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Abstrak. Kemajuan teknologi memberi dampak pada berbagai hal. Salah satu dampak kemajuan
teknologi adalah munculnya inovasi baru dalam bidang kimia, yaitu kimia komputasi yang
mengolaborasikan komponen dari konsep-konsep kimia dan eksperimen dengan bantuan perangkat
komputer. Pada riset ini, software yang digunakan adalah Hyperchem 8.0. Metode yang digunakan
adalah semi-empiris PM3. Penelitian ini bertujuan untuk menghitung nilai celah energi dan panjang
gelombang maksimum dari ligan dibenzoilmetana dan senyawa kompleks bis(dibenzoilmetanato)
zirkonium. Berdasarkan hasil perhitungan, diperoleh celah energi ligan lebih besar dibandingkan celah
energi senyawa kompleks. Selanjutnya, panjang gelombang maksimum ligan lebih kecil dibandingkan
panjang gelombang maksimum senyawa kompleks. Hasil yang diperoleh ini telah sesuai dengan teori,
yaitu persamaan energi foton yang menyatakan bahwa energi berbanding terbalik dengan panjang
gelombang maksimum.

Kata kunci: bis(dibenzoilmetanato) zirkonium, celah energi, panjang gelombang, semi-empiris

Abstract. Technological advances have an impact on various things. One of the impacts of technological
progress is the emergence of new innovations in the field of chemistry, namely computational
chemistry, which combines components of chemical concepts and experiments with the help of
computer devices. In this research, the software used is Hyperchem 8.0. The method used is semi-
empirical PM3. This study aims to calculate the value of the band gap and maximum wavelength of
dibenzoylmethanato ligand and bis(dibenzoylmethanato) zirconium complex compound. Based on the
calculation results, the band gap of ligand is larger than the band gap of complex compounds.
Furthermore, the maximum wavelength of the ligand is smaller than the maximum wavelength of the
complex compound. The results obtained are in accordance with the theory, namely the photon energy
equation, which states that energy is inversely proportional to the maximum wavelength.
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1. PENDAHULUAN

Prianto, 2010). Salah satu software yang

umum digunakan dalam kimia komputasi

Kimia komputasi merupakan salah adalah  hyperchem.

satu bentuk inovasi baru dalam bidang
kimia akibat kemajuan teknologi komputer
yang telah berkembang pesat sejak akhir
dekade. Kimia komputasi dapat digunakan
untuk mensimulasikan suatu mekanisme

reaksi kimia. Fenomena eksperimen kimia densitas (Pranowo, 2000).

Hyperchem  dapat
menghitung mekanisme reaksi dan pemodelan
molekul menggunakan sistem  operasi
windows. Hyperchem memiliki beberapa
metode perhitungan, seperti ab-initio, mekanik
molekular, semiempiris, dan teori fungsional

dapat dijelaskan dengan bantuan perangkat
computer dengan  mengkolaborasikan
antara komponen dari eksperimen dengan
konsep-konsep kimia (Pongajow dkk, 2017;
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Optimasi geometri struktur serta sifat
sistem kimia dapat ditentukan menggunakan
kimia  komputasi. Pada  eksperimen
menggunakan komputer, perhitungan dimulai
dalam bentuk
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algoritma lalu dikonversi menjadi bahasa
pemrograman. Perhitungan berbagai sifat
molekul kompleks dengan hasil yang
hampir  serupa  dengan  eksperimen
laboratorium dapat dilakukan dengan
metode ini (Muslim & Sudarlin, 2019;
Yusuf, 2017).

Tim riset kami telah melakukan
penelitian terkait perhitungan celah energi
dan panjang gelombang maksimum ligan
bzac dan btfa serta masing-masing senyawa
kompleksnya. Dari penelitian tersebut,
diperoleh bahwa celah energi ligan lebih
besar daripada senyawa kompleks dan
panjang gelombang maksimum ligan lebih
kecil daripada senyawa kompleks (Yusuf,
2023; Yusuf dkk, 2023).

Celah energi dapat berkurang
dengan penambahan atom pusat pada ligan.
Keberadaan atom pusat ini juga
menyebabkan proses eksitasi elektron dari
HOMO  (highest occupied molecular
orbital) ke LUMO (lowest unoccupied
molecular orbital) menjadi lebih mudah.
Kemudahan ini  dikarenakan terjadi
penyempitan jarak. Kebalikannya, panjang
gelombang maksimum akan bertambah jika
terdapat penambahan atom pusat pada ligan
(Pamungkas & Sanjaya, 2013; Saputra &
Sanjaya, 2014).

Selain itu, kajian teoritis terkait
celah energi serta spektrum UV suatu
senyawa telah dikerjakan oleh banyak
peneliti. Beberapa senyawa yang telah
diteliti diantaranya, yaitu: Co-
phthalocyanine, Be-Porifin, Be-
phthalocyanine (Khairani & Siregar, 2015;
Siregar & S, 2019; Siregar & Sinaga; 2017),
8-hidroksiquinolin, porfirin terkonjugasi
logam Ca (Pamungkas & Sanjaya, 2013;
Sanjaya & Saputra, 2014).

Dalam riset ini akan dikerjakan
studi komputasi berupa perhitungan celah
energi dan penentuan panjang gelombang
maksimum dari ligan dbzm dan senyawa
kompleks bis(dibenzoilmetanato)
zirkonium menggunakan metode semi
empiris PM3.
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2. METODOLOGI

Dalam  riset ini,  digunakan
perangkat lunak (software) dan perangkat
keras  (hardware).  Hardware  yang
digunakan adalah komputer yang memiliki
RAM sebesar 4.00 GB, sistem operasi tipe
64 bit dengan O.S Windows v10. Sofiware
yang digunakan adalah Hyperchem 8.0.
perhitungan yang dikerjakan meliputi
visualisasi molekul, optimasi geometri,
celah energi, dan spektra UV.

Optimasi Geometri

Tahap pertama yaitu pemodelan
ligan dbzm dan senyawa kompleks
bis(dbzm)>Zr menggunakan HyperChem.
Kemudian, molekul dikonversi menjadi
bentuk 3 dimensi, lalu dioptimasi
menggunakan invoke model builder yang
terdapat di menu. Selanjutnya, dihitung
optimasi geometri dari senyawa tersebut
dengan metode semi-empiris PM3 (Yusuf
& Nasution, 2022).

Penentuan Celah Energi

Saat  konformasi stabil telah
tercapai, selanjutnya dihitung energinya
dengan cara mengklik menu compute,
kemudian  orbitals. Lalu  dilakukan
penyesuaian terhadap standar LUMO
(lowest unoccupied molecular orbital) dan
HOMO (highest unoccupied molecular
orbital) menjadi 0. Setelah itu, dipilih /abels
dan plot. Setelah diperoleh nilai LUMO dan
HOMO, dilakukan  perhitungan celah
energi (Sanjaya & Saputra, 2014; Siregar &
Sinaga, 2017).

Analisa Spektra UV (Transisi
Elektronik)

Perhitungan spektra UV  juga
dilakukan setelah senyawa mencapai
konformasi stabil. Langkah pertama yang
dilakukan dengan mengklik menu compute,
lalu single point. Kemudian dipilih single
point CI dengan metode singly excited.
Spektrum elektronik akan diperoleh setelah
perhitungan dijalankan (Yusuf dkk, 2023).
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3. HASIL DAN PEMBAHASAN
HASIL
Dari hasil penelitian diperoleh data seperti

pada tabel 1 dan 2 berikut:
Tabel 1. Celah energi ligan dbzm dan

bis(dbzm)>Zr
Senyawa EIEE\IZ\;[ 0 EI?S\I]\;I 0 EC:;?;
(eV)
dbzm -9.949513  -17.2489  7.29939

bis(dbzm),Zr -8.87752  -14.67741 5.79989

Tabel 2. Spektra UV ligan dbzm dan
senyawa kompleks bis(dbzm),Zr

Panjang Gelombang
Senyawa Maksimum
Amax (nm)
dbzm 272.48
bis(dbzm),Zr 410.31

Data pada tabel tersebut diperoleh dari
gambar 1, 2, 3, dan 4 berikut.
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Gﬁgbar 2: HOMO ligan dbzm
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Gambar 4: HOMO senyawa kompleks
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Gambar 5: Spektra UV ligan dbzm
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Gambar 6: Spektra UV senyawa

kompleks
PEMBAHASAN

Pada langkah awal, dilakukan
optimasi geometri menggunakan
Hyperchem. Gambar 7 dan 8 berikut
menunjukkan hasil optimasi geometri dari
ligan dbzm dan bis(dbzm),Zr.
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Qo

]

L
Q 2 L - |

b & - d
O e
""J\Joo QJOU:

o -]
YNy ety ”
«oao-a s

L L]

Gambar 8: Struktur hasil optimasi
geometri senyawa kompleks

Celah Energi

Dari data LUMO dan HOMO yang
diperoleh, maka dapat dihitung celah energi
pada ligan dan senyawa kompleks. Celah
energi didefinisikan sebagai selisish antara
nilai LUMO dan HOMO. Secara matematis
dituliskan sebagai berikut (Yusuf, 2023).

Egap = ELumo - Enomo

Dari hasil perhitungan celah energi,
dapat dilihat bahwa ligan dbzm memiliki
celah energi lebih besar daripada senyawa
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kompleks. Tingginya celah energi pada
ligan dibandingkan dengan senyawa
kompleks dikarenakan keberadaan atom
pusat Zr pada senyawa kompleks yang
secara signifikan dapat menurunkan celah
energi sampai 5.79989 eV. Rendahnya celah
energi senyawa kompleks mengindikasikan
bahwa senyawa ini lebih mudah mengalami
eksitasi elektron daripada ligan karena
terjadi penyempitan jarak antara pita valensi
dengan pita konduksi (Indriani & Fahyuan,
2018). Pita valensi terdiri atas tumpukan
orbital kelompok HOMO, sedangkan pita
konduksi terdiri atas tumpukan orbital
kelompok LUMO (Sanjaya & Saputra,
2014).

Kesensitifan lebih tinggi akan
cahaya dimiliki oleh senyawa dengan celah
energi yang sempit. Oleh karena itu, pada
bis(dbzm),Zr  lebih  mudah  terjadi
perpindahan elektron dari HOMO ke
LUMO jika diberi energi dari luar.
Sedangkan, pada ligan lebih sulit terjadi
perpindahan elektron. Akibatnya,
karakteristik senyawa kompleks akan
berubah menjadi cenderung semikonduktor
karena celah energi yang semakin rendah
akan menyebabkan suatu senyawa menjadi
bersifat lebih konduktor (Siregar & Sinaga,
2017).

Penelitian terdahulu yang telah
dilaporkan oleh tim Borjas Navarez (2019)
melakukan perhitungan celah energi pada
senyawa yang memiliki atom pusat Zr.
Senyawa ini merupakan hasil fragmentasi
ZrCly yang dianalisis menggunakan
spektrometri massa. Berbagai senyawa
yang diukur, yaitu ZrCl (0.46 eV), ZrCl,
(3.84¢V), ZrCl3 (3.53 eV), dan ZrCl4 (4.35
eV). Hasil menunjukkan bahwa senyawa
ZrCl dapat menjadi semikonduktor,
sedangkan tiga senyawa lainnya merupakan
isolator karena mempunyai celah energi di
atas 3 eV.

Spektra UV Senyawa Kompleks
Bis(dbzm)2Zr

Dari data spektra UV yang
diperoleh, dapat dilihat bahwa senyawa
kompleks dapat menyerap cahaya yang
memiliki panjang gelombang lebih tinggi
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daripada ligan. Fenomena ini menandakan
bahwa keberadaan atom Zr pada senyawa
kompleks menyebabkan  terjadinya
peningkatan panjang gelombang
maksimum. Berdasarkan penelitian yang
telah dilaporkan oleh Yusuf (2023),
panjang gelombang maksimum
berbanding terbalik dengan celah energi.
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Data spektra UV yang diperoleh
sejalan dengan persamaan energi foton
yang menyatakan bahwa besarnya energi
berbanding terbalik dengan panjang
gelombang maksimum. Secara matematis,
persamaan tersebut dituliskan sebagai
berikut (Yusuf dkk, 2023).

dengan: E = energi, c = kecepatan cahaya, h = tetapan planck, A = Panjang gelombang

4. KESIMPULAN

Dari riset ini, diperoleh celah
energi ligan sebesar 7.29939 eV dan celah
energi senyawa kompleks sebesar 5.79989
eV. Nilai celah energi ligan lebih besar,
berarti ligan lebih sulit melakukan eksitasi
daripada senyawa kompleks. Kemudian,
diperoleh spektra UV ligan sebesar 272.48
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