorganil. lainn)a. Penelitian-pcnelitian ini akan diajukan kc bcrbagnt 

kompctbi hibah pcm:litian DIK n maupun RISTEK scpeni Pcnclitian Fundamental 

untuk pcngcmbangan kaj ian dan llibah Bcrsai.ng sena Hibah Strategi Nasional untuk 

pcnclitian yang nu.:n!!hasilkan produk. llal yang lebih pcnting n:telalui berbagai upaya 

ini ada lah tcrbangunn)a buclaya mcnel iti el i l.aboratorium Kimia Fisika UNIMED yang 

pada akhirnya dapal menghasilkan kar) a ilmiah di .Jurna l Nasional maupun 

intcrnasional dan procluk pencl itian la innya. 
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A. Kesimpulan 

BABVI 

KESIM PULAN DAI~ SARAN 

Ocrdasarkan hasil perhitungan dan analisis basil pcrhitungan dapat dikemukakan 

bcbcrapa kcsimpulan sebagai bcrikut: 

I. Metodc perhitungan komputasi yang paling optimal dalam penentuan Encrgi unsur Pt, 

scnyawa dari ligan-ligan NH3, Cl , en, difos, glim, acac, py, bpy, dan dicn, dan senyawa 

kompleks yang terbentuk adalah basis set perhi tungan "wtbs". 

2. Bcsamya energi senyawa kompleks dapat dikcmukakan sebagai berikut: 

(Pt(NH3)z]2• 17.442.544 

[Pr(Pyr)2]2
• 17.821.265 

[Prdicn]2
+ 0 17.65 1,041 

[Pt(en)2]2
+ 17.518.887 

[Pt(CI)z) 18.249,904 

[Pt(CI)4t 19.168.885 

I Ptglim]2
• 17 636.180 

[Ptbip)t 17.820.267 

J. Ocsarnya pcrubahan energi pada proscs pcmbentukan senyawa komplcb dikemukakan 

scbagai berikut: 

.lll [Pt(NI·hhf­
\11 [Pt(Pyr)d+ 

t\1 I (Ptdicn ]2
-

i\ 11 [Pr(cnhf­
i\11 [Pt(Cih] 
i\l l [Pt(CI).1f 
i\11 [Ptglimf 
L\11 [Ptbipyj2• 

0.546 
0.001 
0.92~ 

191.963 
0.106 
0.2 11 
1.570 
1.618 

4. Scnya"a J..ompleks yang paling mudah tcrbentuk adalah senyawa J..omplcks [Pt(P)rhf ' 

JJ.Saran 

Saran-saran yang diajukan men) angJ..ut bebcrapa permasalahan yang bel urn dapat 

di~cksaikan pada tahun pertama. yaitu: 

I. Pcncntuan keadaan transisi pada proses pernbcntukan senya"a kompleks ant;n·a logam 

l'crak dan Platina dengan ligan-ligan Nll 1. Cl. en, difos. gl im. acac. py, bpy. dan d icn. 
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Peng.ukuran l'l\IJ\IED, Vol. 2& (2) J\pnl 
200-l 

Pembuatan J. Pcngabdian Pada 
1-1as)arakat UNI~II:.U. Vol I 0 
(36 Juni2004 

Studi Kin.:til.a R~abi \utooksidasi len 1ak tak jenuh J. Sains I ndon \liP \ 
in yak kelapa UNI~1EU. \ 'or. 29 (I) Jan -sebagai upa)a p~ningl..atan kuahtas Ill 

53\\ it -
Pen.:rapan \lodcl l'r:.l.tikum 
PraktiJ..um Kuma l"istl.a J 

Semi 
Mar2005 

Riset Pada Jumal Pendidikan \1atemmika 
dan Sains. Vol I. \Jo 3 
September 2006. JSSN: 1907-
7157 

l llubungan Kuantitati f Amara Struktur 
pada Fend culam1n tersubstotus• scbag 

dan Aktivitas Jumal Sains Indonesia, Vol 
a1 pcrangsang 31. No I Januari - Juni 2007 
Semi Empiris JSSN: 1978-3841 sistcm syaraf mcnggunakan metod<: · 

/\M I 
Pcncrap:111 Mctodc l.atihan Bc1stru 
Pcngcmbangan 1\uku ;\jar Kimia Fi~ ika 

ktur Oalam Jumal Pcnclidikan Matcmatika 
I dan Sains. Vol 3. No 2 

Oktober 200R ISS"': 1907-
7 157 
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10 

II 

• 12 

13 

1 4 

Pcngaruh Waktu Dan Temperatur Kontak Adsorben Jumal Penelitian Saintika 
Zeolit Dan Arang AktifTcrhadap Kualitas CPO Hasil Vo1.8 No. 2 Sepetember 2009 
Pcmucatan ISSN: 141 2-2995 
Kajian Termodinamika Pencampuran Pada Jurnal Penelitian Saintika 
Campuran Biner Benzena- Etanol Vo1.9 No.2 Sepctember 2009 

1SSN: 1412-2995 
Sintesis Dan Karaktcrisasi Senyawa Kompleks Jumal Sains Indonesia Vol. 33 
Antara Logam Perak Dengan Ligan-Ligan NH3, Cr, No. I Januari Juni 2009 
en, difos, glim, acac, py, bpy, dan dien Me!alui ISSN: 1978-3841 (Anggota) 
Pcndckatan Komputasi Kimia Dan Eksperimen 
Sintesis dan karakterisasi sifat fisik dan mekanik Jumal Penelitian Saintika 
kcramik hasil campuran dcngan bahan zeolit alam Vol.9 No. 2 Sepctcmber 2009 
scbagai altematif material berkualitas tinggi ISSN: 141 2-2995 (Anggota) 

Pcningkatan Kompetensi dan Minai Mahasiswa Jumal Pendidikan Matematika 
tcrhadap matakuliah Dasar kimia Kuantum melalui dan SaUlS. Vo l 4, Ko 2 
pcmakaian media pembelajaran bcrbasis !T/ ICT Oktober 2009 ISSN: 1907-

7157 

Mcdan, September 2012 

Drs. Ascp Wahvu Nugrah:t, M.Si 

NIP. 196706091992031001 
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BIODATA A GGOTA PE ELTTI 1 (TI'J>) 

I.Nanm 
2. Tempatl tanggal lahir 
3. Jenis kelamin 
4. Fakultas/ Jurusan 
S. Pangkatl Go Iongan/ NIP 
6. Aidang Kcahlian 
7. A lamat kan tor 

: Ora. fbtu F:vina D, M. S i 
: Yogyakarta. 22 Jw1i 1962 
: Percmpuan 
: MIPi\/ Kimia 
: Pembina/ J V -a/ 19620622198603200 I 
: K imia Organik 
: Jumsan Kimia FMIPA Univ. Negeri Medan 
Jl. Willem Iskandar Pasar V Medan Esta te Mcdan 

Alamat rumah :.f l. Ekaresmi Komp. Bumi Johor Sentosa Blok D-1 0 Medan 
Tclp (061) 7861284 

8.Riwayat Pendidikan dimulai dari rakh' 
No Jenjang Pendidikan j Te 

yang tc, ar: 
mpat Tahun TiteV 

Selesai Ijazah 

Pascasarjana (S-2) USU Mcdan 1999 M.Si 

IK IP 
1984 Dra dung 

Sarjana (S I) 
Ban 

2 

9. Pcncl it ian yang pernah clibuat: 

Judul Penelitlan Jabatan 

~"" 5 Studi Biodegradasi Plastik Anggota 
Poliuretan dengan Bahan Baku 
Minyak Jarak Sebagai Plastik 

2006 
Ramah Lingkungan 
Studi Awal Pembuatan Poliuretan 

Bid an g 
Spesiali sasi 

Kimi a 
- Organi k 
Pendidi kan 

a'--....J Kimi, 

Sumbcr Dana 

UTMUD 

Anggota LITMUD 
Dari Campuran Minyak Jarak, 

~'."''" Glikol dan Jsosianat 
2007 Pengaruh Waktu dan Temperatur Ketua I 

Kontak Adsorbcn Zeolit dan 
I Arang Aktif Terhadap Kualitas 

CPO Hasil Pemucatan ~ 2007 Pembuatan dan Biodcgradasi Ketua DIKTI 
Plastik Berbahan Dasar Polistiren 
Untuk Mendapatkan Plastik 
Ramah Lingkungan 

--
iUNJMED 2007 Pembelajaran Kimia Dasar Anggota 

Terintegrasi Berbasis Multimedia 
2008 Pembuatan Poliuretan dengan 

Bahan Baku Minyak Jarak 
Anggota Hibah Bersaing 

Teralkoholisis Sebagai Alternatif 

1 2009 
Bahan Perekat 
Studi Pemanfaatan Ban Bekas Ketua Hibah Srategis 
(PostCostumer Rubber) Sebagai Nasional 
Filler dan Binder Pada 

I Pencampuran Reaktif dengan 

L_ Karet Alam (SIR-20)dan Nitrile 
Rubber 

36 



10. Ar tikcl di Majalah 
-

Tahun 

2005 

2006 

2007 

2009 

2010 

Judul PenerbiUJurnal 

Kapasitas Sera pan Ion Mangan oleh Jumal Penelitian 
Biomassa Pada Silika Gel Hasil Sintesis dari SAINTIKA UNIMED 
Abu Sekam Padi. Medan 

-
Prediksi Aktivitas Anti Oksidan Senyawa Jurnal 
Turunan Flavon dan Flavonol dengan Penelitian SAINTIKA 
Metoda Analisis HKSA. UNIMED Medan 

Studi Proses Fermentasi Molase Menjadi Jurnal Sains Indonesia 
Etanol Dalam Upaya Pemanfaatan Umbah FMIPA UNIMED 
Pabrik Gula Medan 
Sintesis dan Karakterisasi Sifat Fisik dan Jurnal Penelitian 
Mekanik Keramik Hasil Campuran dengan SAINTIKA UNIMED 
Bahan Zeolit Alam Sebagai _ Alternatif Medan 
Material Berkualitas Tlnqqi 
Nobility ofTeaching (Kemuliaan Mengajar) Mentiko Publisher 

Medan. September 20 12 
i\.nggota Pcncli ti I 

Dn1. Ratu F..Yina D. l\I.Si 
NIP. 196206~2 1 98603~001 
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Input data Pyridine 

title "Pyridine 
geometry 
zmatrix 

N 
C1 N 
C2 C1 
C3 C2 
C4 C3 
C5 C4 
Hl C1 
H2 C2 
H3 C3 
!14 C4 
H5 C5 

end 
end 
basis 

1.4 
1.5 
1.5 
1.5 
1.5 
1.0 
1.0 
1.0 
1.0 
LO 

N 

C1 
C2 
C3 
N 
Cl 
C2 
C3 
C4 

WTBS 

120 . 
120 . 
120 . 
120 . 
120 . 
120 . 
120 . 
120. 
120 . 

N library WTBS 

C library WTBS 
H library cc- pvdz 

end 
lask dft energy 
end 

geometry optimization" 

N 0. 
C1 0. 
C2 0. 
C2 180 . 
N 180. 
C1 180. 
C2 LBO. 
C3 180. 
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llasil perhitungan Pyridine 

argument 1 = Piri dine-wtbs . nw 

Northwest Computational Chemistry Package (NWChem) 6.0 

gnvironmental Molecular Sciences Laboratory 
Pacific Northwest National Labor<~tory 

R1Chland, WA 99352 

Copyright (c) 1994 - 2010 
Pac1f1c Northwest National I.aboratory 

Battelle Memorial Institute 

NWChem 1s an open source computational chem1stry package 
distrlbuted under the terms of the 

gducational Community L1cense (ECL) 2 . 0 
A ·copy of the l icense 1s included with t h1s distribution 

in the ITCENSE .TXT fi l e 

AC KNO\oii.F: DGME:NT 

Th1s sott'"'ctre ctn<.l it .. documentat1on were developr>d at the 
EMSL at ?ac1f1~ Northwest National Labor•tory, 

multiprogram 
national labor t ry, p r te:l for the u . s . Dcp.utment ot 

Energy 
by Sattel e ... ade1 C ntr • t •Lrnber !OE-A-.:0"> 76RL 1830 . 

Support 
for this ·.•ork '"a t rov I l ny the Department of ;:nergy 

Offlce 
of Biolog;.ctl ... nn J S1 V4.r I;rn'-ntc~;] Rc:::e~rch, Oft~c.e ot Bds.1.c 
Energy Sciences, tu.d the tt1ce of A<tvanced Sc1<•nt1 tic 

Computing . 

Job i.nformat1on 

host name 
program 
date 

compiled 
source 
nwchem branch 
inpuL 
pret1x 
daLa base 
status 
nproc 
time left 

local ClOSt 
nwcll.t!; .. 

-Wed Jul 11 12 : 17 :55 2012 

• Thu Ncv l4 } : 4 : 49 2011 
- /ho~e/local ~cr/o~L/nwchem 

Develop::oent 
= :)ir 1d1nc wt b . 1 '"'' 

PiridinP .... ,t I 
- . /Plrid.tn• WLL . lb 
~tartup 

1 
- I$ 
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Memory 1nformation 
------------------

heap - 13107201 doubles 
scack - 13107201 doubles 

= 100 . 0 Mbytes 
100 . 0 Mbytes 

global .. 26214400 doubles 200 . 0 Mbytes (distinct from heap 
& stack) 

cotal - 52428802 doubles 400 . 0 Mbytes 
verify yes 
hardtail - no 

Directory 1nformation 

0 permanent • 
-0 scratch • 

Nl'IChem I nput ~lodule 

Pyticllne cc-pvdz SCt' geometry opti m1zation 

., omrtry "geometry" by 1 . 88972~989 
11249) 

CS ~~ m ·y cl• • • ··d 

Geometry "geo~.etry" -> 

ou·puc c . r c 
a. u.) 

n dn;tstrows (scale by 1.88~~25989 ~o co!lvert to 

No. Taq 
z 

1 ~l 

0 . 00000000 
2 Cl 

0 . 00000000 
3 C2 

0 . 00000000 
1 C3 

0.00000000 
5 C1 

0 . 00000000 

Chdrge 

I . 0000 

6 . 0000 

1'> . 0000 

6 . 0000 

6 . 0000 

X 

----------- ---
1 . 3~901835 

0 . 27275964 

-1 . 12867202 

-1 . 3662~5C6 

-0 . 20240644 

y 

------- ---- --
-0 . ~9583967 

-l. 47903%4 

-0 . '<4425986 

0 . 53680540 

1 . 48309098 
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.. 

• 

6 cs 
0 . 00000000 

7 Hl 
0 . 00000000 

a H2 
0 . 00000000 

9 H3 
0 . 00000000 

10 H4 
0.00000000 

11 H5 
0.00000000 

1\tOml.C Mass 
-----------
N 
Cl 
C2 
C3 
C4 
C5 
H1 
ll/. 
H3 
H4 
If~ 

6 . 0000 

1 . 0000 

1 . 0000 

1.0000 

1 . 0000 

1.0000 

14.003070 
12.000000 
12.000000 
12 . 000000 
12 . 000000 
12 . 000000 

1. 007825 
1 . 007825 
1. 007825 
I . 007825 
1.007825 

1.19902522 0 . 94831130 

o. 43114833 -2 .1 6641638 

- 1. 90457110 - 1 . 57511691 

- 2 . 30054283 0 . 89332518 

-0 . 36079514 2 . 47046781 

1 . 97492429 1. 57916835 

E[iecLJ.ve nuclear •epuls1on energy (a . u . ) 193.95050070<\g 

Nucl<>lr 0J.po1~ momenL (a . u . ) 

y z 

1') . 00('0000000 0 . 0000000000 0.0000000000 

GrOtoF n•me cs 
,rouo rumber 2 

Gr up ord r 2 
'lo. of un1q 1 centers 11 

·ymm try IOlCjJe atoms 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 

z-matr1x (user! 

Unlls tn Anc;sltom for ~("\nos and degree~ for 'ingles 

Type I J K Val H:! 
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' 

• 

1 Stretch 2 
2 Stretch 3 
3 Bend 3 
4 Stretch 4 
5 Bend 4 
6 Torsion 4 
7 Stretch 5 
8 Bend 5 
9 Torsion 5 

10 Stretch 6 
11 Bend 6 
12 Tors~on 6 
13 Stretch 7 
14 Bend 7 
15 Tors~on 7 
16 Stretch 8 
l7 Bend 8 
18 Torsion 8 
19 StreLCh 9 
20 Bend 9 
21 Torsion 9 
22 Stretch 10 
23 E\end 10 
24 Torsion 10 
25 StreLch 11 
26 !"lend 11 
27 Torsi. on ll 

XYZ fotmat geometry 
-------------------

11 
qeomelry 
tl l. 35901835 
~1 0 .27275964 
C2 -1 . 12867202 
:::1 -1.36625506 
C4 -0 .20240644 
C5 1 . 19902522 
HI 0 . 43114831 
H2 -1 . 90457110 
!13 2 .30054283 
H4 -0 .3607951<; 
HS 1 .97492429 

-·=------------ -------=-=-==--=====--

1 
2 
2 1 
3 
3 2 
3 2 1 
4 
4 3 
4 3 2 
5 
5 4 
5 4 3 
2 
2 1 
2 1 3 
3 
3 2 
3 2 
4 
4 3 
4 3 2 
5 
5 4 
5 4 3 
6 
6 5 
6 5 

0.59583%7 
-1 . 4790395·1 

. -0.94425986 
0 . 536805~0 

1 . 4830~0~E 

0 . 94831110 
-2 . ~6641US 

:.575_16;,1 
0 . 893325.8 
2. i70~E-o 1 

1. 579!68 3~ 

'. 0 
.0 . 
. 0 
.o 
.0 

l. 40000 
l. 50000 

120 .00000 
l . 50000 

120 . 00000 
0 . 00000 
1.50000 

120.00000 
0.00000 
1 . 50000 

120.00000 
0 . 00000 
1.00000 

120.00000 
180.00000 

1 . 00000 
120 . 00000 
180 . 00000 

1 . 00000 
120 . 00000 
180 . 00000 

1.00000 
120 . 00000 
180 . 00000 

1 .00000 
120 . 00000 
180.00000 

0000 
'JOOOOO 
00000 
000000 
000000 
10 000 

0.0(.')0 000 
0 . 0000 000 
0. 0000000 

. 0 ) 0 
0 . 000 000 

.lnternuc.:.ear di::t u:cE:s 

center one 
angst1oms 

2 Cl 
1. 40000 

l N 

center t*NC I a~omic urLts 

2.64562 



3 C2 2 Cl 2.83459 
1 . 50000 

4 C3 3 C2 2 . 83459 
1 .50000 

5 C4 4 C3 2.83459 
1 . 50000 

6 C5 l N 2 . 93364 
1. 55242 

' 6 C5 5 C4 2 . 83459 
1.50000 

7 Hl 2 Cl 1 . 88973 
1 . 00000 

8 H2 3 C2 1. 88973 
1.00000 

9 H3 4 C3 1. 8897 3 
1 . 00000 

10 li4 5 C4 ~. 88973 
1 . 00000 

11 fl5 6 cs 1. 88973 
1 . 00000 

----------------------------------------------------------------------
number of included internuclear distances : 11 

~ ===------- ---===-=======-------~====c==~•••• .. 
RHf F;NERGY GRADIENTS 

atom coordin~tcs ~1 radienL 
X y z X y 

z 
1 N 2 . 604442 -0 . 993'l'>8 0 . 000000 0 . 000106 0 . 000026 

0 . 000000 
2 Cl 0 .4 97467 -? . 585'00 <1 . 0 0000 -0.000108 0.000059 

0 . 000000 
3 C2 2.081077 J • 688? 3 • 0 0000 O. OOOOE1 0 . 000053 

0 . 000000 
' " Cl -.2 . 541ll09 0 . 99r29 0. 0000 0 . 00004:'· -0.000081 

0.000000 
!> ('4 -0 . 3"9337 . 6692.6 000 0 0.000032 0 . 000040 

0 .000000 
E. cs 2 . 1 3441 J.601 4 0. OJOOO -O.OOOOSl 0 . 000024 

0.000000 
7 H. 0 . 911~44 1.')7<'1 OOGO (, . 00000 -0.000045 

0.000000 
8 H2 -3.614105 3 . 023'53 0.000000 -o. ooooc;~. 0 . 000001 

0 . 000000 
9 H3 -4.440187 1. 7250 8 0.000000 -0 . 00004C 0 . 000002 

0.000000 
10 H4 -0 . 637321 4 . 688244 0 . 000000 -0 . 000016 0.000035 

0.000000 
11 H5 1 . 757669 .?. • 7 97 4 4 0 . 0')0000 0 . 000040 0 .000012 

0 . 000000 

---------------------------·-- -
T1me 1-P. '~,ecs) 2-e(secs) 

--------------
<"FtJ 0 . 13 300.90 

-------- -------------------
;JA 1 I. C . l2 301.54 
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3 C2 
1. 50000 

4 C3 
1 . 50000 

5 C4 
1 .50000 

6 C5 
1. 55242 

6 C5 
1.50000 

7 Hl 
1.00000 

8 H2 
1 . 00000 

9 H3 
1.00000 

10 H4 
1 . 00000 

11 H5 
1 . 00000 

2 Cl 2 . 83459 

3 C2 2.83459 

4 C3 2 . 83459 

1 N 2.93364 

5 C4 2.83459 

2 C1 1. 88973 

3 C2 1.88973 

4 CJ 1. 8897 3 

5 C4 l. 8897 3 

6 cs 1. 88973 

------ ------ ---------------------------------
number oC included internuc lear distances : 11 

-==--==-- • -···= . - - &;2===-- --===-==-====-=-===-~--~===-=~-=--~· 
RHf ENERGY GRADI ENTS 

aLom 

1 N 
0.000000 

2 Cl 
c.oooooo 

3 C2 
0 . 000000 

4 C3 
0 . 000000 

5 C4 
0 . 000000 

6 C'> 
0 . 000000 

7 H 
0.000000 

8 H2 
0 . 000000 

9 H3 
0 . 000000 

10 H4 
0 . 000000 

11 f!S 
0.000000 

coordindtcs 
X y z X 

grndi enL 
y 

2 . 6044 42 -0 . 9931~8 0.~00000 0 .000106 0 . 000026 

0 . 497467 -2 . 585<00 0.000000 -0.000108 0.000059 

-2 . 0810 II I. 68Br3 r . 000000 ( . 00008, 0 . 000053 

-2 . 54180~ 0.492 29 .o 0000 0 . 000042· -0.000081 

0 . 3G9ll7 .669 16 ooo o c.oooo-z .oooo4o 
2 . 113441 1.601 4 000 -0.00008_ -0 . 000024 

0 . ~11~44 -4.5761 0000 c.oooo 0 . 000045 

-L61410S J.02J<S3 .000000 -O.OOOOSE 0 . 000001 

-4 . 440187 . 125099 . 000000 -0.00004 c 0. 000002 

-0 . 637327 4 . 688244 0 . 000000 -0 . 000016 0 .000035 

, _7,7424 0.000000 0 . 000040 0 . 000012 

---- - ------ -- ------------
'I' 1m -elsec,;) 2-e (secs) 

----- ------------- ------
C'PU 0 . !3 3CO . 90 

--------------------- -----
~/ALL 0 . l2 30 I . 54 
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----------------------------------------
Step Ener gy Delta E Gmax Grms Xrms Xma x 

Wallt.ime 
-------- -- ----- -------- - ---- --- -------- --------------

@ 9 -246 .45?67951 -6 . 60- 07 
6021 . 3 

0 . 00010 0 . 00004 0 . 00056 0 . 00150 

ok ok ok o k 

Z- matrix (user) 
- ----- --

Uni ts are Angstrom for bonds and degrees for a ngles 

Type Na me I J 
Gradient 

K L M Value 

-- ----- --------· --------
1 Stre t. c h 2 1 1. 3971 9 

0 . 00010 
2 Stret.ch 3 2 1 . 44 4"/5 

- 0 . 0000 1 
3 Bend 3 

0 . 00006 
2 1 123 . 73"/~8 

1 Stretch 4 3 1 . 43952 -0 . 00009 
5 Bend 

0.00005 
1 2 118 . 93686 

6 Torsion q 3 
-0 . 00000 

2 1 0.00000 

7 Stret.ch ·; l . 4"3~>9 0 . 00003 
8 Bend· 5 

-0 . 00004 
4 3 11& . ~92~5 

9 Torsion ' ., 
-0.00000 

j 2 G. 0000 

10 Stretch , 
~ !.41480 < 

- 0 . 00003 
11 !lend 

-0 . 00005 
6 ~ llS. c.1225 

.2 Torston 
-0 . 00000 

6 o; 4 3 0 . 00000 

13 Stretch 7 2 ! . 07596 0 . 00005 
14 Bend 7 

0 . 00000 
2 1 ll5 . 32607 

15 Tors.1on 7 
-0 . 00000 

2 1 3 160 . 00000 

16 Sttctch 
0 . 00004 

8 J 1.0/582 

17 Benci 
0 . 00004 

8 / ll G. ·,5810 

8 Tots ion 8 
0 . 00000 

3 2 1 l80 . 00000 
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19 StreLch 
0 . 00005 

9 4 1. 07674 

20 Bend 9 
-0 . 00002 

4 3 120 . 84701 

21 Torsior. 9 
-0 . 00000 

4 3 2 180 . 00000 

22 Stretch 
0 . 00004 

10 5 1. 07582 

23 Bend 10 
- 0 . 00001 

5 4 121.32058 

24 Torsion 
-0.00000 

10 5 4 3 180 . 00000 

25 Stre:ch 
0 .00004 

11 6 1.07595 

26 B<>nrl 11 
0 . 00002 

6 5 120 . 94154 

27 Tors.ion 11 
0.00000 

6 5 4 180 . 00000 

------------
OptimizaLion conve rged 
-------------------

Step 
ltJ(ll l t irnp 

Energy Delta F. Grnax Grms Xrms Xmax 

---- - -- -------- ----- --------
@ 9 ?.4o.4!>267%1 &; . 60-07 0 . 00010 0 . 00001 0 . 00056 0 .001!>0 6021 . 3 

ok ok ol< o k 

·7.-matrlx (user 

Un.1 ts :tr Ar •strom ! 1 honas nd d("gr-ees :or angles 

fyp 
Gradien· 

1 ~-r.,t h 
.00010 

2· .:r-r~l h 
- 0 .00001 

3 Ben' 
') . 0000~ . 

~ SLrer '· 
0 . 0000-

s Bend 
0 . 0000' 

6 TO!SJ011 

0 . 00000 
7 St r etch 

-0 . 00003 

Nam I 

1 

3 2 

3 2 

4 3 

4 3 

3 

4 

. .. M Value 

-------
1. ]9'149 

1. 44475 

1 123 . '13758 

1 . 43952 

2 1!8 . 93686 

2 0 . 00000 

1 . 13959 
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8 Bend ~ 4 3 118 . 29215 
-0 . 00004 

9 Tor sion ~ 4 3 2 0 . 00000 
-0 . 00000 

10 St retch 6 5 1. 44480 
-0 . 00003 

11 Be nd 6 5 4 118 . 93225 
-0 . 00005 

12 To r s i o n 6 5 4 3 0 . 00000 
0 . 00000 

13 St r e tch 7 2 I. 07596 
0 . 00005 

14 Be nd 7 2 1 l l5 . 32607 
0.00000 

15 Torsion 7 2 l 3 l80 . 00000 
-0 . 00000 

16 Stretch 8 3 1 . 07582 
0 . 00004 

17 Bend 8 3 2 119 . 7~810 
0 . 00004 

18 Torsion 8 3 2 1 180 . 00000 
0 . 00000 

19 St retc h 9 4 l. 07674 
0 . 00005 

20 Be nd 9 4 3 120 . 84701 
-0 . 00002 

21 To r sion 9 4 3 2 180 . 00000 
0 . 00000 

22 S~retch IU ~ 1.07582 
(J . 00004 

23 Bend 1 ~ 1 12 l . .320:>8 
-0.00001 

24 Torsion 1 4 3 180.00000 
-0.00000 

2 ~tretch 1. 7595 
0 . 00004 

2• Bend 1 1 c 5 120. "1154 
o.oooo, 

27 Tordon 11 " 5 4 180.00000 
0.00000 

Geometry " qeo~eLr-y" -> "geomelry" 

u~put coord1nates in anas~rorn 
d . U . I 

!>!c. Tay Chary 
z 

-------------- ------ -
1 :• ,0) 

0.00000000 
2 C1 b. UOOO 

0 . 00()00000 

s ale oy l . sac•725984 to convt•rt to-

X y 

---------- ------- -------

L >7B211 ~2 0 . 52~·-·~221 

0 . ?6324825 l-.!6818178 
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3 C2 
0 . 00000000 

4 C3 
0 . 00000000 

5 C4 
0 . 00000000 

6 cs 
0 . 00000000 

7 Hl 
0.00000000 

8 H2 
0 . 00000000 

9 H3 
0 . 00000000 

10 H4 
0 . 00000000 

11 H!> 
0 . 00000000 

Atomic MclSS 

N 
Cl 
C2 
C3 
C4 
cs 
HJ 
H2 
H3 
114 
H'> 

6 . 0000 

6 . 0000 

6 . 0000 

6 . 0000 

1 . 0000 

1 . 0000 

1 . 0000 

1 . 0000 

1 . 0000 

11 . 003070 
·. L7. . 000000 

12 . 000000 
12 . 000000 
12 . 000000 
12 . 000000 

1 . 007825 
L 00'1(125 
1. 007825 
1.007825 
1 . 007825 

- 1. 10125841 -o . 89339586 

-1. 34506738 0 . 52532953 

- 0 . 21132000 1. 41248816 

1 . 11838505 0 . 84738977 

0 . 48236846 - 2 . 42159699 

-1.91250230 -1.59999542 

-2 . 34964614 0 . 91288238 

- 0 . 33725891 2 . 48091187 

1 . 98847320 1 . 48033324 

Err ~ive nucl• ar 1 pulsion energy (a . u.) 199 . 6853404682 

'luclear D1n e mc-ent (i! . U.) 

X y z 
----- - --------------

.25<ll961492 -5"45678333 0.0000000000 

Symmetry 1n:ormat1on 

Gro".p name Cs 
Group number 2 
Gr uo ordPr 2 
~~- of urt>~u centers 11 

Symmetry UOHIUP .~ ... oms 

1 2 l 7 8 9 10 11 

Ftr11L d! ld change from in1tial internal coordin~tes 
------- ---- ------ ----- -- ------



Z-matrix (user) 
--------

Units are Angstrom for bonds and degrees for angles 

Type Name I J 
Change 

K L M Value 

----------- -------- ------------------
1 Stretch 2 1 I . 39749 

-0 . 00251 
2 Stretch 3 2 1.44475 

-0 . 05525 
3 Bend 3 2 1 123 . 73758 

3.73758 
4 Stretch 4 3 1.43952 

0 . 06048 
5 Bend 4 3 2 118 . 93686 

l . 06314 
6 Torsion 4 

0 . 00000 
3 2 1 0 .00000 

7 Stretch 5 4 l. 43959 
-0 . 06041 

8 Bend 5 4 3 118 . 29215 
-1 . 70785 

Cj Torslon 5 
0 . 00000 

4 3 2 0.00000 

10 StreLcll 6 !> l. 44480 
0.0~520 

ll bend 6 ') 4 118. _.~22l 
1. Ofi I 

12 • t s 1 on 6 5 ·l ' 0 . noo, 
0.0000 

H c-..- .retch 7 2 I .0 596 
0.075"6 

I~ E?.tc>nd 7 2 
-4.67393 . 

1 • ! . 1 60 

1') TorSlOil 7 
o.ouo 0 

2 : loO . OOOOO 

16 nretch 8 3 ">8..: 0 . 07583 
1- Bend 8 3 2 119.75810 

-0.241' 
18 Tors tor. 8 

0 . 00000 
3 . 2 1 ~0 . 00000 

19 Stretch 9 4 l . 16'1 4 
0 . 01€74 

20 Bcncl 9 4 3 120.84701 
0.84701 

21 Torfion 9 
0. OOOOrJ 

4 3 2 lBO.DOOO:! 

22 Str<'tciJ 10 !> .0'1582 
0 . 07582 

23 Bend 10 
1 . 320!>8 

5 4 12 1. 32058 
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24 Torsion 10 
0 . 00000 

5 3 180 . 00000 

25 Stretch 11 6 
0 . 07595 1 . 07595 

26 Bend 11 
0 . 94154 

6 5 l20 . 94154 

27 Torsion 11 
0 . 00000 

6 5 180.00000 

=-====aea;a•••--•••••••===~a===~:==-===-==~======-====--=-====w a==•••• 
=::zac== 

internuclear distances 
--------------------- --------- ------ --------- -------------

center one 
angstroms 

center two I atom1c un~ts I 

------ ------------------------------------------------·------ -------
2 Cl 1 N 2 . 64088 

1 . 39749 
3 C2 2 Cl 2 . 73018 

1.44 475 
1 C3 3 C2 2 . 72·030 

1 . 43952 
5 C4 4 C3 ·2 . 72044 

l.43959 
6 cs 1 N :>.6107·1 1 . 39712 
6 C!> 5 C4 2 . 73J2il 

1. 44480 
7 Hl 2 Cl 2 . 0132F. 

1. 07596 
8 H2 3 <.:2 2 . 031.1 1 . 07583 
9 HJ ., 4 C3 2. 031' 

1. 07674 
10 H4 5 cq 2 . ('3 

I . 07582 
11 H!> 6 C5 2 . G33 1 . 07595 

---- ------ ------ ------- ------ --- ----

11 
number of 1ncl·1ded internuclear d1st n , 

---==ca C:aaaa • •••••• ---= --=== --==~=-----====-- -= --====z• 

===- --- ---· ~--·== 2-==- ---=------====~--= --== 
-=== 

internuclear dngle.s 
----- ----- ------ -------------- ----- --- --- - ------
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cent.er l center 2 center 3 
degrees 

Task t1mes cpu: 6008 . 0s wall : 602Lls 

No acL_ve global ••r•ys 

GA Statistics for procc~s 0 
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create destroy get put ace scatter gather 
read&inc 
call s : 5678 5678 2 . 40e+05 6 . 92e+04 1 . 38e+05 0 0 
0 
number of processes/call l . OOe+OO l . OOe•OO l . OOe+OO O. OOe•OO O. OOe+OO 
bytes total : 1.77e+08 1 . 15e+08 4 . 4le+07 O. OOe+OO O. OOetOO 
O. OOe+OO 
bytes remote : O. OOe+OO O. OOe+OO O. OOe+OO O. OOe+OO O. OOe+OO 
O. OOe+OO 
Max memory consumed for GA by this process : 354888 bytes 
MA_summarize_allocated blocks : starting scan ... 
MA_summarize_allocated_blocks: scan completed : 0 heap blocks, 0 stack 
blocks 
MA usage statistics : 

allocation statistics : 

current 
maximum 
current 
maximum 
maximum 
maximum 

number ot blocks 
number of blocks 
total bytes 
total bytes 
to till K-bytes 
total M bytes 

heap 

0 
20 

0 
13679604 

13680 
14 

stack 

0 
29 

0 
55009460 

55010 
56 

NWChem lnput Nodule 

Pleas~ cite lhe tc! ·;, r.g ~eterence when publislar.q 
rec:. lt~ t·a.1:1ed ',;:..t~ N',VChem : 

M. Vrtlicv, E . J . 8"/.&.CS"'.a., :. Go··_nd, K. rowalskl, 
T . P . Straatsrna , H . .; • . ··dn ::ao::, ·o. Wang, J . Nieploc-ha, 

E . Apra, l . · . ;•:;.!ldt:.s, t. .. r.... de Jong 
"~loi-hem: a c -p~e:;er.s_ •·u ac.d sc~ l1hle oren-source 
solutl.On to: lar~e . f" --o €'Ct:.la!' S1mulat.2ons .. 

Comput . Fhys . C'o- t:~ . 181. 1477 (2010) 
do1 : 10.1 16/ •. ~p-.2C_C . C4.018 

~- J . Bylaskd, "''· A . de To:1q , tl. Go· .:.::d, !":. KOh'C_sk.l, 1' . F . 
Str·aa·sm1, 

M. Valiev, H. J. J . Vdn D.-1m , ~ - We!"''"r, :: . ~p~~ . ~ . L. tLu:dus, J . 
haffl!!\O nd, 

J . Autsci1b~lch , f. 1\qul.no, 1. t-1u11i:-:. , =· . t:ich ..... s , S . Hira'ct , t•l. T . 
Hackl~r , 

Y. Zhao, f> . -0. r:c.H I, H. J . f-IRrri.=:on, M. Dup ..... is, u . M. A . Sm.:.t.h, K . 
GlaesemdrHl , 

J. NlPplocha , V . Tlppa1dju, Jl-1. Kr;.shnan, A . Ja:£que;:: ·t-1ayngoitHl , L . 
Jensen , 
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' 

M. Swart , 0 . Wu, T. Van Voorhis , A. A. Auer, M. Nooijen , L. 0 . 
Crosby, 

Hirao, 
E. Brown, G. C1sneros, G. I . <ann, H. Fruchtl, J. Garza , K. 

Anchell, 
R. Kendall, J. A. Nichols, K. Tsemekhman, K. Wolinski, J . 

D. Bcrnholdt, P. Borowski, T. 
Deegan, 

Clark, D. Clerc, H. Dachsel , M. 

K. Dyall, D. Elwood, E. 
Jaffe, 

Glendening, M. Gutowski, A. Hess, J. 

B. Johnson, J. Ju, R. Kobayashi, R. Kutteh, Z. Lin, R. 
Littlefield, 

X. Long, 8. Menq, T. Nakajima, s. Niu, L. Pollack, M. Rosing, G. 
Sandrone, 

Zhang . 
~!. Stave, II. Taylor, G. Thomas, J. H. van Lenthe, A. Wong, z . 

Total times cpu: 6008 . 0s wall : 6021. 3s 
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Hasll Perhi tungan ptPyr 

argument 1 - Ptpyr2wtbs9 . nw 

Northwest Computational Chemistry Package (NWCheml 6 . 0 
------------------------------------------------------

Environmental Molecular Sciences Laboratory 
Paci!ic Northwest National Laboratory 

Richland, WA 99352 

Copyright (cl 1994-2010 
Pacific Northwest National Laboratory 

Battell e Memoria l Insti t ute 

NWChem is an open-source computa tional chemistry package 
distr~buted under t he t erms of the 

P.ducationa l Community License (ECL) 2 . 0 
A copy of the license is i nc l ud ed with t hi s distribution 

in Lhe LICgNSE. TXT f i le 

ACKNOWLEDGMENT 

mult~pr0<11 1m 

his so l tw.lle and ils documentation •.<ere developed at the 
RM~L nt Paclfic Northwest National Laboratory, n 

Ene1oy 
1 at cmul l."lhoraLory, operated for the U. S. Department ot 

l y bIll ~~de< Contract t'urrber DE-AC05-76H~OJR30. 

Offirp 
to1 lhl w 1k '""s nrov~ded by ;:he Cepartm<>P-t o: ~:.nergy 

host'la 
~ rOlJ rnm 
date 

1 
fnetgy 

1 b 

corrpile I 
source 
nwcne:· ur~n 

... nput 
pr<'l · x 
ddLa bc1.se: 
st.nt1Js: 
nproc 
tlme lett 

OJl al a'lrl Env1ro:1:nental Research, Office f B,;si 
1 n es, a:1d the Ottice of Adv<>nced Scient! t1 

• n 

lo 'lho -
m ... · hern 

Tue Jul 31 16 : 49 : 07 2012 

Tr ,_Noy 21 22 : ql : 49_2011 
/!.ome/localu,;er/opt/nwchem 
D Vtc•lop;nent 
l'tpyr2wtos9.nw 
~If yr2wlbs9 . 
./Ptpyr?wtbs9 . db 
st "tup 

I 
-ls 
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Memory information 

----------
heap - 13107201 doubles 100 . 0 Mbyt e s 
stack - 13107201 doubles = 100 . 0 14byt e s 
global - 26214400 doubl es = 200 . 0 Mbytes (distinct from heap 

& stack ) 
total - 52428802 doubles = 400 . 0 Mbytes 
verify ~ yes 
hardfail • no 

O~rectory ~nformation 

0 permanent " 
0 scratch • 

ncent:e~.• 23 

NWChem I nput Modul e 

PtPyr2 WTBS geometry opt imtwtion 

Scollnq coo•dtnates !or geometry "geometry" by 1 . 88972598<:1 
invet e s~alP 0.529177249) 

cs symmetry detected 

Geometry "geometry" -> 

0utptH oor<llnates ~n angstroms (scale by 1 . 88972598~ ·_o 0:1 .. r• • 
. . u. 

No. aq Charge X 
7. 

----------- ---------- ----------- --- ----------------
1 N. 7 . 0000 0.07396738 I. 0765092G 

0.00000000 
2 C' l 6 . 0000 1. 26349288 1 . 814T10ll 

0.00000000 
1 c: 1 6 . 0000 1 . 21571799 3 . 31400C.l0 

0.00000 00 
4 CJl 6 . 0000 -0 . 10654851 ~ . 0222~13, 

0 . 00000000 
5 C41 6 . 0000 -1 . 38104012 3 . 231260% 

0 . 00()00000 
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6 C51 
0 . 00000000 

6 . 0000 -1. 33326522 l . 73202157 

7 Hll 1 . 0000 
0 . 00000000 

2 . 14500389 1 . 34260662 

8 H21 1 . 0000 2 . 06537907 3 . 8 4133828 
0 . 00000000 

9 H31 1 . 0000 
0 . 00000000 

- 0 . 13839843 5 . 02174699 

10 H41 1 . 0000 
0 . 00000000 

-2 . 26255112 3 . 70342405 

ll H5 1 1 . 0000 - 2 . 18292630 1. .?0469239 
0 . 00000000 

12 Pt 78 . 0000 0 . 13129725 -0 . 72257753 
0 . 00000000 

13 N2 7 . 0000 0 . 18862712 -2 . 5216603 
0 . 00000000 

1 4 C12 6 . 0000 -0 . 81086554 - 2 . 55351 425 
0 . 00000000 

15 C22 6 . 0000 -1.60185931 -1. 27902265 
0 . 00000000 

16 C32 6 . 0000 -0 . 89361408 0 .04324385 
0 . 00000000 

17 C42 6 . 0000 0 . 60562491 0.0910 1875 
0 . 00000000 

18 C!l2 6 . 0000 1 . 39661868 -1.18347286 
0 . 00000000 

19 11 12 1. 0000 -1 . 28 302903 -~ . '13507525 
0.00000000 

20 II;>? 1. 0000 - 2 . 60135197 J . •1087?.57 
0 . 00000000 

21 H32 1 . 0000 -1 . 4209 ·1 326 . ~.,~'1U493 
0.00000000 

:>:> H42 1 . 0000 1. 077788,10 2J '<75 
0.00000000 

23 1152 1 . 0 00 2 . 3961cl14 1 · 2 ;-1 
0 . 00000000 

AtOJnlC Mass 

N1 14 . 003070 
Cll 2 . 000(00 
C21 12 . 000 00 
C31 12.000000 
C-11 12 . 000 00 
C51 l:> .ooocoo 
I !I 1 l . OQ7~25 
H21 1. 007825 
Hll 1 . 007875 
H41 1 . 007825 
HSl I . 007825 
Pt 1~1.964~00 
N2 14 . 003070 
C12 l2 . 000COO 
C22 l / . 000000 
C32 12.000000 
C12 12.000 000 
C52 12 .000000 
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' 
-· 

• 

Hl2 
H22 
H32 
H4 2 
H52 

1 . 007825 
1.007825 
1.007825 
1.007825 
1. 007825 

General Information 

SCF calculation type : OFT 
Wavefunction type : closed shell . 
No . of atoms 23 
No . of electrons 158 

Alpha electrons 79 
Beta electrons 79 

Charge 4 
Spin multiplic1ty : 1 
Use of symmetry is : on symmetry adaption is : on 
Maximum number of iterations : 30 
AO basis - number-of funct ions : 156 

number of shells : 80 
Convergence on energy request~d : 1 . 000-06 
Convergence on density requested : 1 . 000-05 
Convergence on ~radient requested : S . OOD-04 

XC Tnformation 

Slater Exc.:haHye F'.tncti onal 
Vto/N V Correl ot on F'•mctional 

1,'000 loci>l 
.. 000 local 

Grid Information 

Gud used for XC' integrati J. : ""J.("'dlum 
Rad1al quudrat.~re: Mura-t•no·,,•) e 
Angular qua<.Jrdture: 1 ebe<ie· . 
Tag e. -s. R d. F.d l. Fts . Fad. ...:\.Jt . Ang . 

---------
Nl 0.6~ 4~ 1 '. 0 
Cll 0.70 ~~ 1..0 
C21 0 . 70 '. lF.O 
C31 0.70 4" 1 .0 
C41 0.70 ·I~ . . 0 
C51 0.70 -"' <4.0 
Hll 0 . ' - .4 . 0 -H21 0 . 35 s . 0 
H31 0.35 ~~ .9.') 
HH 0. 3' .;~ -" . 0 
HSl 0.35 45 13 . 0 
Pt 1. 35 t2 ~ 1'.c 
N2 0 . 65 ·l ~ 1 : . c 
C12 0 . 70 .;~ 17.0 
C22 0. 70 .j~ l' . O 
C32 0 . 70 .:}C 13.0 
C42 0 . 70 i! ;: .•. 0 
C52 0 . 70 ~9 15 . 0 
1112 0 . J:J 4~ .~.0 
H22 0.35 45 .c.O 
11 32 0 . 35 45 <.0 

Pts . 

4 3·1 
434 
434 
434 
434 
434 
434 
431 
04 
04 
434 
590 
434 
434 
434 
4 34 
4 34 
434 
434 
434 
43~ 
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t 

• 

H42 
H52 
Grid prun~ng is: on 

0.35 
0 . 35 

45 
45 

Number of quadrature shells : 1161 
Spatial weights used : Erfl 

Convergence Information 
----------------------

12 . 0 
15 . 0 

Convergence aids based upon iterative change in 
total energy or nlli~ber of iterations . 
Levclshifting, if 1nvoked, occurs when the 
HOMO/LUMO gap drops below (HL_TOL) : 1 . 000- 02 
OIIS, 1t invoked, will attempt to extrapolate 
using up to (NFOCKJ : 10 stored Fock matrices . 

Damping I 0\) Levelshifting (0 . 5) OTIS 

434 
434 

--------------- ------------------- ---------------
dE on : 
dE off : 

s tclrt 
2 iters 

Screenlng Toleranc~ Information 
---------------- -

ASAP 
30 iters 

Density screeJHng/tol_rho : l.OOD-JO 

start 
30 iters 

AO Gaussian exp screening on g r id/accAOfunc : 14 
CD Ga uslli an exp >;r.reening on gri d/accCDfunc : 20 
XC Gaussian <'XP sctt•ening on grid/accXCfunc : 20 
Schwarz ';c-r<'I>IUil•J/accCoul : 1 . OOD-08 

SupGrpO.!:iiClon ol Al(lm: Density Guess 

Su!O of ator.uc cne1q1• s: -1782 .26513628 
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• 

Input Data PlaLina 

title "Pt WTBS geometry optimization" 
geometry 

zmatrix 
Pt 

end 
end 
basis 

Pt library WTBS 
end 
charge 2 
task dft energy 
end 

Data Hasil Perhitungan Platina 

argument 1 • Ptwtbs5 .nwl 

Northwes t Computa t iona l Chemistry Package (NWChem) 6 . 0 
-------- ----------------------- -------

l'nv1 tonm<!nta l Molecular Sc1ences LuboraLory 
h '<"' he Northwes t Nat ional Laboratory 

Rl.chland, viA 993!>2 

Copyrigh t (c) "1 994-?ulO 
Pi1C~f1.c Northwest National !..ano;-atory 

· 13at tt!llc l~emorial I:~st:c -·>te 

•, h m 1 s an opr n-source computntl.cnal rhem1s~-: ry pa o\iHJn 
d1 trl.buted unde= the terms 'f the 

Er!u-atl·onal Commum.::y l.1.cense EC:O 2 . 0 
~ 01 ~ of th l1cen5e is included ~~th th_s dlst~ibutton 

1.n the LICENSE . Tx- :ile 

ACKNOi'il.EDG~:Et~T 

· Th1 softlfto'lrc and lts documentat-ion were developed a· tt'" 
1:.!-1~L ilt Pel 1f1c Northwest National Laborato!"y, a 

multiproqram · · 

Energy 

~uppo.rl 

err ice 

Comput1.ng . 

national ldboratory, opera ted for ~he U. S . Departrner.t of 

by !laltel'e under Contrac t Number DE-AC05- /6RL01830 . 

tor th1.s work waH provided by the Cepartmen· o! Sneruy 

of AioloqiC"J i clad E:nvironmental Research, Offic:<' oL f'<lsiC" 
l::netgy Sclences , and the Off~ce of"Advanced Scl.entl.fJC" 
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• 

Job information 

hostname 
program 
date 

= localhost 
• nwchem 
• Thu Aug 2 09 :32 : 46 2012 

comptled • Thu Nov 24 22 : 41 : 49 2011 
/home/localuser/opt/nwchem 

branch • Development 
source 
nwchem 
tnput 
pretix 
data base 
status 
nproc 
time left 

Memory 

heap -stack -

Ptwtbs5 . nwl 
• Ptwtbs5 . 
• ./Ptwtbs5 . db 

startup 
- 1 
= -ls 

intormation 
---------

1310720 1 doubl es 100 . 0 t1bytes 
13107201 doub l es = 100 . 0 Mbytes 

global .. 2 6214100 doubles 200 . 0 Mbytes (dist i nct trom J)eap 

' stilck) 
total • 52428002 doubles - 100 . 0 Mbytes 
Vf'rl fy • yes 
hardfai l • no 

DirectOLy tnformation 

perm .. nent • 
scratch 

n .entet• 1 

NI'IChem Input. Module 

Pt wTBS oeometry optunzat_cr. 

s .,, 11 ng coordinates for qeometry "geomecry" by l . 88'1"12~S<89 
( nverse scale 0 . 52917724Q) 

Geometry "geometry" -> '' " 

Output coordtn<Jtes in angstroms (scale by 1.889725989 to convert to 
a . u. 1 

No . Charge X 
z 

---------------- ---------- ------ - ------ ------- ------ ------
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1 Pt 
0 . 00000000 

Atomic Mass 

Pt 

78 . 0000 0 . 00000000 

194 . 964800 

Effective nuclear repulsion energy (a . u . ) 

Nuclear Dipole moment (a.u . ) 

X y 

0 .00000000 

0 . 0000000000 

0 . 0000000000 0.0000000000 0 . 0000000000 

1 
geomeLry 
l' l 

XYZ formdt geometry 

0 .00000000 0.00000000 0 . 00000000 

Basts ''ao bas~s ·· - > ''" {cartesJ~n) 

Pt (Platinum) 

1 s 
1 s 

s 
1 s 
1 s 
1 s 

s 
1 s 
1 s 
I s 

s 
. s 
I S 

1 s 
s 

1 s 
1 s 
1 s 
1 s 
1 s 
1 s 
t s 
l s 
1 s 
1 s 
l s 
1 .5 

8xponer>L Coeff icients 

'L 70691510f.r 07 
' . 0323110'01::~07 
4 . 87683320E• 6 
1 . 32885570£.+06 
4 . 067 ~3550r. • os 
1 . 3820ll60E+05 
5 .14 &J8230C:>04 
.2 . 0"1334110F:H14 
8 . 922714~0E+03 

4 . 05300810F:I03 
1 . 92?16280£>03 
c. 427~8480<> . .2 
t,.74360050E~02 

?.43244 1901:: ~02 

• . 264~0040F:• 2 
6 . 636'195201::•[] 
3 . 50649750Et0 1 
r .860619~0E<Ol 
•. 900106001:: I vO 

!> . 27658710~:· 00 
2 . B:ov7880C:+OO 

. 502t~5600F:t00 

8 . 023167908-0 1 
4 . 28436130F. 01 
2 . 28195840E~Ol 

1 . 22184900F.-Ol 
6 .52512590£-02 

0 . 000002 
o. 00013 
0.0000 1 
O.UOOJ;> I 
0.001306 

04560 
0.014118 
0.038856 
0.0~4107 

0 . 192%6 
0.307374 

.318020 
0 . 5~%0 
0 . 019497 
0. "1:7~ 

-0.000680 
0 .000481 

-o. 00417 
0. 000316 

-0 . 000221l 
0.000lu8 
-0 . 000~21 

0 . 000085 
-0.000051 

O.OvOO>u 
-0.000020 

0.000008 

60 



1 s 3 . 48466130£-02 -0 . 000002 

2 s 9 . 70691510Et07 0 . 000001 
2 s 2 . 03231100£+07 0 . 000004 
2 s 4 . 87683320£+06 0 . 000024 
2 s 1 . 3?885570Et 06 0 . 000109 
2 s 4 . 06753550£+05 0 . 000435 
2 s 1 . 3820 1160E+05 0 . 001525 

l 2 s 5 . 14638230£+04 0 . 004765 
2 s 2 . 07334110E•04 0 . 013383 
2 s 8.92271410£+03 0 . 033941 
2 s 4 . 05300810£+03 0 . 076334 
2 s 1 . 92216280£+03 0 . 145994 
2 s 9 . 42758480£+02 0 . 205750 
2 s 4 . 74360050£+02 0 . 121260 
2 s 2 . 43244190£+02 -0 . 257925 
2 s 1 . 26450040£•02 -0.584291 
2 $ 6 . 63699520£+01 -0 . 326385 
2 s 3 . 50649750E t01 -0 . 034383 
2 s 1 . 86061970E+01 -0 . 002660 
2 s 9 . 90010600E+OO 0 . 001775 
2 s 5 . 27658710E+OO -0 . 001062 
2 s 2 . 8 J507880E t00 0 . 0008 4.1 
2 s 1 . 50265600E+OO -0 . 000613 
2 s 8 . 023 L6790E-O l 0 . 000420 
2 s 4 . 28 436130F:-Ol -0 . 000287 
2 s 2 . 28795840£ 01 0 . 000180 
2 s l. 2?18 4900E 01 -0.000099 
2 s 6 . 5251?590£-02 0 . 000042 
2 s 3 . 484661301:: 02 -0.000010 

3 s 9.706915101::107 0.000000 
3 s 2. 0 32 31100£+07 0.000002 
3 s 4.87683320£+06 0.000011 
3 s l . 3288~570£106 0.0000~1 
3 s 4.06753550£+05 0.000206 
3 s 1. 38201160£+05 0.000722 
3 s 5 . 14638230£104 0.0022(.1 
3 s 2.07334110E+04 0.006367 
3 s 8.92271410£ .. 03 0.016272 
3 s 4.05300810£+03 0.037109 
3 s 1.9?216280Et03 0.073188 
3 s 9. 42758480£+02 0 .• 08844 
3 s 4.74360050£+02 0.070751 
3 s 2.43244190!:+02 -o. 189591 • 3 s 1.26450040£+02 -0.591605 
3 s 6 . 63699520£>01 0.402/28 
3 s 3 . 50649750£+01 0 . 638190 
3 s 1.860619'/0EtOL 0.716503 
3 s 0 . 90010600F:+OO 0.116804 
3 s 5.27658710Et00 0 . 01776J 
3 s 2 . 81507880£+00 0.008703 
3 s l.50265600E+OO 0 . 006645 
3 s 8.07316/90E-OI -0.004'l87 
3 s 4.28436130t::-OI 0.00'378 
3 s 2 . 28'195840F:-Ol -0 . 002162 
3 s 1 . 22l84900E-O l O. OO!l99 
3 s 6 . 52512590F:-02 -0 . 000~09 
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• 

• 

3 s 3 . 18466130£-02 0 . 000120 

4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 s 
4 !) 

4 s 
4 s 

5 s 
5 ~ 
5 s 
5 s 
s s 
5 s 
5 ~ 
5 s 
.., s 
.., s 
5 s 
5 s 
5 s 
5 s 
5 s 
5 s 
5 s 
5 s 
5 s 
5 s 
s s 
5 s 
5 s 
5 s 
5 s 
5 s 
5 s 

9 . 70691510£;07 
2 . 03231100£+07 
4 . 87683320£;06 
1.32885570£+06 
4. 0 6753550£+05 
1 . 382011601::+05 
5 . 14638230£+04 
2 . 07334110F:+04 
8 . 922714101::+03 
4 . 05300810£+03 
1 . 922162801::+03 
9 . 42758480£+02 
4. 74360050F.+02 
2. 4 32 44190£+02 
1. 26450040F.+O?. 
6.63699520£+01 
3 . 50649750F.>Ol 
1.86061970E+Ol 
9 . 90010600F: >OO 
5 . 27658710t: •OO 
2 . 81507980E+OO 
1. 502656000: I 00 
8 . 023 L6790F:-01 
4 . 284361301:;-01 
2. 2879'>840f.-O I 
1. ?:> 184900E-01 
6. 525125901:: 02 
3 .4 A466 130F.-O:? 

9 . 70691510£•07 
2 . 03231100E;;07 
4 . 8 •>B.ll.<OE;;O• 
1 . l 885< I F.•O• 
4 . 0 75J5' 1::•05 
1. .l820ll' f.+05 
5 . 146,P.2J F+O~ 
2 . 0 11111 r+04 
8.'1 l 141 E+OJ 
4.0 30081 1::+03 
1. 92.2 b28 F.. ' 
9 .·1 5848 E> 2 
4.71S600SOE+02 
2 . 4l.2441!H'E+02 
1 . 2 450040!.>0? 
6·. 6l699520F:+Ol 
3.50649750l::t01 
1 . 86061')70F:>01 
C. . CI0010600l::+OO 
5 . 276587 01::100 
2 . 8 507~!l0t:•OO 
1.502(5600Et00 
8 . 0,3h l<l0<::-0. 
4 . 281361301:: Ol 
2 . ?.87951l40E-Ol 
1. 22184 900E 0 l 
6 . 525!25!:10E-02 

0 . 000000 
0 . 000001 
0 . 000006 
0.000025 
0 . 000102 
0 . 000357 
0 . 001121 
0 . 003152 
0 . 008088 
0 . 018449 
0 . 016815 
0 . 055090 
0 . 037501 

-0 . 105961 
-0 . 349519 
-0 . 282353 
0.629714 
0 . 973297 

- 0 . 289146 
- O. 'l4803'l 
- 0.318702 

0 . 0082 14 
-0 . 001!134 

0 . 003711 
-0 . (J02~26 

O . llfJ11c2 
0 . ll0(l~ II< 
O. flr> 13"· 

0 . 
-0 . 

0 . I 
-0 . 

0 . 
-0 . 
0. 
0 . 
0 . 
0 . 

.1 '1~06 
0 . 317091 

-0 . 03306 
0 . 1716';1 
0 . -,v 223 
0 . 1286_8 
0 . 644 er. 

-a . ~,80·169 
0 . 21346 

-0 . 003-17b 
-0 . 006916 

0 . 002784 
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5 s 3 .4 8466130F.-02 -0 . 000677 

6 s 9 . 70691510E+07 0 . 000000 
6 s 2 . 03231100E+07 0 . 000000 
6 s 4 . 87683320E,06 0 . 000001 
6 s 1. 32885570E+06 0 . 000003 
6 s 4 . 06753550E+05 0 . 000011 

~ 
6 s 1 . 38201!60E+05 0 . 000039 
6 s 5 . 14638230E+04 0 . 000122 
6 s 2 . 07334110E+04 0 . 000343 

'• 6 s 8 . 922714lOE+03 0 . 000883 
6 s 4 . 05300810Et03 0 . 002008 
6 s 1 . 92216280E+03 0 . 004038 
6 s 9 .42758480E+02 0 . 006007 
6 s 4 . 74360050Et02 0 . 004245 
6 s 2 .4 3244190E+02 -0 . 012097 
6 s 1 . 26450040E+02 -0 . 039559 
6 s 6 . 63699520E+Ol -0 . 03 4952 
6 s 3 . 50649750f. t01 0 . 085289 
6 s 1. 86061970E:+Ol 0 . 13 44 74 
6 s 9 . 90010600E t00 -0 . 04 4519 
6 s 5 . 276587lOE •OO -0 . 275 408 
6 s 2 . 8150'1 880E I 00 0 . 126501 
6 s 1 . 50265600E+OO. 0 . ?38776 
6 s 8 . 023 16790E-Ol 0 . 346365 
6 s 4. 28436130E:-Ol 0 . 179990 
6 <' 

" 2 . 28'1958 401·; 01 0 . 026900 
6 s I . 2:?18 4 QOOE-0 1 0.425164 
6 s 6 . 5?5125901:.·02 -0 . 396349 
6 s 3 . 48466130F. 0? 0.363686 

7 p 4 . 06753550E+05 0.000(08 
7 p l . 38201160E•O' . 000017 
7 p 5 . 14638:? )Dr +04 . Cli)02 0 
7 p 2.0733·11 01· •04 .0 0 
7 p 8 . 9?2 714Hf.•0.3 
7 [> ·1.0:>1008101:.+0 
7 p L9221G eor.•Ol 
7 r 9.4275848 E+OZ 
7 p 4 . 74~600~ F.+ 
7 p 2.431141. ::.+0 
7 p 1.2~45 O~Of+O 
1 p 6.6369952 E:·O "'' 

<; 

7 r 3.506<;9750!:+0. oc. 15 
7 p l . 86061970f.+Ol 0041>5 
7 p 9.90010<,001:.+00 00•26 
7 p 5.27658710F.+OO 0.000104 

~ 7 p 2 . 8l507880E+OO -o·. oooo92· 
7 p 1 . 50265600E~oo O.OOOC60 , 
' p 8 . 02316790:. Ol 0 . 000 •O 
7 p 4 .2B4361JOF.-Ol .OOOC15 
7 p 2 . 287958401:.-01 -0 . 000004 

8 p 4 . 0675J550EI( 5 -I). 000! o. 
8 p l . J8?.QIJ60F.I05 0 . 000019 
8 p 5 . H63U230E>04 -0 . 000101 
8 p 2 . 07334l l0Et04 -o . oooq46 
8 p 8 . 92271410£+03 0 . 001783 



8 p 4.05300810E:+03 ·0 . 006343 
8 p 1 . 922162801':+03 -0 . 020259 
8 p 9 . 427~8480!:+02 -0 . 056569 
8 p 4 . 743600501':+02 -0 . 130077 
8 p 2 . H7.44190F.+02 -0 . 216127 
8 p 1. 26450040!:+02 -0 .162439 
8 p 6 . 63699520E:+OI 0 . 205683 

l 8 p 3.~06497501':+01 0 . 562608 
8 p 1 . 860619701::+01 0 . 337236 

A 
8 p 9 . . •0010600&+00 0 . 051220 
8 p 5.27658710Et00 0 . 004514 
8 p 2 . 81507880&+00 -o . oouoo 
8 p 1. 0~65600Et00 0 . 000792 
8 p 8 . 02.316790&-01 -0 . 000525 
8 p 4 . 28·116130F.-Ol 0.000221 
8 p 2 . ,8 '958401::-01 -0 . 000062 

9 p 4 . 067535501::•05 0 . 000002 
9 p 1. 38201160&+05 0 . 000009 
9 p 5 . 14b38230&•04 0 . 000049 
9 p ~ . 0'1 134 llOE: •04 0 . 000219 
9 p 8 . 92.?.7l4lOF.•03 0 .000875 
9 p 4 . 05300810&+03 0 . 003 125 
9 ? l . 'l2216280J:: ' 03 0 . 010011 
9 p 9 . 42158480F: •02 0 . 028212 
9 p 4 . ·; 1 \ (,00~>01::+02 0 .065749 
c. p 2.41244190F:•02 0 .1 11634 
G p l . <·~'>0040E ' 02 0 . 078399 ,, 

l 6 ' .... '"' 201:: >01 -0 . 161688 
9 [ L ... 1 J7 S<)E::+O I -o . 465794 
9 p -0 .1?2439 
" ? 0.492607 

0 . 571008 . ;.- 0 . 167342 
0.012295 

~ p " 0 . 001132 
c, l 0.000148 
c. 4 Jr. rn -0.000019 
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B !? 4 . 05300a10J::+03 -0 . 006343 
a p 1.92<' .62BOE+03 0 . 020259 
a p 9 . 4?158480E t02 -0 . 056569 
B p 4 . 743600501::+02 -0 . 130077 
a p 2 . 43244190E+02 -0 . 216127 
a ? 1.26450040E-+02 -0 .162439 
8 p 6 . 63699!>20E-+ 01 0 . 205683 .. 8 p 3 . 50649750E+Ol 0 . 562608 
8 p 1 . 86061970E+01 0 . 331236 

A 
8 p 9 . <•00106001::+00 0 . 051220 
8 p 5 . 27658710E+00 0 . 004514 
8 p 2 . 81507a80I::+OO -o . oouoo 
8 p 1 . ~0:>65600E+OO 0 .000792 
a p 8 . 02ll6790E-01 -0 . 000525 
8 p 4 . ?.8436130E-01 0 . 000221 
8 p 2 . z8745a40E-01 -0 . 000062 

9 p 4.067535501::•05 0.000002 
9 p 1 . 38201160E+05 0.000009 
9 p 5.l4b38230E t04 0 . 000049 
9 p 2 . O'il34l101::+04 0 . 000219 
9 p 8 . 92. 71410F: t03 0 .000875 
9 p 4. 05l008LOE+03 0 .00312!> 
9 p l. C.2! 162aOE I 03 0 .010011 
9 p 9 . 42758480E+O?. 0 . 0282 42 
9 p 4 . "1 4 1(;00~>01:: I 02 0 . 065749 
q l 2 . ·1J,44190E>O::> 0 . 111634 
'l F I. r ·I '>00401:: •02 0 .078399 

~· [• l . • ~"') t520F, I 01 -0.161688 
" p L lln•,q 71)0~+01 -0.465794 
9 l' l.!·tl" 1!170t; t01 -0.1724 39 
0 t "' J 1 or,ooF:+OO 0 . 492607 
• I ll 101::•00 0 . 571008 

,l<~Q!';•OO 0 . 16 7 34"2 
~EOOE•OO 0.012295 

~ p A. ' 901: 01 0 . 001132 
I 11• • JOF:-0 l 0 . 000148 

" F E<4 t:: 1 -0 . 000019 

4. E+ l5 0 . 000001 
.0 I. lE+O'> 0.000004 

p . 000019 
1 . 000086 

1 41 F+ > 0 . 000341 

• 0 ) 810!:+0~ 0.001222 
10 16280F:t03 0 . 003913 

• 1 p . 4 P.480Et02 0 . 011075 
10 p 4. 70600SOE>02 0 . 025826 
l p . " 111'0"+02 0 . 044118 
0 !' J •• t~':iOO~OE+02 0 . 030393 

10 ' 6 . loJ9520E>O -0 . 069196 
10 p 3.'J0h4«750E•Ol -0 . 204107 
10 p ( ·l"IOF•Ol 0 . 0~7977 
10 ~ ' . .... u lllffl !'·:JC 1' . 288">2.9 
!0 p rJ . 276S87 ~ C1F.l 00 o.IJ065n 
1 0 p 2.1.<1'>018801::100 -0.03544 6 
10 p [ . '•0265600F. I 00 0.191869 
10 p B. 023!6790t::-Ol -0 . 467306 
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10 p 4 . 28436130£::-01 -0 . 173349 
10 [> 2 . ?.8795840£-0 1 0 . 033457 

11 0 B. 922714101:;+03 0 . 000088 
11 D 4. 05300810E:<03 0 . 000334 
11 D 1 . 92216280£<03 0 . 001743 
11 0 9 . 42758480£::+02 0 . 007392 

t 11 D 4 . 74360050£+02 0 . 027501 
11 0 2 . 4 3244190£+02 0 . 085709 
11 0 1 . 26450040£+02 0 . 206600 

••• 11 0 6 . 63699520£+01 0 . 349779 
11 0 3 . 50649750]:;+01 0 . 349183 
11 0 1 . 86061970£+01 0 . 155801 
11 D 9 . 90010600E+OO 0 . 025628 
~1 0 5 . 27658710£+00 0 . 001553 
11 D 2.81507880£+00 0 . 000279 
ll D 1.50265600E+OO -0 . 000038 
ll 0 8 . 02316790£-01 0 . 000026 
ll D 4 . 28 436130E-01 -0 . 000025 
11 0 2 . 28795840£-01 0 . 000007 
11 0 1. 22 184900£-01 -0 . 000004 

J ?. D 8 . 9227 1 410~+03 -0 . 00004 4 
12 D 4. 05300810P. I03 0 . 000172 
12 D 1 . 92:>1628.08 >03 -0 . 000884 
1? D 9 . ~27~8480E>02 -0 . 0038 13 
12 D 4 . 743600!:>0E:•O?. 0 . 0142 18 
12 u 2. 4 3244190]:;+02 -0 . 04534 1 
12 D 1. 264 !:>004 OP.I 02 -o . 110868 
12 l.) 6 . b l699520 1~+01 -o . 185426 
12 D 3 . 50,49"/~01': I 01 -o . 135697 
12 D 1.8f061970E+01 0 . 160490 

' D 9.'1(0106001::+00 0 . 435392 
), D r . ?7•>5ij llOP.+OO 0.394149 
1, D 2.81'()7880£+00 0.145093 
L D 1.502>56001::+00 0.021026 
1 0 B.02316190E-Ol 0.001272 
1-_, 4.2P436130E-01 0.000495 

2 . 287:i~840E OJ 0. 000011 
~2 0 1.22184900E-01 0.('00069 

l 0 a.~ 271110E•Ol 0. 000013 
1 c 4.0 300810Et03 o . 000 2 
1 0 .92:'16280£+03 0.0002€7 
1 <1 • -~ 7')8480]:;+02 O.C.Oll.,o 

\ • l ~ . 74360050r.•02 0.004.H 

• . 3 0 2 .. 4 3244190!-.:+02 o.o13q4o 
!3 D 1.264500401:;+02 0 . 033844 
1 D 6.6'699520£+01 0 . 0566.17 
13 D J . 'i0649750t:+Ol 0 . 03761!3 
l 0 D 1 . 86QE]C70!;1Ql 0 . 066823 
l ! 0 <) . 900 tor,oo;; >00 -0 . 163115 
l3 D 5. 2·,r,r,e1 1 or: 100 -0 . 137~87 

}j D / . 8l507880E>OO 0. 07294 9 
11 D 1 . 502o5600E>00 0.29/327 
13 D 8 . 073167'l01::-0l 0 . 356658 " 
I 3 D 4 . 2B436130F. 01 0 . 292061 
13 D 2 . 28795840£-01 o . 144567 
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0 1 . 22184900£.-01 0 . 060691 

F 9 . 42758480£.+02 0 . 000185 

F 4 . 74360050£+02 0.000762 

F 2 . 43244190£.+02 0 . 003895 

F 1 . 26450040£+02 0.016356 

F 6 . 63699520£.+01 0 . 053428 

F 3 . 50649750£+01 0 . 137098 

F 1 . 86061970£.+01 0.251897 

F 9 . 90010600£+00 0 . 320290 

F 5.27658710£+00 0.291535 

F 2 . 81507880£+00 0.178548 

F 1.50265600£.+00 0 .066556 

F 8 . 02316790£.·01 0.017970 

Information 
1.000 local 
1. 000 local 

_____ .. _- ----
Slater ~xchange Functional 

VWN V Correlation Functional 

Grid Information 
----------- ---- . Grid used for XC integration : medLum 

Radial quadrature : Mura-Knowles 
Angular quadJature : Lebedcv . Taq B. -S . Rad . Rad . Pt5. Rad. Cut . AM· PtS. 

------ --- --------- ------- - - -------
590 

Pt 
1.35 123 

Gr1d prun1ng is: on 
Number of quadrature shells : 123 
Spatial we1ghts used : Erf1 

C01.vergence lnform .. tion 

8.0 

-- -------- --- -------
convergenGe a1ds based upon iterative.cha~qe _n 

total energy or number of ~~erat,ons. 
Levelshittln", if tnvol<ed, occurs ·~hen ':he 
HO~'O/LUMO gap drops belo>' (Hl._ 70Ll : 1. OOD-02 
OilS, 1! invoked, w1ll attempt ~o ex~rapolace 
us1ng up tO (IH'OCKI: 10 stored Focl< m.;trices. 

U!S 
oamp1nql 0\l Levelsh~ttt~g 0 . 5) ---- -------- - ------ ------ --------

ASf..P 
dE on: 
dE off: 

start 
2 tters 30 -~ers 

screenino Tolerance Information 
-------- ---- -----------------

10 1 cers 

nenslLY screening/tol_rho : t.OOD-10 
.1\0 Gauss1an r.xp screening on grid/accAOfunc: c4 
CD Gaussi w exp screeninq on grtd/accCDfunc: 20 
XC Gaussi 10 exp screeniny or. grid/ accXCfllnC : 20 
Schw,lC7. screE'nlng/accCoul: 1. OOD-08 

SuperpOS.LtlOfl ot Alomi.c Density GLICSS 
- -- - ------ -------

-17130 . 92375550 - -- - -
sum of alomic pnerqies: 
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