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ABSTRAK 

Penelitian ini bertujuan untuk menentukan pengaruh jenis ion halogen 

terhadap besarnya energi pada reaksi reduksi Nitrobenzena menjadi Anilin 

menggunakan metode Density Functional Theory (DFT). Dalam penentuan 

pengaruh jenis ion halogen ditentukan perubahan energi ΔE dari Hidrogenasi 

Nitrobenzena, Hidrogenasi 4-Flouronitro benzena, Hidrogenasi 4-Kloronitro 

benzena  dan Hidrogenasi 4-Bromonitro benzena. Dalam penentuan energi 

senyawa tersebut digunakan perhitungan kimia komputasi menggunakan 

perangkat lunak NWChem versi 6.6 dan visualisasi hasil perhitungan 

menggunakan perangkat lunak Jmol versi 14.28.29. Perhitungan kimia komputasi 

tersebut menggunakan metode dengan fungsi hybrid B3LYP dengan basis set 3-

21G. Hasil perhitungan kimi komputasi menunjukkan bahwa besarnya energi dari 

Hidrogenasi Nitrobenzena yang dihasilkan yaitu -772,611      o   Hidrogenasi 4-

Flouronitrobenzenayang dihasilkan yaitu -720,658     o   Hidrogenasi 4-

Kloronitro benzena yang dihasilkan  -805,511     o   dan Hidrogenasi 4-

Bromonitro benzena yaitu -512,406      o   Berdasarkan hasil perhitungan 

tersebut diproleh perubahan energi pemebentukan yang diperoleh bahwa senyawa 

yang paling mudah terbentuk adalah 4-Kloronitro benzena. Hasil ini sesuai 

dengan hasil penentuan secara eksperiment di laboratorium. 
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