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ABSTRAK
suvawakomplekschrihgm?aakmli@nJiynNHhmpyr,qkm&msumpamsmymhmpmm
di Laboratorium Kimia FMIPA UNIMED Medan dan Laboratorium
WF&hM&“MAﬂ#mdMMWW (bt@nsoﬁwutNWClmd

dien,
mﬂm;myammm‘pmmpammmmmpusmm i berikut:
AH [Ag(NH;)]" = 4804552 Ki/mol, AH (Ag(Pyr)]' = 4962108 kJ/mol, AH [Agdien] = 1231322.929 kJ/mol, AH
iﬁgm);)]:; 495503.8086 kJ/mol, dan Senyawa kompleks yang paling mudah terbentuk adalah senyawa
Kmknalmut?aakﬁmsmyawakmﬂds.puwdma\m!pi.danmm

i g
m.and(h’m;‘;?mmpundwmﬁz 3 i basic se, M(};?H{M-A%GSZUM
AH [Ag(Pyr),] =-4962108 kJ/mol, AH [Agdien]' = 1231322.929 ki/mol, AH [Ag(en)| = 495503.8086 k¥Vmol and
the cunﬂumpgnlldwasﬂnlw (
quords.A:gumlmaxm‘o( dmpmhuﬂalpy.uﬂﬂ\enm
PENDAHULUAN

MgmnPemkmumkmmhhmbgmnyangmammkuakwiaikyangmik,sabhmsifm
ymgnmnioldmiPaakadalahPaakmwkb@mmadhbmmksidmpnmmmu
automotif, paalatanme&s,danbabagalpmgg\maanlmﬁal(m yang

i ing untuk jari khususnya am hal pemurian logam tersebut. Salah
sdumetodapanmﬁmdilakdmdmganpanbamdmnsmyawakmnpldcs.m itian ini akan dikaji
pgpentuan perubahan entalpi pada proses pembentukan kompleks Perak dengan ligan-ligan NH,, en, pyT,

pmdiumunmgsmymkonmldswlﬂldilahﬂmn Sinte kmalaam spektroskopi
senyawa cks Co(Bpy)"" dan Co(Phen)™* (Sukro, 2003). Selain itu Bastian dan Sigel (1996) telah
nmd'nﬁtamgkmmmbuhmkmmleksoﬂpyf’ dmC\(Hmf’,sutaBmdaﬂ(W)wdah
manliﬁkmnpld&sdmi?aak(ﬂ)danmb?orplyﬁmConols,mmpmﬂ\yﬁn
Sehinimkajhnumdmﬁhdmhnﬁakummwtdahdi&ﬁﬁdd\bebaapapmdiﬁdimmym
TcwariBYM(\%S)manmmlgSnﬂiTmodmanikadehnhKummmmdBkmvasi
dmignmenmﬁadiPmpmdm4hkkobibamﬁ.d¢hPmLHdkk(mm)ymgmbdmm\g
mkmﬂcakumnmwmdapmagibebaspelanmnimmmgg\mmmandekmpmsi.
Simonsoankk(l996)mnbalmstmﬁangsimmasiklasikdankmnmmmmmuiptopan.WalmdQ
ﬁ(ﬁ)ll) membahas tentang koreksi mekanika kuantum terhadap simulasi molekul dinamis Klasik pada air
es.
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Paummmnuuﬁm'thhmkimhwﬂ:dipaoutdaipmdkimStham(lm—

1914) seorang ahli kimia dari Denmark dan Alfred Wemer (1866 —1919 seorang ahli kimia Swiss. Ketika
mereka memulai iti sifat senyawaan koordinasi masih teka teki dimana gagasan yang
tentang senyawa kompleks Wemer 2 sm-kmscpmmmlsgmdisd:dmngmlogm
m-wmwm—mmm

ini dapat digunakan untuk mmammmmmmm
m\eﬁksmyawa_kaml&sadalahj ddamqyugudd:bamsmhnbmylk
mﬁmmdmwwmmaﬁ besar.

Ag(IT) dan Ag(TIl) terdapat dalam cocok; cara yang cocok adalah untuk
jon merah [Agpy. ] dalam larutan alkali periodat diperoleh [Ag(10g)]” (Cotton, 1989).

i
It
E
s
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Dalam perhitungan Energi senyawa dan interaksi antar molekul dilakukan uji coba terhadap
babagajnmddpufﬁManmmMmmwdpaMmgm\ymxgpa!uxgomrnddgtmkme
perhitungan yang digunakan dalam program NWChem 6.2 (Molecular Sciences Software Group, 2007),
adalah:

1. Basis set standard.

2. Basis set Resolution of Identity (RI) fitting

3. BasissaDmsityﬁmaioMspeeiﬁc.

4. Basis set Density functional Coulomb and Exchange fitting.
5. Bas'ssaEﬂ’ecdvecorepotunialsandmeirmpeaive
6.BasissdDwglas-Kmll(DK)aﬂ-dewm

7. Basis set Dyall's Modified Dirac (DmD) all-electron

8. Polarization ions:

mr'ﬁ?+uammﬂmwmmmwdmmmw jukkan fungsi gelombang
menun
Mnﬁmmmmiwqmuamam%mwmm

eksternal yang di dalam persamaan

E, = é::r,?i/m;:r EZ(r, R’E)" u ........... (l).mm

Bagian pertama dari energi sesuai dengan pemyataan energi zat terlarut dalam sedangkan
panymnbagiankedm% i mwwﬂdﬁf@mm
EXC E, —u F 2 R,0)

ﬁ im‘ WQ’Mdmmj ....... aé; ---------- & 'Pn-( --------------------

merupakan potensial elektrostatik
mmMmmMmdmmmmm%wlswmm :

di dalam menen Perbedaay chers) bebas dinvatgkan dala) persagmasn 3.

AW ., = (AW =277 - i) R (AW T A e )+ AW 2" (3)

Dalam studi yang dilakukan Yin H (2011) simulact'd;
molekul gir. Dalam perhi

2. Membuat data input untuk molekul yang akan disimulasikan menggunakan z-matrix untuk
menentukan geometri atom dalam molekaul.

b.  Mengcopy file berupa data z-matrix ke computer yang telah ada nwchem.

& Membuka program pada server Jika belum ada terminal yang membuka server,

d.  Memindahkan ﬁlcdalamsewwketcmpalyangdiinginkm
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e. Untuk menjalankan program nwchem untuk senyawa yang diinginkan
f Um:kmmmsﬁlmnbd\wapaﬁnmgmwlahselcmidawmdﬂumﬁmn“o;ﬁnﬁnﬁm
Converged”.
Berdasarkan hasil dari kajian komputasi kimia diperolehlah data-data sehingga dapat ditentukan mekanisme
mdsipmbaﬁkmsawawakmmldcsdmnmﬁimmwakompkksymgpalmgm

Flmui-ﬂ senyawa kompleks J

|
~=| Input perkiraan struktur ‘Gambar kompleks 3D
l Start l e “'I ambar : J

Peningkatan teorl Optimasi geometrl
yang digunaksn dengan metode
1 komputasl tertentu

- 2 untuk struktur stabll dan
Single Point keadaan transisi
1 n

[ Interpretasl data ]

£ total, € Ikat, momen dipol, dan polnt group untuk
e s S

t alnutasl & pron
ut L

Gambar 1. Desain Penelitian

HASIL DAN PEMBAHASAN

Hasil Penelitian
Simulasi komputer menggunakan program NWCHEM terhadap senyawa kompleks dalam laporan
ini disajikan untuk senyawa kompleks Ag dengan ligan NH,, en, pyr, dan dien

Tabel 1, Hasil simulasi i beberapa unsure dan senyawa kompleks
No. | Nama Senyawa Besarmya Energi (kJ/ mol)
1. Perak -13636894.48
2 ~_NH; -147243.1124
3. Pynidine -646120.6196
4, dien -821962.7588
5. en -495855.6143
6. _Ag(NH;); -13931861.16
7. Ag(Pyr)y -14929631.93
8. Agdien -13227534.31
9. .4 Ag(en) -14133101.9
Pembahasan
Dalam perhitungan mm,smyawaligmndmsg:yawakompldgsdlal_mlm@iooba
terhadap model umknmmﬂmmodelpaimmgmymgpalmgopmml digunakan.
Pemilihan basis set yang diuji cobakan berdasarkan pertimbangan unsur-unsur yang diamati
unsur-unsur yang dapat dihitung menggunakan basis set perhitungan tersebut. Berdasar hasil uji coba
basis set Density functional specific yang memberikan hasil perhitungan yang optimal.
Sehingga set basis perhitungan tersebut digunakan untuk melakukan opti geometri dan menentukan

optimasi
besamnya energy dari unsur maupun senyawa. Berdasarkan hasil perhitungan yang dilakukan menggunakan
program nwChem 6.2 dengan set basis perhitungan "DZVP (DFT Orbital)".

Tabel 2. Data Hasil Perhitungan Energi senyawa kompleks menggunakan nwChem 6.2
| No. | Nama Seayawa Kompleks | Besarnya Energi
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1. | [Ag(NHz)|' -13931861.16 ]

2. [ 1 -14929631.93

3. dien] i -13227534.31

4. | [Aglenyl -141331019
Badmkmdmawymg&kmukakmmdambd2dpaoldlhd|mbwnyamysmmkm
[Ag(Pwh]’nmﬂﬂdnihimﬁngmM}hlhﬁmmjuﬂmbd\wasmyawakmqﬂdsm

mupalmsenyawakompldcsymgpalhgstabiL
Tade.HargaPmmhanErugisa\yawakomplcks

Nama Pesamya Energi (kJ/ mol) mea Peru-
Senyawa ' n Entalpi
Kompleks Perak Ligan Senyawa Kompleks (kJ/mol)
A -13636894.48 -147243.1124 -13931861.16 4804552
| [A, -13636894.48 646120.6196 -14929631.93 -496.2108
[Agdien -13636894.48 -821962.7588 -13227534.31 1231322.929
en)] -13636894.48 -495855.6143 -14133101.9 495503.8086
KESIMPULAN
mh ,dej.mdfoaglmmpy.bpy,dedapsamwakmpleksymubamk
set perhitungan Density functional specific (DFT Orbital).
AH [Ag(NH;%]' = .480.4552 kJ/mol
AH AgPyr}i =.496.2108 kJ/mol
AH [Agdien =1231322.929 kJ/mol
AH [Ag(en)] = 4955038086 k¥/mol

5. Smyawakom;id(sympdmgnudﬂlwbamlkadahhmyawakmnpleks[w»]'

Saran

tahun pertama penelitian, yaitu: - . ) )
kmmldsmmlogam?lmmdmganllgurhynmcr,mdnfoagllnumpy,bpy,dandim
Penentuan jenis senyawa kompleks dari logam Platina yang paling stabil
ngmmkadmnnasisimdawosspanbumﬂmnsmyawakomplcksmbgamPaakdm
Pmmﬁ@n—ﬁm%cl;qudifos,glm“w,bw,dmdm :
szanbmwaﬁnag:Akuvasapadapm : senyawa kompleks antara logam
Perak dan Platina dengan ligan-ligan NH, CT, en, fos, glim, acac, py, bpy, dan dien. g
Penentuan perubahan energi dalam proscs pem smyamkompld:smmlogammanm
dengan NH, CT, en, difos, glim, acac, py, bpy, dan dien. ;
Pmammmyawakonqieksymgpaﬁngmmmmamlkdahn reaksi antara logam Platina

-

g & P
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