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RINGRKASAN PENELITIAN

ANALISIS STRUKTUR KRISTAL HASIL KELUARAN DIFRAKTOMETER
SINAR-X DENGAN PROGRAM BERBASIS SISTEM PAKAR

(Soegianto Soclistiono, Khusnul Ain; 1999, 47 Halaman)

Peneclitian ini adalah merupakan kelanjutan dari penefitian analisis struktur
kristal sebelumnva, yaitu yang dilakukan oleh Ir. Aminatun, Msi dan Dyah
Hikmawati, $Si, MSi dari Universitas Airlangga Surabava serta Dr.Hikam dari
Universitas indonesia Jakarta, karena pada penelitian sebelumnya hanva menitik
beratkan pada  perhitungan matematis analitis untuk ite dalam  penclitian ini
diupayakan untuk menambah variabel fists.

Karena keterbatasan peralatan yang dimiliki maka dalam penelitian ini hasil
yang dirasa cukup bail adalah untuk struktur kristal kubik , tetragonal dan hexagonal
sedangkan untuk struktur kristal orthochombik diperoleh hasil vang kurang
memuaskan hal ini dikerenakan syarat fisis vang diberikan masih kurang hanvak.
sedangkan untuk menambah variabel fisis tagi diperfukan penampilan [isis komputer
yang lebih bagus. Hasil yang diperoleh dicoba untuk dibandingkan dengan hasil dari
tabel Hanawatlt, dan untuk ketiga struktue kristal yang telah disebl{t_lgar}_scbe_lumnya
diperolch perbedaan nilai konstanta kisi sekitar 0.05 A, hal ini dirasa merupakan hasit

yang cukup baik.

( L.P. Fakultas Matematika dan 11mu Pengetahuan Alam Universitas Airlanggas
SK. Rektor No. 8402/J 03/PP/1999, Tanggal 6 September 1999)

it

Laporan Penelitian Analisis Struktur Kristal .... Soegianto Soelistiono



IR-Perpustakaan Universitas Ailangga

KATA PENGANTAR

Scgala puji bagi sang Maha pencipta alam materi maupun interakst, karena
dengan ifinNvalah maka penulis dapat menyelesatkan pembuatan program analisis
struktur kristal ini, dan tentunva dengan beberapa keterbatasan karena kesempurnaan
hanyalah milik Allah.

Ucapan terimakasih penulis sampaikan kepada semua pihak vang telah banyak
membantu dalam penvelesaian program ini, terutama kepada mahasiswa fisika
komputasi jurusan fisika FMIPA Universitas Airfangga Surabaya dan beberapa teman
fisika teori dan komputasi jurusan fisika Institut Teknologi Bandung, semoga Allah
membalasnya dengan berlipat ganda.

Terbersit keinginan dari penulis, bahwa meskipun program ini masih perlu
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banyak penvempurnaan tetapi setidaknya dapat dimanfaatkan di Laboratortum Dasar

Bersama Universitas Airfangga Surabava,

Surabaya. Januarr 2000
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BABI
PENDANULUAN

T i

| oy,
1.1 Latar Belakang Penelitian l________ s

[aboratorium Dasar Bersama ( LDB) milik Universitas Airlangga Surabaya
telah dilengkapi dengan Diffraktometer sinar X JDX-3530. Fungsi wiama dari alat
terscbut adalah untuk mengetahui struktur kristal dari uatu bahan, tetapr dalam
proses analisis struktur kristal dengan menggunakan alat tersebut masih bersifat
manual ( tidak dilengkapi dengan otomatisasi dengan menggunakan komputer)
sechingga scbagai akibatnya data yang diperoleh kurang dapat memberikan
informasi  vang  diperlukan.  Berbagai upaya telah  dilakukan untuk
mengoptimalkan data difraktometer tersebut ditingkat nasional, sedangkan di
Universitas Airlangga telah dilakukan dua kali penelitian dengan sumber dana
OPF untuk melakukan otomatisasi analisis dari data hasil difraktometer.Penclitian
yang dilakukan ini adalah dalam upaya untuk melakukan penyempurnaan
penelitian sebelumnya baik vang dilakukan oleh Universitas airlangga maupun
oleh Universitas Indonesia. karena dalam penelitian sebelumnya analisis hanya
didasarkan pada perhitungan matematis saja, schingga dalam penclitian ini
diupavakan memasukkan kaidah-kaidah Fisika dalam analisis tersebut, disamping
itu program dibuat untuk bekera dalam operating system windows 93 dtau vang
terbaru, schingga dapat mempermudah  proses pemasukan data dan  akan

dihasilkan tampilan grafis yang bagus.
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Keinginan vang ingin dicapai dalam penelitian untuk melakukan optimalisasi
dari alat difraktometer ini adalah sampai pada pembuatan perangkal kerasava (
hardware ) bukan hanya pada perangkat lunaknya (sofiware) schingpa alat
difraktometer vang ada di LDB tersebut menjadi sangat optimal penggunaannya,
tapi  tenunya  tujuan  yang ingin dicapai  tersebut perlu  tahapan  dajam
pembuatannya agar benar-banar optimal. Dalam penelitian ini hanya bagian

analisis software saja vang dilakukan.

1.2 Rumusan Masalah

rumusan masalah vang dihadapi dalam penelitian dapat diurakan scbagai

berikut :

#) Konsep-konsep fisika  apa sajukah vang diperlukan dalam analisis struktur
kristal.

b) Svarat batas-syarat batas fisis apa sajakuh vang diperlukan dalam analisis
struktur kristal.

¢) Bahasa pemrogram apa saja vang optimal untuk digunakan dalam analisis
struktur kristal.

d) Bagaimana mengambangkan program untuk menyempurnakan program

sebelumnya.

2
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1.3 Batasan Masalah
Penetian ini adalah salah satu cabang dari pohon penelitian untuk melakukan
otomatisasi alat difraktometer sinar X JDX-3530 yang dimiliki olech Laboratorium
Dasar Bersama (LLDB) universitas Airlangga, sehingga penggunaan alat tersebut
makin optimal. Tetapi tentunya karena beberapa keterbatasan maka vang
dilakukan dalam penelitian ini hanya pada cabang pembuatan solware snalisis

struktur kristal.

1.4 Tujuan Penelitian
Penelitian ini bertujuan untuk menghasilkan sebuah perangkat lunak yang
dapat dimanfaatkan untuk melakukan analisis struktur kristal dari suatu alat

difraktometer sinar X.

1.5 Manfaat Penclitian
Manfaat penclitian ini adalah dapat  mengoptimalisasi - penggunaan
difraktoemeter sinar X vang dimiliki LDB dan juga sebagai pijakan dasar dari
penclitian  selanjutnya  yaite  untuk melakukan penelitian dalam pembuatan

perangkat keras dari otomatisasi difraktometer sinar X tersebut.

Yok

Laporan Penelitian Analisis Struktur Kristal .... Soegianto Soelistiono



IR-Perpustakaan Universitas Ailangga

BAR 1}

TINJAUAN PUSTAKA

2.1 Struktur Kristal

Atom-atom bahan menyusun diri dalam pola periodik yang akan membentuk

suatu sel satuan tertentu. Setiap sel satuan dari bahan bersifat unik dan menjadi ciri
untuk bahan tersebut. Sel satuan ini ada keunikan bentuk yang berupa struktur kristal
bahan tergabung dalam 7 sistem kristal {tihat Tabej 2

Y dan erdiei dari 14 struktur

kristal Bravais, lihat Gambar 2.1

Tabel 2.1 7 Sistem kristal, kristal Rravais, konstanta kisi dan konstanta sudut

Sistem Kristal Kristal Bravais | Konstanta Kisi Konstanta Sudut
Kubik P.LF A=B=C a=p=y=90"
Heksagonal P A=BxC a=[p=90"y=120"
Tetragonal P! A=B=C a=B=y=90"
Rhombohedral P A=B=C a=p=y=90"
Orthorombik PCLF AzB=C o= =y =90
Monoklinik p.C Axl32C =y =00}
Friklinik P AzB=2C wafey o0

{Cullity, 1959)

5
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Gambar 2.1 14 Sel Satuan Kisi Bravais

1. Triklinik. P 2. Monok!linik P, 3. Monokiinik C, 4. Orthorombik P

5. Ortharombik C, 6. Orthorombik [, 7. Ortharombik F, 8. Tetragonal P

9. Tetragonal 1, 10. Kubik 1, 11, Kubik I, 12. Kubik
13. Heksagonal P, 4. Rhombohedral
" {Bucrger 1970)

{
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Da : ri i i
alam sebuah keistal, bidang-bidang atom yang sejajar biasanyva dibei jndeks

flengan tiga buah parameter yang dikenal dengan indeks Mitler. Indeks Miller inj

bdalah kebalikan fraksionat titik potong antara sumbu-sumbu kristal dengan bidang

Jcrscbut yang ditulis sebagai hki,

.2 Difraksi Sinar-X

Berkas sinar-X monokromatik yang jatuh pada sebuah kristal akan

idifraksikan ke segala arah, tetapi keteraturan letak atom-atom pada arah tertentu
elombang hambur itu akan berinterferensi konstruktif sedangkan yang lain
lpcrimcrl'erensi destruktif. Adapun syarat yang diperlukan supaya radiasi yang
dlidifraksikan olch atom kristal membentuk ilntcr!'crcnsi konstruktif dapat diperoleh

dengan gambar berikut :

dsin6 B  dsin@

Gambar 2.2 Difraksi Sinar-X
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S e el . . ye M

uatu berkas sinar-x yang panjang gelombangnya A Jatuh pada kristal dengan
" . ) .
pudut 9 terhadap permukaan himpunan bidang Bragg yang jarak anar bidangnya d

3erkas cinarcy w idifral<il:
as sinar-X yang didifraksikan oleh atom A dan B yang memenuhi persyaratan
&

al ifraksi be '
alah sudut difraksi bersama-sama dengan sudut jatuh 0 dari berkag semula terletak

ebidang. Dan persyaratan lain yaitu :

3 i = :
12 d‘sm 0=n) (2.1)

dengann=123, ...

Logt

ang dikenal dengan persamaan Bragy, dengan -
d = Jarak antar bidang
@ = Sudut difraksi
= Orde ditraksi
4 = Panjang gelombang sinar-X

(Cullity, 1959
Pada difraksi sinar-X posisi atom-atom dari sebuah sel satuan mempengaruhi
ihtensitas ditraksi, tetapi tidak mempengaruhi arah difraksi. Perubahan keci! dalam
Aosisi atom dapat menghilangkan sinar difraksi. Namun demikian pada umumnya
iptensitas sinar difeaksi tidak berubah sampai nol dan dengan mengamati perbedaan

perubabhan intensitas sinar difraksi ini Kita dapat menentukan posisi dari stom.

N
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L.k

2.1 Hamburan oleh sebuah atom

Jika sinar-X dijatuhkan pada sebuah atom, maka setiap ¢lcktron pada atom

-

lenghamburkan sinar-X koheren, Scdang hamburan oleh inti atom dapat dapat

dfabaikan karena massanya jauh lebih besar dibandingkan dengan massa elektron

Scbuah kuantitas yang disebut fakior hamburan atom f. digunakan untuk

menggambarkan efisiensi hamburan sebuah atom pada suatu arah. Faktor hamburan

atom didelinisikan sebagai :

amplitudo gelpmbang yang dihamburkan sebuah atom

amplitudo gelombang vang dihamburkan sebuah elektron

2P.2 Hamburan olch sebuah sel satuan

Untuk sampai pada perumusan intensitas sinar difraksi yang lengkap, maka
kita harus melihat hamburan koheren vang berasal dari seluruh atom vang

cmbentuk kristal,

=

Jika persamaan Bragg terpenuhi kita dapat menentukan intensitas sinar

dlfraksi oleh sebuah kristal sebagai fungsi posisi atom. Karena kristal adalah susunan

—

deatur sel-sel satuan, maka kita cukup melihat efck susunan atom scbuah sel satuan

—

¢rhadap intensilas sinar difraksi.

-

Gelombang hambur oleh atom-atom dalam satu s¢l satuan disebut sebagai

fektor strukiur F.OJika scbuah sel satuan teediri dari n atom, dengan koordinat

1]
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raksional ujviw,, usvaivy, UsVawvy, ... dan faktor hamburan atom ), £, £, ..., maka

[aktor struktur untuk refleksi hkl diberikan sebagai :

= S g+ R B ) + £33 iy kv, + B+ £ U+ + e (2.2)

(Cullity, 1959)
Persamaan (2.2) dapat ditulis sebagai ¢

N
Fog = Z foet ™ (hu, kv, + lw ) (2.3)

1
iF adalah bilangan kompleks yang terdiri atas amplitudo dan fase yaitu :

F= M e (2.4)

dan |#|°=FF

Seperti faktor hamburan atom [, |/ didefinisikan sebagai perbandingan

amplitudo :

ampl.gel. yang dihamburkan oleh semua el dim,satu sel satuan

aiplitudo gelombang yvang dibambarkan oleh sebuah clekiron
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2.2.3 Imensitas difraksi sinar-X

Dari tinjauan di atas diperolch bahwa kuadrat faktor hamburan amplitudo

-
Fad

gdlombang scbanding dengan intensitas difraksi sinar-x, yang dapat dituliskan sebagai

(k) = Uk

T3

hkior pembanding intensitas terhadap amplitudo kuadrat tergantung pada metode
difraksi kita pakai. Dengan menggunakan difraktometer maka intensitas vang terukur

rl.empunyai beatuk sebagai berikut |

U (kD) = [F(D] mp Lp(®)

- -

\
(2.5)

(Cullity, 1959)
Ticngan :
= (hk1) = faktor strukiur

np = laktor multiplisitas

L.p(0) = faktor Polarisasi-Lorentz
1 2 4 Faktor multiplisitas

mempunyai jarak d yang sama.
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Nilai multisiplitas suatu harga (hkl) tergantung dari struktur kristal. Nilai mp

schagai fungsi hkl dan struktur kristal telah ditabelkan dalam internasional Table for

4
A=

Ray Crystallography dapat dilihat pada Lampiran VI,

2.2{5 Faktor polarisasi-lorentz

Faktor lorentz adalah faktor geometri yang mempengaruhi intensitas sinar

difrpksi. Untuk metode difraktometer faktor Lorentz dituliskan sebagai :

|

T N S (2.6)
(@) 4sin” Ocost?

(Cullity,1959)

1 +cos® 20
sin® Ocos0

2.7)
1.,(0)= (

(Cullity, 1959)

17
L=
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2.3 Deret Fourier Dalam Bentuk Eksponensial

Dengan monggunakan peralatan XRD yang kita lihat scbenarnya adalah

alam Krista), Untuk mengetahui kerapatan

ekiron atom-atom kristal kita pelu memanfastkan deret fourier karena dengan deret

Tourier kita dapat mengubah amplitudo gelombang sinar difraksi yang didapatkan

d

-

ri data intensitas sinar difraksi dengan memperhitungkan faktor geometri dan faktor

ultisiplitas. Tempat yang mempunyai kerapatan clekirdn linggi adalah diduga ada

a:*mnnya.

Menurut teorema Fourier, fungsi vang kontinyu, berharga tungeal dan periodik

dapat digambarkan oleh suatu derct mengandung sinus dan cosinus. Sebuah fungsi
yahg mempunyai periode a dan berada pada sumbu x dapat ditulis schagai
w '.1') = l Z[C(h)[e(izoﬂuhn + e(-ilxh.t!a'l]_ S(h)[ewz.-.mf.n + et -i!.'.fa.tfu)]] (2.8}
) 2
atap
w(x) = _l_ Z [G(h)eul.:hxfm + G(_h)e(-fzm.thu] (29)
2a o=
deruan Gih) = Cch) + iS(h) (2.1
‘o s
G(-h) = C(h) - iS(h) (2.1
(Culliny, 19849
Indeks h suku ke h menunjukkan frekuensi atau bilangan gelombang vang
meunjukkan berapa kali panjang gelombangnya berutang pada suatu periode. Karena

-

I3
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\
t’l ‘ d( t .a p{. - [} Lt a | i
[t 4

Persymaan 2.9 i
d <7 mempunyai harga yang sama pada daerah dengan variabel h schingga

dapat ditulis schagai ;

1 ¢ |
)= — (~idahx-u)
w(x) a,,.z__[G(h)e ] (2.12)
dengah
% .
G(h) = I w(x)e' 0y (2.13)
A

w(x) dan G(h) merupakan tranformasi Fourier satu dengan lainnya. Persamaan (2.12)

.

disebutl sintesis Fourier, sedangkan Persamaan (2.13) discbut analisis Fourier bagi

Fungsi f(x).

[P
[
—
-

nggambaran struktur kristal dengan deret Fourier

»ada peristiwa dilraksi, sinar-X didifraksikan oleh elektron-clektron scbuzh

atom. Alom dengan nomor atom (Z) yang besar memiliki konsentrasi clektron yang
lchih blsar dari pada atom yang memiliki 7z kecil. Konsentrasi ¢lektron dun

distribudinva di sckitar atom discbut scbagai kerapatan clcktron (p) yang binsanya
) s

posisi sqhingga biasanya ditulis sehagat p (Xy.2).

—

poran Penelitian Analisié'étruktur Kristal .... Soegianto Soelistiono




IR-Perpustakaan Universitas Ailangga

Um a lungsi ke ‘
umnya tungsi kerapatan elektcon digambarkan dalam tiga dimensi. Dalam

hal Vai vien . . o
t kita juga memakai koordinat [raksional (x=x/a} untyuk memperniudah

pcnu!.nsannya. Fungsi tersebut kita tulis sebagai

Alx by 2y = -'—Z z

¢ M

Z F(hklyexpl=2zi(hy + ky + 12)] (2.14)
I

dengany V, adalah volume sel satuan.

2.3.2 Fdngsi patterson

ada dasarnya fungsi Patterson adalah deret Fourier yang mempunyai
koefisiep kuadrat amplitudo. Dalam arti fisisnya fungsi Patierson bukan melihat
posisi atpm akan (etapi menggambarkan jarak antar alom.

Fungsi Patterson  tiga dimensi  sebagai  distribusi kerapatan  elekiron

didefinis|kan sebagai berikut

Ay plx o v+ w)lixded= (2.15)

2 Sty -
2 iy, -

'
Aluveow) = I
L]

dan dapatlditunjukkan dalam deret Fourier sebagai berikut

1%

Laporan Penelitian Analisis Struktur Kristal .... Soegianto Soelistiono




IR-Perpustakaan Universitas Ailangga

1
p( \',.\": B o ¢ 2
) v Z,, ; ‘Z |I (k)| exXpl=2xiChu + kv + ) (2.16)
sehir‘gga diambil untuk bagian realnya sebagai berikut -
pPlxly,: 2 i F e
xlv,z) = :- ] Zt: ‘Z-ll‘ (hkl), Cos2n{hu + kv + fw) 2.1

Persanjaan ini adalah juga scbuah deret Fourier dengan koefisien|#]’ dan fase nol.

Walaupun koordinat fraksional u,v,w menggantikan X.¥.z akan tetapi mereka berada

pada d+mh vang sama vaitu sel satuan,

233 Po*sisi dan nilai puncak-puncak fungsi patterson

osisi dari puncak-puncak fungsi Patierson dapat digambarkan dalam tiga
dimensi. |Scluruh vektor akan mempunyai ujung awal di titik (0,0,0), sedangkan ujung
akhir dar{ sctiap vektor akan membentuk puncak-puncak fungsi Patterson,

Afom dengan nomor atom Z besar akan memiliki konsentrasi elektron yang

lebih besdr daripada atom yang memiliki nomor atom 2 kecil. Akibatnya atom dengan
nomor atdm yang besar mempunyai intensitas difraksi yang lebih besar dari pada
atom yang memiliki atom yang lebih keeil.

enat intensitas dilraksi becbandiog lurus dengan faktor struktur (Persamaan

2.5) maka| pada perhitungan lungsi Patterson (Persamaan 2.7 akan diperoleh nilai
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vangibesar bj aktor
vangibesar bila harga faktor strukturnya besar dan sebaliknya akan diperoleh nilaj

yang kecil bila harga fakeor struktumya kecil,

D * Ll H T L Ll [
engan alasan tersebut dapat dlduga_ bahwa pada komposisi vektor u.v vy yang

mempunyai nilai puncak P__auerson yang paling besar dimiliki oleh atom yang

memilgki nomor atom paling besar,
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BAB 11l
METODE PENELITIAN

.1 Tempat Penelitian

[

Penelitian ini dilaksanakan di laboratorium Fisika komputasi jurusan fisika

kultas MIPA Universitas Airlangga Surabaya.

e

3.~Z Peralatan Penelitian
Peralatan penelitian ini terdiri dari dua bagian, yaitu :

a. Perangkat Keras

1. microprocessor Pentium MMX 233 Intel Corp.

2. RAM 32 Mbytes Visipro 100 Hz

3 VGA Card SIS 6202 4 Mbytes with 3 D accelerator
4 Monitor GTC Advantage 147

#;, Perangkat Lunak

. Delphi 5.0 dari Inprise Corp. tahun 1999.

[

. Periodic table SM1 Corp. tahun 1997.

3. Windows 98 second edition tahun 1999

3.3 Plosedur Penelitian

3.3.1 Pengambilan data

Dalam penelitian ini data diambil langsung dari tabel Hanawald, hal
ini dikarenakan dalam pembuatan program dibutuhkan data vang cukup tingg
nilai validitasnya, sedangkan diketahui bahwa tabe) vang oleh Hanawald

16
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adalah tabel vang diperoleh dari pengujian beberapa alat secara simultan,
dengan demikian diharapkan program yang dihasilkan dalam penelitian imi
mempunyai keakuratan yang cukup batk.

Pengambilan data tidak dapat langsung dilakukan dari data
difraktometer sinar-X JDX-3530 yang dimiliki oleh Laboratorium Dasar
Bersama Universitas Airlangga, meskipun alat difraktometer tersebut telah
dilengkapi dengan seperangkat komputer yang memproses data intensitas
sinar-X yang dihasilkan dalam bentuk harga d dan intensitas relatifnya, karena
secara manual pun hasil data d yang diperoleh tersebut hasus dicocokkan dulu
dengan tabel Hanawald untuk menentukan nilai hkl dari data yang diperoleh,
dengan demikian dirasa lebih aman kalau mengambil data langsung dari tabel

Hanawald.

Bahasa pemrograman Delphi 5.0

Bahasa pemrograman dewasa ini telah m,engalami perkembangan
yang sangat pesat, Khususnya untuk Delphi 5.0 yang tentunya diawali oleh
Delphi 1.0 bahasa pemrograman ini dikembangkan oleh Borland dan mengacu
pada ketangguhan bahasa pemsograman Pascal untuk versi DOS.

Delphi adalah program vang bekerja dengan menggunakan operating
system windows, untuk Delphi 1.0 dibuat untuk beroperasi pada windows 3.1,
sedangkan mulai Delphi 2.0 sampai Delphi 5.0 ( diterbitkan pada pertengahan
tahun1999 ) beroperasi pada windows 95 atau yang lebih baru, Dengan
beroperasi pada windows 93 memungkinkan Delphi ini memanfaatkan

ketangguhan multitasking yang dimiliki oleh windows 95 tersebut.

17
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Beberapa kelebihan dari Delphi 5.0 dibandingkan dengan bahasa
pemrograman lain adalah, kecepatan dalam melakukan analisis kesalahan,
kemudahan dalam melekukan link dengan internet, disamping itu pula
tentunya tampilan visualnya yang mempermudah dan memperindah tamoulah
program yang dihasilkan.

Periodic Table of Elements SE V 3.54

Program tabel periodic ini adalah program shareware yvang dihasilakan
oleh “ Association of Shareware professionals Member “ yaitu SMI Corp.
pada tahun 1991, dan yang dipakai pada penelitian ini ada versi 3.51 vang
diterbitkan pada tahun 1997.

Dengan menggunakan program jadi ini memungkinkan untuk
mengetahui banyak data (cntang semua unsur, dan data ini sangat diperlukan
dalam pembuatan program struktur kristal ini.

Metode system pakar ( expert system }

Sistem pakar adalah sebuah metode yang digunakan untuk membuat
sebuah mesin yang mampu untuk mengambil keputusan berdasarkan data-data
Laidah —kaidah dan pengetahuan yang dimilikinya. Sistem pukar ini adalah
bagian khusus dari metode kecerdasan buatan (artificial intclhigence ) yang
menitik beratkan pada pemilihan pencabangan data pada kaiadah-kaidah yang
lebih ketat.

Pembuatan program

Langkah awal bagi setiap programmer untuk memutai membuat

program adalah menentukan konstanta masukan awal dan aturan - aturan

(kaiadah-kaidah) yang digunakan, kaidah ini bisa dalam bentuk perumusan
atematis analitis maupun berbentuk aturan

18
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kualitatif.

macam struktur kristal adalah :

L

...(3.6)

pran Penelitian Analisis Struktur Kristal ....

Kubik
d*(hkdy= 1“;: T . (3.1)
Tetragonal
. -1
dP(hkd) = [” Wk, .’..2.] 32)
[ C
Hexagonal
2 -1
¢ c .
Orthorhombik
A n |
k=
d(hkl) = [h . q+-2—} ...(3.4)
b ¢
Monoklinik
* 1* 2hicos
c!’(hkf):[_l [‘_'_+ L ﬁ]
sia |l a ¢
Trikiinik
*(Jikd k:[hz S Ll 2HM
k) =V T T Thecosa

Dalam penelitian ini data masukan awal adalah nilai d ( jarak antar
bidang pemantul), intensitas sinar X yang diterima dan panjang gelombang

sinar-X vang digunakan, sedangkan diketahui bahwa perumusan d > untuk 8

LU e
¢

A 2k B
ac cosﬂ ahcosy

(8%
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Rhombohedral
h 2 2 -
d*(hkd) = (| 1% + 2 + 17 4 20k + kil + p) 25 E — €05 o LI
sin“a l-3cos  a+2cos”
+{3.7)

Dengan hanya diketahui nilai d dari masing masing data untuk struktur
kristal tertentu tentunya umtuk masing-masing struktur kristal diperolch
banyak variable yang bebas, perincian variabel bebas untuk masing-masing
struktur kristal adalah :

kubik : 4

a h,kdanl

Tetragonal : §

a,¢c,h.kdanl

Hexagonal : 5

a,¢, h,kdani

Orthorhombik : 6

a,b,c hkdani

Monoklinik ::8

a, b, c.hk, Ladan§

Triklinik : 9

a,b,c.hk o, pdany

Rhombohedral :9

a,b, ¢, hk, Lo dany

20

L3poran Penelitian Analisis Struktur Kristal .... Soegianto Soelistiono




IR-Perpustakaan Universitas Ailangga

dari data variabel bebas di atas terlihat kemungkinan untuk mengisi nilai dar
variabel bobas tersebut menjadi sangat banyak meskipun dibatasi oleh aturan
bahwa

syarat batas 1 : Ik dan | harus bernilai bulat sedangkan a, b, ¢, a, fdany
bernilal real.

Berdasarkan pemikiran tentang banyaknya konstanta yang mungkin akan
masuk sccara matematis, maka periuy untuk dicarikan aturan-aturan lain yang
akan menjadi filter bagi beberapa konstanta untuk diterima pada persamaan.
Dari penelitian yang telah dilakukan temyata program yang bisa dibuat untuk
tahap ini adalah hanya untuk 4 macam struktur kristal saja, hal ini dikcranakan
ketidak mampuan komputer untuk metakukan analisis akibal banvaknya angka
vang dihitung, meskipun komputer vany digunakan datam penelitian im cukup

cepat vaitu dengan mikroprosesor 233 MMX dengan ram 32 Mbytes.

3.3.5.1. Penghitungan konstanta kisi dan hkl

Dalam penelitian ini langkah awal yang dilakukan adalah menentukan
konstanta kisi ( a,b dan ¢ ) dan nifai hkl untuk masing-masing data. Disadari
bahwa nilai konstanta kisi bisa sangat banyak karena nilainya berharga
bilangan real ( pecahan ) hal ini dapat dilihat pada syarat batas [, untuk
mengatasi hat ini perlu dilakukan pemfiiteran dengan
Syarat batas 11 : nilai konstanta kisi minimal adalah 2 kali jejari atom yang
terhesar.

Syarat batas 111 : nilai konstanta kisi maksimal adalah 10 kali jejari atom

yang terbesar.
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Pada syarat batas 11 ini diberikan agar untuk memulai mencari nilai
konstanta kisisnya tidak terinlu jouh dari nilai sebenarnya. Sedangkan pada
syarat batas Il ini diberikan scbagai nitai lebih , maksudnya adalah bahwa
pada program ini dibatasi panjang maksimal dari sisi struktur kristal adalah 10
kali jejari atom terbesar, pembatasan ini memang tidak terlalu valid karena
struktur kristal dengan panjang salah satu sisinya lebih dari 10 kali jejari atom
yang terbesar ternyata ada, tapi pembatasan ini perlu agas tidak terlalu banyak
hitungan yvang dilakukan dan angka yang dapat ditenma dalam persamaan
matematisnya,

Sedangkan dalam mencari nilai konstanta kisi pada program ini
dilakukan dengan dua bertahap,
pertama dengan menggunakan persamaan .

a,,=d,+4da .{3.8)

dengan

8xjejari_atom _terhesar
50

Aa = {3.9)

angka 8 diperoleh dari nilai a maksimum dikurangi nilai a minimun,
sedangkan angka 50 didasarkan bahwa untuk sckelompok data diperoleh 50
macam nilai a.

Untuk konstanta kisi yang lain b dan ¢ dilakukan dengan rumus yang sama.
Setelah mendapatkan konstania kisi yang cukup banyak maka langkah
selanjutnya adalah menentkan nilai bkl dari sejumiah data vang ada.

Persamaan vang digunakan adalah :

-

u;
h: vkl +1}

[ R%]
[ %)
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persamaan (3.10) adalah persamaan yang digunakan untuk kubik sedangkan
untuk tetragonal, hexagonal dan orthorhombik dapat dilakukan dengan cara
yang sama dengan menurunkan dari persamaan (3.2),(3.3) dan (3.4).Setelah
mendapatkan nilai d yang banvak maka intyik menguji manakah vang benar
diuji dengan menggunakan persamaan :

ld,  —di< 1077 (3.11)

Jika untuk semua data yang ada ternyata semuanya memenuhi svaral
persamaan (3.11 ) di atas maka nilai a yang memenuhi tersebut disimpan
Dari analisa secara matematis di atas, ternvata masih didapatkan nila)

konstanta kisi yang memenuhi syarat cukup banyak. Untuk itu perlu dilakukaj
penghalusan nilai dengan mengganti nilai Aa = =% untuk nilai a yang masuk,

Pada perhitungan tetragonal, hexagonal dan orthorhombik tentunya
akan dilakukan dengan cara yang lebih kompleks tetapi pada dasarnyva aturan

dasarnya adalah sama seperti vang telah dijelaskan di atas

3.3.5.1. Penghitungan analitis matemats menentukan posisi atom

Dari perhitungan konstanta kisi dan nilai hkl ternvata serigkalt masih
didapatkan nilai konstanta kisi yang tidak tunggal, untuk itu perlu dilakukan
penyaringan kembali agar makin sedikit nilai konstanta kisi vang memenuhi
syarat.Langkah selanjutnya yang dilakukan adalah dengan cara melakukan

kajian matematis analitis untuk menentukan posisi atom.
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Persamaan yang digunakan dalam menentukan atlai v dan W posist

atom) adalah dengan menggunakan perumusan.

2 _
plu,v,w) = '17'ZZZ‘I"{M’I)]:('ns?ﬂ(:'m + kv +fw) 3012
c BT

dengan
1(hkT)
F(hkl) = '—————-— (.13
\ mp.Lp(@) G13)
1 +Cos*20
Lp(@) = —m———— ..(3.
P(©) 48im OCos® 3.19)

Dari persamaan (3.12) di atas dapat diperoleh harga kerapatan elcktron untuk
masing-masing nilai konstanta kisi dengan harga u,v dan w adalah 0. Y, ...,
474, Dengan nilai u.v dan w vang merupakan kelipatan i tersebu dihiting
jumiah atom vang kerapatan elektronnya terbesardalam satw sel o untuk
masing-masing atom mempunyai nilai kerapatan elektrun vang berbeda
dengan demikian dapat ditentukan jumiah atom penyusunnya dalah satu sel ).
Sedangkan apabila nilai u.v dan w diganti menjadi 0,120, ..., 2020 harus
didapat jumliah atom dengan kerapatan elektron yang terbesar adalah sama,
jika tidak sama maka nilai konstanta kisisnya dianggap salah.

Syarat batas 1V : Dengan nilai u,v,w yang berbeda harus didaputkan junlah

atom dengan kerapatan elektron terbesarnya adalah sama.

3.3.5.1. Analitis sifat fisis atom dalam sel satuan.

Dalam penelitan yang dilakukan diketahui buhwa dengan Kecnmpat
syarat batas yang telah diberikan yang daiam ihal ini berfungsi sebagai [ilter
dari nilai konstanta kisi yang masuk masih saja ditemui nilai konstanta kisi

yang tidak tunggal untuk itu perlu untuk dibuatkan syarat batas tambahan yang
24
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BAD IV

HASIL DAN PEMBAHASAN

4.1 Keterbatasan program

Sebelum membahas hasil yvang telah diperoleh terfebib dabulu perfu untuk
dibahas keterbatasan - kelerbalasan vang dimiliki oleh program yvang  dibuat,
keterbatasan — keterbatasan ind teradi Kirena keterbatasan alat sang Jisunakin

Program yang telah dibuat dicoba untuk diisi datanya. daa vang dimasukkan
adalah nilai d dari tabel Hanawalt, dalam pengisisian data ini dibutuhkan pengisian
harga jari-jari atom untuk masing masing atom penyususun, umiuk itu pada saat
mengisi data, program periodic table harus juga dijalankan untuk mengambil data jari-
jari atom yang dibutuhkan. Dengan demikian program ini hanya bisa dijalankan
bersamaan dengan program periodic table dan atom — atom penyususn kristal harus
diketahui terlebih dahulu..

Program ini dibatasi hanya untuk nilai konstanta kisi maksimat berharga 10
angstrom, dengan demikian sangat dimungkinkan ada beberapa struktur kristal dan
suatu kristal tertentu vang tidak dapat diprediksi.

Struktur kristal vang mampu dideteksi program yang telah dibuat hanya : kubik,

tetragonal, hexagonal dan orthorthombik.

4.2 Hasil dan analisisnya
Di dalam program vang dibuat semua daia yang ada terlcbih dahulu dianalisa

dengan menggunakas struktur kristal kubik kem udian berturut-turut adalah tetragonal,

hexagonal dan yang terakhir adalah orthorhombic.

26
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Pengujian I:
Nama atom : Al
Jejariatom : [, 82 A
Panjang gelombang sinar -X : 1,5405 A

Data jarak antar bidang pemantul

d(A) {lo ‘
2,338 100 '
2,024 47 l
1,431 22 ’
1,221 24 I

1.169 |7 ,
L 1.0124 2 F
0,9289 8 E
0,9055 8 E
08266 |8 i

i i ;

Nilai konstanta kisi yang yang diperolch
Uji kubik : a=4.078 b=0 ¢=0
dari data tabel Hanawalt diperoleh :

a—4.04094 b=0 c~ 0

27
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Pembahasan:

Nilai konstanta kisinya berbeda sekitar 0.02, hasil ini Jirasa cukup bagus.
Perbedaan ini dikarenakan nilai Aa vang yang cukup besar, yaitu sekitar 0.05.
Pada nilai hk] didapati sebuah nilai hki yang berbeda, keadaan inipun dirasa cukup
bagus, karena hal yang terpenting di dalam perhitungan struktur kristal adalah nilai
konsianta kisi dan posisi atom datam koordinal uvw maupun xyz.

Dari data posisi atom diperoleh bahwa untuk atom Al ieravata strukiur

kristalnya adalah kubik pusat muka..

Pengujian II;
Nama Molekul : GaAs
Nama atom : Ga Jejari atom ;1,81 A
Nama atom : As Jejariatom 1 1.33 A
Panjang gelombang sinar —X : 1.3403 A

Data jarak antar bidang pemantul

d(A) o
3,260 100
2,832 !
1,999 35
1,704 35
1413 6
1,297 8
| Liss 16
1088 4 1

29
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0,9993
0,9556
0,8939
0,8622
0,8160

0,7916

t

5

(3]

Nilai konstanta kisi yang yang diperoleh

Uji kubik :

a=5,6252999999999 b= 0 c=0

dari data tabel Hanawalt diperoleh :

Nilai hkl yang dihasilkan :

a=356534 b=0 c=0

hkl perrograman | hkl tabel Hanawalt
11 i 111
200 200
2290 220
311 311
100 400
331 331
422 4212
311 333
4490 440
531 531
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0.739248849806359 '*'l 0s3
0.739248849806359 i835 |
0,739248849806359 io 35 ‘

Pembahasan:

Nilai konstanta kisinya berbeda sekitar 0.03, seperti pada pengujian pertama
hasil ini dirasa cukup bagus. Perbedaan ini dikarenakan nilai Aa yang vang cukup
besar, yaitu sekitar 0,03..

Pada nilai k) didapati scbuah nilai hk} yang berbeda, keadaan inipun dirasa cukup
bagus, karena hal vang terpenting di dalam perhitungan struktur kristal adalah nilai
konstanta kisi dan posisi atom dalam koordinat uvw maupun Xyz.

Dari data posisi atom diperolch bahwa untuk molekul GaAs ternvata struktur
kristainya adalah kubik pusat muka..Dengan sudut-sudut dan pusat koordinat sisinya

diisi oleh atom Ga sedangkan atom As mengisi sela-selanya.

Pengujian I11:

Nama Molckul : BPO;

Nama atom : B Jejariatom: 1,17 A
Nama atom : P Jejari atom: 1,23 A
Nama atom : O Jejari atom © 0.65 A

Panjang gelombang sinar =X : 153405 A

[V
| R ]
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Data jarak antar bidang pemantul

d(A) o
5622 1100

| 5322 4 |
3.067 4 L
2,254 30 f
1,973 2 '
1,852 8
1,816 4
1,661 1
1,534 2
1,460 8
1413 j
1.393 |
1,372 2
1319 .4 |
1271 |1
1,268 2
1,211 2
1,184 2

Nilai konsianta kisi vang vang diperoleh

Uji kubsk :

Uji Tetragonal

Laporan Penelitian

a=0

a=4.2804

h=0
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Nilai kerapatan elektron

posisi atom

!
I
H
t
|
t

1,11965244089495
1,11965244089495
1,11965244089495
1,11965244089495
1,11965244089495
1,11965244089495
1,11965244089495
1,11965244089495
0.936596607441618
0,936596607441618
0,936596607441618
0,936596607441613
0,9365966074416 18
0,936596607441618
0,936596607441618
0,936596607441618
0,844393647167483

= o o o=

8
0
0
8
8
0
0
8
8
8
0
8

0

g8

0
3
3
0
0
8
0
7
7
7

M O O e W O N D O W o

—
~
R

. 00 o0 O

Pembahasan:

Nilai konstanta kisinya berbeda sekiter 0.04, seperti pada pengujian

sebelumnya hasil ini dirasa cukup bagus. Perbedaan in dikarenakan nilai Aa yang

yang cukup besar, yaitu sekitar 0,08..

Pada pengujian kubik ternyata dihasitkan nilai a, b dan ¢ yang semuahya 0 im

membuktikan bahwa kristal vang sedang dihitung 1crsebut bukanlah mempunyal

struktur krisial kubik.
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Pada nilai hk] didapati empat buah nilai hk] yang berbeda, keadaan inipun dirasa
cukup bagus, karena hal vang terpenting di dalam perhitungan strukiur kristal adalah
nilai konstanta kisi dan posisi atom dalam koordinat uvw maupun xyz.

Dari data posisi atom diperolch bahwa untuk molekul BPO; teryata struktur
kristalnya adalah tetragonal. pusat badan Dengan sudut-sudut dan pusat koordinat
sisinya diisi oleh atom P, atom B mengisi scla-selanya, sedangkan atom O berada

pada pusat badan dari struktur kriatal tetragonal.

Pengujian IV:
Nama Molekul : Bj3P:
Nama atom : B Jejariatom: 1,17 A
Nama atom : P Jejari atom = 1,23 A

Panjang gelombang sinar X : 1,53405 A

Data jarak antar bidang pemantul

[ dwy [ Ve |
4,74 1 .
3,68 60
2,978 60
2,569 80
2,522 100
2,149 40
1,971 E
1.946 ;5
1927 ;50
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1,854 |

1,722 5

1,645 70

1,632 20

1,607 10

1,582 10

1,509 90 |
1,493 50 |
1,426 50 |
14173 130

13870 |50

12799 {60

12930 |20

12867 |30

12650 |1 .
1,2288 {60 !
12054 |20

| 1,192 |20 l

I L1636

L e .

:
|
11552 lzo
i

Nilai konstanta kisi vang yang diperoleh

Uji kubik : a=0 b=0 c=0
Uji Tetragonal : a=0 b=0 c=0
Uji Hexagonal a=5,904 b=0 ¢~ 11,808
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dari data tabel Hanawalt diperolch ;
a=5984 b=0 c=113835

Nilai hk] yang dihasilkan :

hkl pemrograman | hkl tabel Hanawalt
101 101

102 102

.
004 1o &
| 104 { 104
izol 201
, 105 | 103
%oos 006
! 204 204

210 211

15 122

213 300
‘ziﬁ 116

302 214
107 107
1303 303 i
| 215 @215
E:ts ' 220
222 22
l 310 + 310
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| 306 F

306

306

| 401

AT
Lh

307
411

1010

202

1050

Nilai kerapatan

elektron dan posisi a

tom

Nilai kerapatan elekiron

posisi alom

8.03032175729506
8,03032175729506
8.03032175729506
8,03032175729506
8,03032175729506
8,03032175729506
8,03032175729506
8,03032175729506
6.76218889286319
6,76218889286319
6,76218889286319
6,76218889286319
6.76218889286319
6.76218889286319
6,76218889286319

s o0 T O O OO O D e e O

888
00
80
80
08
00
§3
08
78
10
18
78
70
1 8
10

-
—
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| 6,76218889286319 1070 |
1 |

Pembahasan;:

Nilai konstanta kisinya berbeda sekitar 0.08, sepertt pada pengupian
sebelumnya hasil ini dirasa cukup bagus. Perbedaan ini dikarenakan nilai Aa yang
yang cukup besar, yaitu sekitar 0,1..

Pada pengujian kubik dan tetragonal termyata dihasilkan nilai a, b dan ¢ vang
semuanya 0 ini membuktikan bahwa kristal yang sedang dihitung tersebut bukanlah
mempunyai struktur kristal kubik.maupun tetragonal

Pada nilai hki didapati beberapa nilai hkl yang berbeda, keadaan inipun dirasa cukup
bagus, karena hal vang terpenting di dalam perhitungan stroktur knistal adalah nilai
konstama kisi dan posisi atom dalam koordinat uvw maupun xyz.

Dari data posisi atom diperoleh bahwa untuk molckul Bi:l: wernyata struktur
kristalnya adalah [lexagonal. .Dengan sudut-sudut dan pusat keordinat sisinya diisi

oleh atom P, atom B mengisi sela-selanya,

Pengujian V:
Nama Molekul : MgY,S,
Nama atom : Mg Jejariatom: 1,72 A
Namaatom : Y Jejari atom ;2,27 A
Nama atom © S Sejari atom 1 1,0 A

Panjang gelombang sinar =X @ 1,5403 A

40
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Data jarak antar bidang pemantul

d(A) I/lo
i 5,675 20
13,53 100
| 3,153 20
2838 | 60
| 2,745 | 100
2570 100
2,392 20
2,237 10
2,078 40
1,991 60
1,885 100
1,760 20
1,664 40
. 1.620 20

Nilaj konstama kisi vang vang diperolch

Uji kubik :
Uji Tetragonal :
Uji Hexagonal ¢

Uji Onhorhombic :

a=0
a=0
a=0
a= 11,6456

dari data tabcl Hanawali diperoleh

Laporan Penelitian

a=12,66

b=0
b=0
b=0

b= 12,8808
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c=0

c=90
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Nilai hkl yang dihasilkan :

| hkl pemrograman

hki tabel Hanawalt

120

11

]
D
-

141

440

151

251

351

L]
I~
W

tn
A
_—

Nilai kerapatan ¢lekiron dan posisi atom

E Nilai kerapatan elekiron posisi atom lr
| 6.18862086040409 88 8 !
| 6,18862086040409 000
I, 6.,18862086040409 008
| 6,18862086040409 80
j 6.18862086040409 088
! 6.18862086040409 080
‘ 6,18862086040409 800
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| 6.18862086040409 T80 8 !

L 3.83231689369191 08 |
3,83231689369191 887
4,83231689369191 087
1,83231689369191 801
4,83231689369191 007
4,83231689369191 001
1,8323168936919! 88 I
4,83231689369191 807

| 4,09375926106437 448 :

L 4.09373026106437 440 '

Pembahasan:

Nilai konstanta kisinya berbeda sekitar 0.1, éeperti pada pengujian sebelumnya
hasil ini dirasa kurang bagus. Perbedaan ini bukan hanya dikarenakan nila) Aa yang
yang cukup besar, tetapi dirasa syarat batas fisis vang ada masib perlu untuk ditambah
lagi. Syarat batas yang belum dilakukan dalam program ini adalah permasalahan

analisis posisi atom dibubungkan dengan nilai konstanta kisi atom.

43
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BABY

KESIMPULAN

5.1 Kesimpulan

!x.)

[P

Kesimpulan yang dapat diambil pada penelitian ini adalah :
Dengan menggunakan program Delphi 5.0 dapat dibuat program untuk analisis
struktur kristal dari data difrakiometer sinar X
Dari penclinan diperoleh bahwa svarat fisis sangat membamiv peavaringan nilai
konstanta kisi vang masuk,
Pengambilan hasil untuk kedekatan dengan data nilai d ternvata cukup efeknf
dalam pengambilan hasil nilai konstanta kisi.
Svarat batas vang cukup efektif untuk digunakan adalah :
syarat batas I : hk dan | harus bernilai bulat sedangkan «. b, ¢, a, Bdan y
bernilui real.
Svarat batas I : nilai koustanta kisi minimal adalah 2 kali jejari atom yang
terbesar.
Syarat batas 111 : nilai konstanta kisi maksimal adalal 10 kali jejari atom
yang terbesar,
Syarat batas IV : Dengan nilai u,v.w yang berbeda harus didapatkan jumlah
atom dengan kerapatan elekiron terbesarnya adalah sama.
Svarat batas V' : Untuk sisi vang berhadapan harus mempunval jumlah
vang suma uniuk atom dengan kerapatan elektron yang sama.
Syarat batas VI : Untuk atom dengan kerapatan elektron yang lertenti Jika

berjumlnh ganjil harus ada atom yang mengisi pusat diggonal sel satuan.

44
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interface
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uses Windows, Classes, Graphics, Forms, Controls, Menus,sysutils,

Dialogs, StdCtrls, Buttons,
ActnList, ToolWin, Math;
type

T5DIAppForm = class(TForm)
Openbialog: TOpenDialog:
SaveDialog: TSaveDialog:;
ToolBarl: TToolBar;
ToolButton%: TToolButton:
ToolButtonl: TToolButton;
ToolButrton2: TToolButton:
ToolButton3: TToolButton;
ToolButtond: TToolButton:
ToclButrtonS: TToolButton!
ToolButtoné: TToolButton;
ActionListl: TActionList:
FileNewl: TAction;
FileOpenl: TAction;
FileSavel: TAction;
FileSaveRsl: TAction;
FileExitl: TAction:
EditCutl: TEditCut:
EditCopyl: TEditCopy:
EditPastel: TEditPaste;
HelpAboutl: TAction;
StatusBar: TStatusBar;
Imagebistl: Tlmagelist;
MainMenul: TMainMenu;
Tilel: TMenultem;
FileNewltem: TMenultem;
FileOpenltem: THMenultem;
FileSaveitem: TMenultem:

FileSavehsitem: TMenultem;

N1l: TMenultem;
FileExitItem: TMenuitem;
Editi: TMenultem;
Cutltem: TMenultem;
Copyltem: TMenultem;
Pasteltem: TMenultem;
Helpl: TMenultem;
HelpAboutItem: TMenultem;
TeolButton7: TToolButton:
Viewl: THenultem;

Help2: TMenultem;
Datalnputl: TMenultem;
DataCutputl: TMenultem;
Grafik3Dl: TMenultem;
Aboutl: TMenultem;

Help3d: TMenultem;

Cetakl: TMenultem;

Memol: TMemo;

Edit2: TEJit;
ToolButtons: TToolButton;

ToolButtonld: TToolButton;
TToolButton;

ToolButtonll:
Memo3: TMemo;

Laporan Penelitian
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RichEditl:
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure

private

{ Private

public

Procedure
Procedure
Procedure
Procedure
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TRichEdit;

FileNewlExecute (Sender; TObject);
fFileOpenlExecute (Sender: TObject);
FileSavelExecute (Sender: TObject)?
FileExitlExecute (Sender: TObject):
HelpAboutlExecute {Sender: TObject):
DatalnputlClick{Sender: TObject);
DataOutputlClick{Sender: TCbject);
Analisa(Sender: TObject):
FormCreate {Sender: TObject}:

declarations 1}

Trigonometri;
Kubik;
Tetragonal;
Hexagonal;

Procedure Orthorhombic;
procedure D2T:
Procedure UVW:
{ Public declarations |}

end;

Type
Input = Record
Intensitas, InputAwal : Array[l1..100] of
N_Kristal ; String[10]);
NamaAtom : Array [1..30) of Stringl3]);
NomorAtom : Array [1..30) of Integer;
Nan, Data ! Integer;
Lmd : real:
End;
OQutput= Record
Puncak,U,V,W: Real:
Konst:Integer:
End:
Data_Hasil= Array(0..2000,0..2000} of Output:
Larik = Array{l..50] of Real;

Real;

var
FileData ¢+ File of Input;
Data_Input Input;
NamaFile : Stringf50);

m,n,J_Prob,Mp,ha,ka,la,Benar,h,k,l,i,j,jl: Integer;
Kecil,Delta: Real;
H1,K1,L1: Arrayl0..200) of Integer;
Lamda, SinTeta, CosTeta,Cos2Teta: Real;
Ak, Bk,Ck: Arrayl[l..2000) of real;
H11,K11,111,hkl: Array(0..50,0,,2000]
F2: Arrayl(0..50,0..2000) of Real:
Teta: Array[l..50] of Real;
Konst: Array[0..1000] of integer;
Hasil: Data_Hasil;
Jumlah: Array(0..100,0..20]) of Integer;
awalA,awalB,awalc,nilaiAkhirA.nilaiAkhirB,nilaiAkhirC,
jejari3, P, jejaril,jejari2 : real;
mm, kubik_, Tetra _,Hexa_,Ortho_ : 0..2;

var
SDIAppForm: TSDIAppForm;

of Integer;

implementation
1.2
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uses Aboul, Unil_Inpul, Unil_vutiul, Yot Analisisg
{SR *.DFM}

procedure TSDIAppForm. FileNewlExocute(Sendor: TObjecl):
begin

Forml,Show;
end;

procedure TSDIAppForm.FileOpenlExecute(Sender: TObject):
begin
OpenDialog.Execute;
NamaFile:= OpenDialog.FileName;
If namaFIle<>'' Then
Begin
Edit2.Text:=NamaFile;
AssignFile{FileData,NamaFile);
Reset (FileData):
Read(FileData, Data_Input);
CloseFile(FileDatal);
End;
end;

procedure TSDIAppForm.FileSavelExecute(Sender: TObject):
begin

SeveDialog.Execute;
end;

procedure TSDIAppForm.FileExitlExecute{Sender: TObject):
begin

Close:
end;

procedurce TSDIAppForm.HelpAboutlExecute (Sender: TObject):
hegin

AboutBox.ShowModal:
end;

procedure TSDIAppForm.DataInputlClick(Sender: TObject):
begin

Form2.3Show;
end;

procedure TSDIAppForm.DataOutputlClick{Sender: TObject);
begin

Form3.Show;
end;

Procedure TSDIAppForm.Trigonometri;

Begin
SinTeta:= Lamda/(2* Date_Input.InputAwal(i)};
CosTeta:= Sqrt(l-Sqri(SinTeta));
Cos2Teta:= Sgr(CosTeta)+Sqr({SinTeta);

End;

procedure TSDIAppForm.D2IT;

Begin
For i:=1 to Data_Input.Data do
Begin

Tetali):= Arcsin{{i*Data_Input.Lmd)/{2*Data_Input.InputAwal [i])};
1.3
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End;
End:

precedure TSDIAppForm.UviW:
var Jv,Jm,a,b,c,J_UVW: Integer;
nilai, konst, konstl: Real;
tetall, total2, totald,
buLirl,butir?,butirS,buLir]?,butir]3,hutir22,butir32,buLir?3,butir11,
pilih,salah, kw,sisiu, SI131V,5151W, ku shortint;
adatiga :array{0..100,0,..100] of 0,.1;
Procedure Qsort(var y:Data_Hasil:;bawah,atas,indek :integer);
var simpan : Output;
begin
while atas > bawah do
begin
i:=bawah:
j:=atas;
simpan := y([lndek,bawah]:
while i<j do ’
begin
while ylIndek,j).Puncak > simpan.Puncak do j:=j-1;
y(Indek,i} := y[Indek,]j]:
while (i<j) and {yl[Indek,i).Puncak <= simpan.Puncak ) do i:=i+l:
ylIndek,j] := yiIndek,i):
end;
ylindek,i] := simpan;
gsort (y, bawah, i-1, indek);
bawah :=i+l;
end;
end;

Begin
JV:=8;
J_UVW:={JV+1)* (JV+1) * (JV+1);
im:=0;
For jl:=1 to J_Prob do
Begin
1:=0;
For a:=0 o JV do
For b:=0 to JV do
For ¢:=0 to JV do
Begin
P:=0;
Incii):
For j:=1 to Data_ Input.Data do

?:=P+F2[j:jll‘Cos{2'pi‘{Hll[j,jl]‘a/JV1K11lj,jll'b/JVrLll[j,jll'c/JV}i:
With Hasil[jl,i) do
Begin
Puncak:=abs(P):
U:=a;
Vieb;
W:=c»
Konst:=j1;
End;
End;
Qsort{Hasil,1,J_UVW,J1);
Tnd;
0
0;

nilaiAkhirA:
nilaiAkhirB:

o

1.4
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nilaiakhirC:= 0;

For jl:=1 to J_Prob do
Begin

i:=J_UVW;

3:=0¢

ki=0;

Hasil[jl.J_va+1].Puncak:=ﬂasillj1,J_UVw1.Puncak:
Repeat
Delta:=Abs (Hasill|jl,i+1).Puncak-Hasil{jl,i]).Puncak);
adatigaljl, J_uvw-i+1]:=0;
if (Hasil(jl,i}.u= Jv/2) and (Hasillii,i).v- §¥/2) and tHasidl[)l, o0
jv/2) then adatigaljl,J_uvw-it+ll:=1;
If Delta <=1e-9 then
Begin
Inc (k)
End
Else
Begin
Inc(i):
Jumlah([jl, ) :=k:
k:=1;
End;
Dec{i};
Until j=Data_Input.Nan;
End;

konst:=5;
konstl:=153;
For i:=1 to j_Prob do
Begin
salah:=0;
{itiiiié*iiiii‘**i*}
if kubik_=1 then
begin
salah:~1:
if (jumlahl[i,1)=8) or (jumlah{i,}i=4)or (jumlahfi,i]=%)or
{jumlahfi, 11=14) then salah:=0;

butirl:=0;
butir2:=0;
if salah = 0 then for kw:=1 to Jumlah([i,l}+Jumlahfi,2]+Jumlab(i,3] do
begin
if (hasilli,J_uvw-kw+1].U=0) and (hasilli,J_uvw-kw+l).V=0} then
butirl:=butirl+l;
if (hasilfi,J uvw-kw+l).U=0) and thasil{i,J_uvw-Xw+1}.W=0} then
butir2:=butir2+l;
end;
if (salah=0} and (butirl<>0} and (butir2<>0)then if (butirl=butir?) thﬂ
salah:=0 else salah :=1;

butirl:=0;
butir?:=0;
if salah = 0 then for kw:=} to Jumlah(i,1)+Jumlahii,2}+Jumlah{i, 3] do
begin
if (hasilli,J_uvw-kwil].U=0} and (hasilli,J _uvw-kwil}.V=0) then
putirl:=butirli+l;
if (hasilli,J_uvw-kw+1].V=0) and (hasilfi,J_uvu-kw+1].W=0) then
butirz:=pburtir2+1l:
end;

1.5
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if tsalab=01 and (butisrt<>0) and {(hubtir?<20) then @if (butie) butiet L Hen
salah:=0 else salah:=1;

if (Jumlahfi,2)}<>0) then if (Jumlah(i,2) mod 6 = Olor {({Jumlah[i,2]-1}
mod & = 0} then salah:=0
else salah:=1;

butirl:=0;
butir2:=0;
if (salah = 0) and {(Jumlah{fi,2)<>0) then for kwi=Jdumlahli,1l]+]1 to
Jumlah(i,Y)+Jumlah[i, 2} do
begin
if (hasilli,Jd_uvw-kw+1].U=0} then butirli:=butirl+l;
if {hasilfi,J_uvw-kw+l].V=0) then butir2:=butirz2+l;

end;
if (salah=0) and {Jumlahii,21<>0tand (butiri<>0) and (butir2<>0)then if
{(butirl=butir2) then salah:=0
else salah:=l;
butirl:=0;
butir2:=0;
if {salah = 0) and {Jumlahli,2)<>0) then for kw:=Jumlah(i,1l]+1 to
Jumlah[i, 17+Jumlahl[i, 2] do
begin
if (hasil{i,J_uvw-kw+l}.U=0} then butirl:=butirl+l;
if (hasilli,J_uvw-kw+l).W=0) then butir2:=butir2+i;
end;
1f (salah=0) and {Jumlah{i,2]<>0) and (butirl<>Q) and (butir2<>0) then JIf
ibutirl=butir2)then salah:=0
else galah:=1;
end;
{tit*ttiioviithttt}
if Tetra_=1 then
begin
memol.Lines.Add(’ Tetra : '+inttostri{salah)}:
salah:=1;
butirl:=0;
butir2:=0;
butiry3:=0;
for kw:=1 to Jumlah[i,1l] do
begin
if (hasilli,J_uvw-kw+1].U=0} and (hasil[i,J_uvw-kw+l).V=0} then
butirl:=butirl+l:;
if thasilli,J_uvw-kw+1]).U=0) and thasil{i,J_uvw-kw+1).W=0} then
butir2:=butir2+l;
if (hasil[i,J_uvw-kw+l] . V=0) and (hasil([i,J_uvw-kw+1].W=0} then
butir3:=butird+l;
end;
butirld:=0;
butirz22:=0;
butir32:=0;
for kw:=Jumlah[i,1])+1 to Jumlahi{i,1}+Jumlahfi,2] do
begin
if (hasil(i,J_uvw-kw+l].U=0) and (hasil[i,J_uvw-kw+l).V=0) then
butirl2:=butirl2+l;
i€ (hasil[i,J_uvw-kw+1].U-0} and thasilli,J _uvw-kw:1].W~=0) then

hunirZ2i=butirz2+l:;
if (hasilfi,J_uvw-kw+1].V=0) and (hasu[l I uvw-ﬁ‘iﬁ-.r'ﬁ'}”w':\ then

putirig:=hutir3d2+1l;
end; Y‘
butirli:=0;

Wt s
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butir?3:=0;
butirdi:=u;
for kw:=Jumlahli,1l)+Jumlahli, 2]+l to Jumlahli, ll+Jumlahli,2]1+Jumlahii,
do
begin
if (hasill[i,J_uvw-kw+1].U=0) and {hasilii,J_uvw-kw+1].V=0) then
butirl3:=butirl3+1;
if (hasil[i,J_uvw-kw+l).U=0) and (hasilii,J_uvw-kw+l}.W=0) then
butir23:=butir23+1;
if (hasilli,J_uvw-kw+1l}].V=0) and thasilii,J nvw-kwrl].W=4) then
butird3d:=zbutir3dad+1; :
end;
if ({butirl+butirl2+butirl3)={butir2+butir22+butir23)jand
({butirl+butirt2+butirl3}<>{butir3+butir32+butir33)) then
begin
if (butirl <=2} or {butir2 <=2} then if (Abs{2*jejaril +
2*butirl2*jejari2 + 2*butirl3*jejari3) -Ak[Hasil{i,1).Konst])< 5 then salah:=
if (butirl > 2) or (butir2 > 2) then if (Abs(2*jejaril*(butiril-1})
2*butirl2*jejari2 + 2*butirl3*jejari3d)~-Ak(Hasilli,1).Konst))< 5 then salah:~
end;
if ((butirl+butirl2+butirl3)=(butir3+butir32+butir33))and
({butirl+butirl2+butirl3}<>{butir2+butir22+butir23)) then
begin
if {(butirl <=2) or (butir2 <=2} then if (Abs(2*jejaril +
Zvbutirl2-jejari2 + 2+butiri3d+jejarid)~Ak(Hasil(i,1].Konst])< 5 then salah:=
if {(butirl > 2) or (butir2 > 2} then if (Abs({2*jejaril*({butirl-l)
2*butirl2*jejari2 + 2+*butirli3*jejari3)-Ak([Hasil[i,1}.Konst])< 5 then salah:~
end;
if ((butir3+butir32+butir33)=(butir2+butir22+butir23))and
({putirl+butiri2+butirl3)<>(butir3+butir32+butir33)) then
begin
if (butir3 <=2) or {butir2 <=2) then if (Abs(2*jejaril +

2 putir22*jejari? + 2*butir23*jejaril)-AkliHasil(i,1]}.Konst]))< 3 then salah:=¢

if {butie3 > 21 or tbutir2 > 2) then if (Abs(2*jejaril* (butir2-1)
2*butir22*jejari2 + 2-butir23+*jejarild)-Ak[Hasil(i,1].Konst}}< 5 then salah:=
end;
end;
if (salah=0) and (tetra_=1) then
begin
salah:=1;
totall:=0;total2:=0;total3d:=0;
for kw:=1 to Jumlah[i,l) do
begin
if (hasil(i,J_uvw-kw+1).U=0) then incl(totall);
if (hasilli,J_uvw-kw+l).V=0) then inc{total2):
if thasil[i,J_uvw-kw+1].%W=0) then inc{total3):
end;
if {(totall=4) and {(total2=4) and (total3=4) then salah:=0;
end;
{ti-ttiwi*tivit*ttt}
if Hexa_=1 then
begin
salah:=1;
totall:=0;total2:=0;totalld:=0;
for kw:=1 to Jumlahfi,l) do
begin )
if (hasil{i,J_uvw-kw+1].U=0) then inc(totall);
if {(hasil{i,J_uvw-kw+1].V=0} tThen incitotal2y:
if (hasilii,J_uvw-kw+1].@=0) then inc{total3};
end;
if {totall=4) and (total2=4} and (total3=4) then salah:=0;
1.7
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if salah=0 then
begin
for kw:=1 ro Jumlahii,l)+Jumlah{i,2}+Jumlahii,3] do
if {hasil[i,J_uvw-kw+1].U-JV/Z) and {hasil[i,J_uvw-kw+1].V=JV/2)
andihasil[i,J_uvw-kw+1).W=JV/2) then salah:=1; .
end;
end;
{iiiii*iii&iiiiiﬁii}
if Ortho_=1 then
begin
salah:=1;
if (jumlah{i,1]=8} or {(jumlah(i, 1]=9)or(jumlah(i, 1]=14)or(jumlah[i,1]=
then salah:=0;
if (salah=0) and {jumlahli,2)<>0) then if (jumlah(i,2]=8) then salah:
else salah:=l:;
if (salah=0) and {jumlah([i,3)<>0) then if (jumlah(i,3}=2) then salah:
else salah:=1;

butirl:=90;
bucirZ:=0;
if salah = 0 then for kw:=i to Jumlah(i,1)+Jumlahii,2}+Jumlahl(i,3) do
begin
if (hasilli,J_uvw-kw+1}.U=0} and (hasil(i,J_uvw-kw+1].V=0) then
butirl:=butirl~1;
if (hasil[i,J_uvw-kw+1).U=0) and (hasilii,J_uvw-kw+1].W=0} then
butirZ:=butir2+1;
end;
if (salah=0) and (butirl<>0) and {butir2<>0)then if (butirl<>butir2) t
salah:=0 else salah :=1;

butirl:=0;
butirz:=0;
if salah = 0 then for kw:=1 to Jumlahl[i,1]+Jumlah[i,2)+Jumlah(i,3) do
begin
if (hasil{i,J_uvw-kw+1].U=0) and (hasilli,J_uvw-kw+1].V=0) then
butirl:;=butirl+l;
if thasil{i,J uvw-kw+1}.v=0) and (hasilli,J_uvw-kw+1].W=0) then
butirZ:sbutir2+1;
end;
if (salah=0} and (butir1<>0) and (butir2<>0) then if (butirl<>butir2)
~hen salah:=0 else salah:=1l;
end;

{titi&iiiiidiiii&ii}

if (Jumlahfi.!}l med 2 = 0) then
for kw:=1 Lo Jumlahfi, 1] do
if acdatigali,kwi=1 then salah:

*
—t
~

if (Jumlahli,i) mod 2 <> 0} then
begin
salah:=1;
for kw:=l to Jumlahi,l) do
if adatigafi,kw]=1 then salah:=0;
end;

if {Jumlahli, 2} mod 2 = O} then
for kw:= Jumiah[i,1]+1 to Jumlah{i,l)+Jumlah(i,2) do
if adatigali,kw)=1 then salah:=1;

if (Jumlahf[i,2) mod 2 <> 0) then
begin

1.8
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if gisivmod 2 <> O then satah:—=1;
if sisiW mod 2 <> 0 then salah:=l;

sisilU:=0;s5isiV:=0;s5isiW:=0;

for kwi=Jumiahli, 11 vErdumlahfi,?F to imbab] i, Tl vdumiahj i, edvmlab] g,

begin
if hasil(i,J_uvw-kw+1]).U=0 then sisiU:=sisiU+1;
if hasil{i,J_uvw~kw+l}.U=jv then 8isil:=8isilU+];

if hasilli,J_uvw-kw+1}.V=0 then sisiV:=sisiV+l;
if hasilli,? uvw-kw+1] V=jv then sisiVi=sisiv+l;

if hasil{i,J_uvw-kw+l].W=0 then sisiW:=sisiW+1;
if hasilli,J uvw-kw+1] W=jv then sisiW:=gisiW+l;

end;

if sisiu mod 2 <> 0 then salah:=1;
if sisiv mod 2 <> 0 then salah:=1:
if sisiW mod 2 <> 0 then salah:=1;

for kw:=1 to Jumlah{i,i)+Jumlah{i,2}+Jumlahii,3} do
if (hasil[i,J uvw-kw+1}.U=0} and (hasil(i,J_uvw-kwt+1l]}.V=JV} and
{hasilli, J_uvw=-kw+l] .W=Jv) then
begin
if (kw <= Jumlah[i,1]) then nilai:= 2*Jejaril/sqrt(2):

if (kw > Jumlah([i,1))and(kw <= Jumlahii,1)+Jumlah(i,2)} then nilai:=

{Jejaril+jedari2) /sqrti2);
if (kw > Jumlah{i,1)+Jumlah{i,2)}and (kw <=

Jumlah[i, 1} +Jumlahii,2)+Jumlahii,3}) then nilai:~ {(Jejaril+jejari3)/sqrti2};

for ku := 1 to Jumlahli,2)+Jumlahfi,l)+Jumlah(i, 3} do
begin

if thasil[i,J_uvw-ku+l].V = Jv/2) and (hasil{i,J uvw-ku+l].W =

JV/2)and thasil(i, J_uvw-ku+l].U = 0} then
begin

if ku <= Jumlah[i,1) then nilai:=nilai+2*jejaril/sqrti2);:
if (ku > Jumlah[i,)}and {ku <= Jumlahfi,l]+Jumlah(i,2}} then

nilai:=nilai+2*jejari2/sqrti2}:
i€ (bu > Jumlah([i,1}+Jumlah{i,2j)land {kua <=

Sumlahii,l;+Jumlan(i,2)l+Jumlahii,3}} then nilai:=nilai+2¢jejarild/sqre(2);

end;
end;
end;

if absinilai-Ak([Hasil[i,1}.Konst})>= 5 then
for kw:=1 to Jumlah[i,l)+Jumlah(i,2)+Jumlah(i,3] do
if (hasil{i,J_uvw-kw+1).V=0) and (hasil(i,J_uvw-kw+l].U=JV) and
thasil[i,J_uvw-Xkw+l).W=Jv) then
begin
if (kw <= Jumlah{i,1)) then nilai:= 2*Jejaril/sqrt(2);

if (kw > Jumlakh[i,l)land(kw <= Jumlahfi, 1)+Jumlahfi,2}) then nilai:=

(Jejaril+jejari2) /sqrt(2);
if (kw > Jumlah{i,1)+Jumlah{i,2]))and {kw <=

Jumlahli, }}+Jumlah(i, 2)+Jumlah[i, 3]} then nilai:= {Jejaril+jejari3)/sqrt(2};

for ku := 1 to Jumlahli,2)+Jumlah(i,})+Jumlahli,3) do
begin

if thasilfi,J uvw-ku+l}.U = Jv/2) and (hasil{i,J_uvw-ku+l}.W =

Ii/2tand {hasil{i,J_uvw-ku+l}.V = 0} then
110
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memo3.Lines.Add (floattostrihasil [i,J_uvw=kwr1]. Ujt’
"+floaltostrihasilii, J_nvw-kwil}.Vi! ‘sfloatbostribosillii,
End;
memod.Lines.Add ('Ke : ‘'+inttostripilih)+* A
'y Floattostr(nilaiAkhirA)+' B : '+Floattostr(NilaiAkhirg)+'
*+Floattostr(NilaiAkhicC)):;

memo3.Lines.Add (' Jumlah atom I : ‘+floattostr{Jumlahlpilih,1])+' =&
1T : '+fiocattostr{Jumlah[pilih,2))+' atom III : '+fleattostr(Jumlah(pilih,3))

End:

procedure TSDIAppForm.Kubik;

Procedure Kubikl:
Var keluar,ada,cocok: ShortlInt;
at, konstanta,n,hk : integer;
Atl,Btl,ctl,dt:real;
Begin
i:=Q;
J1:=0;
Yubik_:=17
if mm=1 then
begin
atl:;=jejaril;
dr:={4*jejaril~atl) /100;
and;
if mm=2 then
begin
atl:=awalA~1;
dt:=2/100;
end;
For at:=1 to 100 do
begin
atl:=atl+ dt;
Benar:=0;keluar:=0;
Incijl);
For j:=1 to Data_Input.Data do
if keluar =0 cthen
begin
Recil:=1;
ada:=0;
for la:=0 to 15 do
for ka:=0 to 15 do
for ha:=0 to 15 do
begin
konstanta := sqr(ha)+sgrika)+Sqrila):;
if {{KONSTANTA/sqr(Atl)}> 0) then
begin
Delta:= abs{sqrr(l/ (KONSTANTA/sqr(Atl})}-
Mata_fnput.InputAwal{j]):
if Delta< 0.05 then
Begin
ada:=1;
If Delta<Kecil Then
Begin
Kecil:= Delta:;
Hilj):=ha:
Ki[3):=ka;
Liij}:=la;
End;
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Fnd;
end;
cnd;
if ada=1 then Inci{Benar) else keluar:=1;
end:
If Benar = Data_Input.Data then
begin
incii);
Ak[i):=Atl;
For j:=i to Data_Iinput.bata do
Begin
Hrl(j,i):=hi[j):
Kil(3,3):=k1(3):
L11i3,i}:=11{3]);
Memol.Lines.Add{inttostr(H11[],i})+' ‘vipntrostr(K11(3,1i)1+’
'vinttostrilllfj,i))):
End;
Memol.Lines. Add{inttostr(i)+* A : *+Floattostr(Atl)};
end;

end;
J_Prob:=i; .
Memol.Lines . Add{'Selesai’};
End;

Procedure Multiplisitas_Kubik: 2
var Lp: Array(l..50jof Real;
begin
For J:=1 to Data_Input.Data do
Begin
SinTeta:= Data_Input.Lmd/ (2% Data_Input.InputAwal[J]};
CogTeta:= Sqgriil-Sqri(SinTetal}:
Cos2Teta:= 3qgr(CosTetal+Sgr(SinTeta);
Lplil:= {1+SqriCos2Teta) }/ {Sqr(SinTeta) *CosTeta);
End;
For Ji:=1 to J_Prob do
Begin
Mermo3.Lines.Add(® J1 :'+inttostr(jli+’' A :’+Floattostr(Rk(J1])+' <
s wflgattostr{Ckiill) iz}
For Jr=1 to Data_lnput.Data do
Bayin
TF O GHILIJ, J1ie»K11(J,J1]) And {K11§J,31}<>L11(F, 311} And
1(5,51]1<>L11(2,J1]) then Mp:=48;
f OL{HI1[J,J1)= K11(J,J1}} And (K11[J,J31)«>L11(J,J1})) Ox
114J,J1)=L11[J,31}) And {H11[J,J1)<>K11[J,J1])) Or
C(LY1(J,J11=K11{J,J1)) And (H11{J,J1)<>K11lJ,J1))} then Mp:=24;
Tf (H11[J,J1)=0) or (K11{J,J1]=0}) or {L11[{J3,J11=0) then
If (H11{J,J1)1<>K11{J,J11) And {K11(J,J1]<>L11lJ,J1}) And
(K11 {J,J1)<>L11({J,J1}) then Mp:=24
Else Mp:=12;
If (H11[J,J11=K11[J,J1})) And (L11(J,J1)=K11[J,J1}) then Mp:=8;
If {(H11{J,J1}=0) And (K11{J,J1)=0)) Or ((K11[J,J1}=0)} And (L11§J,J1}=0)) Or
({H111J,J1)=0} And (L11[J,J1)=0))} then Mp:=6;
imp:=48;
if
ikﬁll[J.Jl}sKll[J,Jll)orlKll[J.J11=L11[J,Jl})orlﬂll!J,Jl!=L11[J,J1}}}and(tHllL
S13<»Q) and {(K11(J,J11<>0) And {L11{J,21)<>0)} then mp:=24;
if (H11§J,J11=0) and {K11{J,J1}<>0)and{L11{J,01)<>0} then
ifF (K11{J,Jll<>L11[{J,J1])then mp:=24 else mp:=12;

H

* *
T
iiH
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if (K11{J,J311=0} and (H11{J,311<>0 And (111 [J,J1j<>0) then
if (Hil[J,J1}<>L11[3,J1}ithen mp:=24 else mp:=12;
if (L11[J,J31)=0) and (K11}J,J1}1<>0)And(H11{J,J1)<>0) then
if (KI11{J,31)<>H11{J,J1))then mp:=24 @lse mpi=]2;
Tf (Bi1{J,J11=K11{J,J1i} And f(L13{F,Jij=K11[J,J11} then Mp:=8;
if (H11[J,J11=0}) and (K11 [0, 11 -0 And(L11YJ, 1)< 20) Lhen M - 6;
if (K11[J,J11=0) and (K11[J,J311<>01And{L11{J,J1]1=0) then MP:=6;
if (H1l(J,J1)<>0) and {K111{J,J1}=0)And(L11{J,J1}=0} then MP:=6;}
F2{j,j11:= Data_Input.Intensitas(J]/(Lpl}]}*Mp):
{memo3.Lines.Add(' Data ke :'+inttostr(j)+' Mp :’+inttostriMp)+’ F2
1"+ floagroscr (F2ii,4111) 21
End;
End;
end;

[HANGRARBHGHEE BN RN AU ARG H AR N NN RE NN ARER R ARy
}
Begin
Mamel.Lines.Add({*Hasil proses uji kubik'):
Kubikl:
Mulriplisitas Kubik;
uvw;
End;

procedure TSDIAppForm.Tetragonal;

{Awal Procedure Tetragonall

Procedure Tetragenall:

Var at,ct, keluar,ada,cocok: Shortint;
ronstanta,n,hk ! integer;
At!,Brl,ctl,ds,dr2ireal;

Begin

ir=;
J1:=0;
Tetra_:=1;
if mm=1 then
begin
atl:=jejaril;
dti=q*jefaril/50;
end;
if mm=2 then
begin
atl:= Awala-1;
dt:=2/50;
end;
For at:=1 to 50 do
begin
atli=atl+ dt:
if mm=t then
begin
ctli=jejaril;
dt2:=6*jejaril/S0
end;
if mm=2 then
begin
ctl:=awalC-1i;
dr2:=2/50;
end;
For ct:=1 to 50 do
begin
ctli=ctl+ dt2;

.14
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Benar:=0:knluar:=0;
Incijl):

For j:=1 to Data_Input.Data do
if keluar =0 then
begin

Kecil:=1;
ada:=0;:
for Ka:=0 to 15 do
for ha:=0 to 15 do
for La:=0 to 13 do
begin
konstanta := sqrtha)+sqgrika):
if {{KONSTANTA/sqr{Atl)+sgri(la/Ctl))> 0) then
begin
Delta:= abs(sqrtll/(KONSTANTA/sqr{Ht1}+sqrtla/Ct1}})-
Data_Input.InputAwallj]]:
if Delta< 0.05 then
Begin
acla:=1;
If Delta<Kecil Then
Begin
Kecil:= Delta:;
H1(3j]:=ha;
Kl[j]):=ka:
L1[}]):=1a;
End;
{Ak{41]):=At;
Ck(jl):=Ct; }
{Lretai{j,31):=la;
hkl([J,J1]) i=konst{hk}:

memo3.Lines.Addlfloattostr(sqrt{(II{KONST[hk]/sqr(Atl)+sqr(la/Ct1})lIl}:
memod.Lines,Add{"' '+floattostr (Data_Input . InputAwall(jl))
memo3.Lines.Add(' A :‘*¢floattostriatl)r’ C
;'+floattostrictl)) )
End:
end;
end;
if ada=1 then Inc(Benar) else keluar:=1i;
end;
1f Benar = Data_Input.Data then
begin
inc(i);
Ak[i]:=Atl;
Ck{i}:=Ctl:;
For j:=1 to Data_Input.Data do
Begin
Hilld,il:=h1(j}:
Ki1lj,i1:=k1(3}:
Lil{j,i):=11(3}:

Memol.Lines.AddtintLostr(Hll[j,i})+inttostr(K1][j,i])+inttostr{blllj,i]}):
End;
Memcl.Lines.Add{inttostrti}+® A : "+Floattostr(Atl)+' C :
*+Floattostr{Ctl));
end;
end;
end:
J _Frob:=i:
1.15
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Meme ! lines, Add{"Selenai 'y
End:

Procedure Multiplisitas_TetraGonal;
Yar Lp: Array(l..50jof Real;
segin
For J:=1 to Data_Input.Data do
Begin
SinTeta:= Data_Input.lmd/(2* Data_Inputl.lnputAwal{J});
CosTeta:= Sqrt{l-Sqr(SinTeta)):
Cos2Teta:= $Sqr{CosTeta)+Sqr(SinTeta);
Lpljl:= {1+Sqr(Cos2Teta))/(Sqr(SinTeta)*CosTeta};
End;
For Jl:=1 to J_Prob do
Begin
For J:=1 to Data_Input.Data do
Begin
mp:=16;

ofF (HIY|J,J1)1<>K11(J3,31})And{L11[J,J1)<>0) then Mp:=16;
1fF {HILEJ, J1)1=K11[J,31))and(HY1[J,J2)<>L11[J,jl]} then Mp:=8;

if

((H11(3,J1)=0)or(K11{J,ill=0))and { (H 1 [J,JL1]}<>L11(J,jl]}oxr(L11(J,JL}<>K11(J, I}

} then Mp:=8;

if (H11[J,J1)=K11[J,J1)) and (H11(J,J1)=0} then Mp:=2;
if (H11[J,J1)1<>K11[J,91)and (L11[J,J1}=0) then Mp:=8;

if (HY1[J,J1)=K11{J,31))and {(L11{J,J1)=0)Chen Mp:=4;
F2[3,31):= Data_Input.Intensitas{J}/(Lp[]j]*Mp);
Znd;}
End;
end;

{Akhir Procedure Tetragonal}

LEABHERBHARBRENNBERENRERAR BB AR R R B UG REA BB B AR BN AR RERB R

?
Begin
Memcol.Lines.Add(’Hasil proses uji Tetragonal'}):
Tetragonall;
Mulriplisitas_TetraGonal;
UVW;

End;

procedure TSDIAppForm,Hexagonal;

iAwal Procedure Hexagonal}

Procedure HexGon_1;

Var at,ct,keluar,ada, cocok: Shortint:
konstanta,n,hk @ integer:
Ati,ctl,dt,dtz:real;

Beglin

hexa_:=1;

1=y

Jl1:=0;

if mm=1 then

begin
atl:=2*awalh;
dt:= 4*awalh/50;

end; -

Laporan Penelitian Analisis Struktur Kristal ....
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if mm=2 then
tegin
atl:=awalA-2;
dt:= 4/50;
end;

For at:=1 to 50 do
begin
atl:=atl+ dt;

if mm=1 then
begin
ctl:=2*awalC;
dr2:= 10*{awalC/50};
end:
if mm=2 then
begin
ctit=awall-2;
gr2:= 4/50;
end;
For ct:=1 to 50 do
begin
ctl:=ctl+ dt2;
Benar:=0;keluar:=0;
Inc(3l};

For j:=! to Data_Input.Data do
if keluar =0 then
begin
Kecil:=1;
ada:=0;
for Ka:=0 to 15 do
for ha:=D to 15 do
for La:=0 to 15 do
begin
konstanta := 4*(sqr(ha)+sqr{ka)+tha*ka));
if ((KONSTANTA/{3*sqr(Atl)}+sqr{la/Ctl))> 0} then
pegin
Delta:= abs({sqrt(1/(KONSTRANTA/ (3*sqr (Atl))+sqrila/Ctl)})~-
Tata_lnput,InputAwal [j]);
if Delta < 0.05 then
Begin
ada:=1;
If Delta < kecil then
Begin
Kecil:=Delta;
Hlfj}:=ha:
RKllj):=ka;
Lifj):=la;
End:
Ened;
end;
end;
if ada=1l then Inc{Benar) else keluar:=1;
end;
If Benar = Data_Input.Data then
begin
inc(i);
Ak[i]:=ALl;
.Ckli}j:=Ctl;
For j:=1 to Data_Input.Data do

.47
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Begin
H11{3,i):=h1(j):
K11fj,1):=kl{3)¢
L11(j,i):=11{3);

Memol.Lines.Add(inttostr (H11{j, i)} +inttostr(K11[j,i])+inttostr(L11(],i})};
End;
Memol.Lines.Add{inttostr(i)+* A : '+Floattostri{htl)+’' C :
'+FloatrostriCtl)):
end;
end;
end;
J_Prob:=i;
end;
Procedure Multiplisitas_HexGon;
Var Lp: Arrayil..%0)of Real:
begin
For J:=1 to Data_Input.Data do
Begin
SinTeta:= Data_Input.Lmd/ (2~ Data_Input.InputAwal (J]);
CosTeta:= Sgrt(l-Sqr(SinTeta)):
Cos2Teta:= Sqri{CosTeta)+Sqr{SinTeta);
Lp{jl:= (1+Sqr(Cos2Teta)}/(Sqr(SinTeta)*CosTetal;
End:
For Ji:=1 to J_Prob do
Begin
For J:=1 to Data_Input.Data do
Begin
if (H11(J3,J311<>K11([J,J1]) and {L11(J,J1]<>0} then Mp:=24;
if (H11[J,01)=K11l(J3,J1)) and (L11[J,J1}1<>H11[J,}1li} then Mp:=12;
1€ ((HLLLJ,J1)<>L11d, J1)or(K111J,311<>L11{J,31)}} and ({H11[J,J1]l=0) of
(Xx11(J,31}=0)} then Mp:=12;
if {H11(J,J1)=K11{J,J1)) and (H11(J,J1)=0} then Mp:=2;
if (M11(J,J1]1<>K11(J, 311} and {(L11({J,Jd11=0) then Mp:=12;
if (H11(J,J1}=K11(J,J1}) and (L11{J,J1}=0) then Mp:=6;
Pf (1L11{J,J11=0) or (H11[J,J1)=0)) and {L11{J,J1)=0} then Mp:=6;
F2(3j,3j1}:= Data_Input.Intensitas(J)/(Lp[J]*Mp);
End;
End:
end;

{aAkhir Procedure HexaGonall}
T L it L s s I PR PR R RN TR SR A E R A LR R R R A A2 A0 2 LA L
}
Begin
Memol,.Lines.Add('Hasil proses uji Hexagonal'};
dexGon_l;
Multiplisitas_HexGon;
AT

End:

procedure TSDIAppForm.Orthorhombic;

{Awal Procedure Orthorombic)

Procedure Orthorhombic_Satu;

Var at,ct,bt,Xkeluar, ada,cocok: Shertint:
konstanta,n,hk, lost : integer:
atl,ctl,btl,dt,dt2,dt3:real;
éd,d% : arrayio..100] of real;

Begin
archo_:=1;

.13
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IR

Ji=0;

if mm~l then

begin
crcl:=2*awalC;
dt3:= 4*awalC/50;

end;

if mm=2 then

begin
crl:=awalC-1;
dt3:= 0.12;

end;

if 1 <=50 then

For ct:=1 to 50 do

begin
ctl:=ctl+ dt3:;
it mm=1 then

begin
btl:=2*awalb;
dt2:= 4*awalB/50;
end;
if mm=2 then
begin

btl:=awalB;
dr2:= 0.12;
end:
if i <=50 then
For bt:=1 to 50 do
begin
pri:=brl+ did:
if mm=1 then
begin
atl:=2vawalh;
4t:= 4+awali/50;
end;
if mm=2 then
begin
atl:=awalh;
dt:= 0.12:
end;
if 1 <=3%0 then
For at:=1 toc 50 do
begin
atli=atl+ dt;
Benar:=0; kelvar:=0;
Inc(31):

For j:=1 to Data_Input.Data do
if keluvar =0 then
begin
ada:=0;
Kecil:=i;
for Xa:=1 to 15 do
for ha:=0 to 15 do
for La:=0 to 15 do
if {{1/(sqr(hafat1}+sqr(ka!bt1)+sqrtla/Ctlll! > 0} then
pegin
Deltat= abs[sqrtllftsqr{ha/atl}lsqr{ka/btl)isqr(lalCtl)}}-
“ata Input.IinputAwalljl)s
it melta < 0,05 then
Begin

1.19
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End:
end;

{Akhir Procedure Orthorombic})
(HHEHBHARSNERHNBNBHNNN BN NHAGRAEARANARARNRON SR a 000000500008 R8N

}
Begin
{Memol.Lines.Add{'Hasil proses uji Orthorhombic®);}
Orthorhombic_Satu;
Multiplisitas_Orthorhombic;
Uvw:
End;

procedure TSDIAppForm.Analisa({Sender: TObject):
pegin
Memol.Llines.Clear;
If Edit2.text <> 'No Data In Memory' Then
Begin
awalA:=jejaril:;
awalB:=jejaril;
awalC:=jejaril;
for mm:=1 to 2 do
begin
Crthorhombic;
awalA:=NilaiAkhirAa;
awalB:=NilaiakhirB:;
awalC:=NilaiakhirC;
end:
End
Else
Begin
ShowMessage {'Belum ada data vang dimuat di memory');
End;
end;

procedure TSDIAppForm.FormCreate{Sender: TObject):
begin

jejaril:=0;

jejoari?:=0;

jejarid:=0;

kubik  :=0;
Tetra_ :=0;
Hexa_—:=0:

Srtho_ 1=0;

jejaril:=2.27;

jelari2:=1.72;

fejarid:=1.,09;
end;

end.

1.21
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B Boron

Atomic number: 5 Atomic weight; 10.811
Group: Non-Melal Crystal Structure: Rhombohedrat
Lattice parm. a: 8.80A Lattice parm. b:
Lattice parm. ¢ or axial angle: 5.05 A Shells: *?
Atomlc volume: 4.6 cm*mol Orbitals: [He] 252 2p1
Melting point: 2079°C Boiling point: 4000°C
Covalent radius: 0.82 A Atomic radius; 1.17 A
Electronegativity: 2.04 lonic radius: .23 (+3)A
Oxydation states: Specific heat: 1.02 Jigk
First fonization potential: 8.2080V Second ionization potential: 25.154V
Third ionization potential: 37.93V Heat of vaporization: 489.70V
Heat of fusion: 50.20 kJ/imol Thermal conductivity: 0.270 W/emK
Electrical conductivity: 1.0e-12 Valence: 3
Density @ 293 K: 2.34 gfcm® Modulus of elasticity: 441 10° MPa
Coeficient of therm, exp.: 4.7 Specific gravity 2.34 (20°C)
Usert: User2:
Userd:
X-ray emission energy/wavelength:

KA KB LA LB MA MB
eV 183410 O 0 0 0 0
A 67.6001 0 0 0 0 0
X-ray absorption energy/wavelength:

K L - L-il M4 M-li M-1li M-IV M-V
eV 188 0 0 0 0 0 0 0 0
A 659497 O o 0 0 0 0 0 0
X-ray fluorescent yield:

KA KB LA LB MA MB

0.1% 0% 0% 0% 0% 0%

Pronounced: BO-ron
Name origin: From Arabic and Persian words for borax.

Description: Hard, brittle, lusirous black semimetal. Exisls in the earth's crust at an average proportion of
about 10 paris per million.

Discovered by: Sir H. Davy, J.L. Gay-Lussac, L.J. Thénard

Year: 1808 L.ocation: England/France

Sources: Obtained from kernite, a kind of borax {Na28407.10H20). High purity boron is produced by
electrolysis of moiten potassium fluroborate and potassium chloride (KC3).

Uses: Used with titanium tungsten to make heat resistant alloys for jets rockets.

Element Nuclides:

Nuclide Abundance Waeight Spin  Halfife Decay Modes
B10 19.7% 10.0129 3 Stable
B11 80.3% 11.0093 32 Stable
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P Phosphorus

Atomic number: 15

Group: Non-Metal

Lattice parm. a: 3.3137 A

Lattice parm. ¢ or axlal angle: 4.3765 A
Atomic volume: 17.0 cm*mol
Melting point: 44.1°C

Covalent radius: 1.06 A
Electronegativity: 2.19

Oxydation states: +3.5,7

First jonization potential: 10.4867 V
Third ionization potential: 30.18V
Heat of fusion: 0.857 kJ/mot
Electrical conductivity: 1.0e-17
Density @ 293 K: 1.82 g/cm?®
Coeficient of therm,. exp.: 127

Usertl:
User3:
X-ray emission energy/wavelength:

KA KB LA LB
ev 20134 213628 O 0
A 6.15801  5.8038 0 0
X-ray absorption energy/wavelength:

K L L-ll L8
eV 2146 0 132 0
A 57775t 0 939283 O
X-ray fluorescent yield:

KA KB LA LB

8% 0% 0% 0%

Pronounced: FOS-fer-es

Atomic woight: 30.973762

Crystal Structure: Monoclinic

Lattice parm. b; 10.478 A

Shells: ***

Orbitals; [Ne] 3s2 3p3

Boiling point: 277°C

Atomic radius; 1.23 A

lonic radius: .17 (+5) A

Spocific heat: 0.77 JigK

Second ionization potential: 18.725V
Heat of vaporization: 12128V
Thermal conductivity: 0.00235 WicmK
Valence: 3,5

Modulus of elasticity: 5 10* MPa
Specific gravity 1.82 (20°C})

User2:
MA MB
0 o
0 0
M- M-l M-l MV
0 (1] 0 0
¢ 0 0 0
MA MB
0% 0%

Name origin: Greek: phosphoros, (bringer of light).

Description: Soft white waxy phosphorescent solid, brownish-red powder or black solid.

Discovered by: Hennig Brand

Year: 1669 Location: Germany

M-v

Sources: Found most often in phosphate rock. Pure phosphorus is obtained by heating a mixture of
phosphate rock, coke, and silica to about 1450 °C.

Uses: Used in the production of fertilizers and detergents. Some is used in fireworks,
incendiary weapons. Also some applications for it and some of ils compounds which glow in the

Element Nuclides:

Nuclide Abundance Weight

P31 100% 30.9938
P32 0% 31.9739
P33 0% 329717
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O Oxygen

Atomic number: 8 Atomic weight: 15.9994
Group: Non-Metal Crystal Structure: Cubic
Lattice parm, a: — Lattice parm. b:
Lattice parm. ¢ or axial angle: Shellg; **
Atomic volume: 14.0 cm¥mol Orbitals: [He] 282 2p4
Melting point: -218.4°C Boiling point: -182.962°C
Covalent radius: 0.73 A Atomic radius: 0.65A
Electronegativity: 3.44 lonic radius: 1.40(-2) A
Oxydation states: Spocific heat: 0.92 J/igK
First ionization potantial: 13.6181V Second ionization potential; 35117 V
Third ionization potential: 54,934 V Heat of vaporization: 3.4099V
Heat of fusion: 0.22259 kJ/mol Thermal conductivity: 0.0002674 WiemK
Electrical conductivity: -- Valence: 2
Density @ 203 K: 0.001429 g/cm? Modulus of elasticity: -
Coeficient of therm, exp.: 780 Specific gravity 1.14 (liquid, -182.96°C)
User1: User2:
Useord:
X-ray emission energy/wavelength:

KA KB LA LB MA MB
eV 524917 0 0 o 0 0
A 2382 0 0 V] 0 0
X-ray absorption energy/wavelength:

K L+l L L. M-l M- M-l M-IV M-V
ev 531.7 0 0 0 0 ¢ 0 0 0
A 233187 0 0 0 0 o 0 0 0
X-ray fluorescent yield: '

KA KB LA LB MA mB

0.6% 0% 0% 0% 0% 0%

Pronounced: OK-si-jen
Name origin: Greek: oxys and genes, (acid former).

Description: Colorless, odorless, tasteless gas; pale blue liquid. Third most abundant element in the
universe. It is the most abundant element in the earih’s crust, and makes up almost 21% of the
atmosphere,

Discovered by: Joseph Priestly, Cari Wilhelm Scheele

Year: 1774 Location: England/Sweden

Sources: Obtained primarily from liquid air by fractional distillation. Smail amounls are made in the iabogatory
by elecirolysis of waler or heating polassium chlorate {KC!0O3) with manganese dioxide {(Mn0O3)
catalyst,

Uses: Used in steel making, welding, and supporting life. Naturally occuring ozone (O3) in the upper
aimosphere shields the earlh from ultraviolet radiation.

Element Nuclides:

Nuclide Abundance Weight Spin  Halfdife Decay Modes
015 0% 15 12 122.28 pte

016 99.759% 15.9949 0 Stable

?1.{ Lgpgr‘%z_?éenelitian 1_?'9991 ?/@alisis Struktur Kristal ... §lab‘e Soegianto Soelistiono
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Arsenic

As

Atomic number: 33

Group: Non-Metal

Lattice parm. a: 4.1319 A

Lattice parm. ¢ or axial angle: a=54°§'
Atomic volume: 13,1 em¥mol
Melting point: 817°C @ 28 atmos.
Covalent radius: 1.20 A
Electronegativity: 2.18

Oxydation states: 13,5

First ionization potential: 9.8162V
Third ionization potential: 28.351V
Heat of fusion: --

Electrical conductivity: 0.0345
Density @ 293 K: 5.72 g/iom?
Coeficient of therm, exp.: 15.4

Atomic weight: 74.92159

Crystal Structure: Rhombohedral
L.attice parm. b:

Shells; 388

Orbitals: [Ar] 3d10 4s2 4p3

Boiling point: Sublimes at 613°C
Atomic radius: 1.33A

lonic radius: .58 (+3) A

Specific heat: 0.33 JigKk

Second jonization potential: 18.633V
Heat of vaporization: 34.760V
Thermal conductlvity: 0.500 WicmK
Valence: -3,0,3,5

Modulus of elasticity: 39 10° MPa
Specific gravity 5.73 (25°C)

User1: User2:
Userd:
X-ray emission energy/wavelength:

KA KB LA LB MA MB
eV 105321 11726.6 1282.05 131702 O 0
A 1T 1.0573 9.67087 941409 O o
X-ray absorption energy/wavelength:

K L L L-I M-l M-l M-l M-IV
ev 11867 1527 1359 1324 0 0 0 0
A 104479 8.11954 912328 9.36448 O 0 0 0
X-ray fluorescent yield:

KA KB LA L8 MA MB

56.6% 0% 1.2% 0% 0% 0%

Pronounced: AR-$'n-ik

Name origin: Gresk: arsenikon; Latin: arsenicum, (both names for yellow pigment).

Description; Steel-gray, brittle semi-metal.
Discovered by: Known to the ancients.

Year; Unknown Location: Unknown

Sources: Found in mispickel (arsenopyrite)

Uses: Many of its compounds are deadly poison and used s weed killer and rat poison. Conducts electrig
Used in semiconduciors. Some compounds, called arsenides, are used in the manufacture of paints

wallpapers, and caramics.

Element Nuclides:

Nuclide Abundance Weight Spin  Half-life Decay Modes
As71 0% 7 512 272 e.p*
As72 0% 72 2 26.0h p*e
AsT3 0% 73 32 80.3d E
AsT4 0% 73.924 2 17.78d e.pt.p
As75 100% 74.9216 32 Siable
: 2 26.3h -
A576 q_z%oran Penelitian?5 922 Analisis Struktur Kristal B
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Al Aluminum

Atomic number: 13

Group: Metal

Lattice parm. a: 4.0497 A

Lattice parm. c or axial angle:
Atomic volume: 10.0 cm¥/mol
Melting point: 660.37°C

Covalent radius: 1.18 A
Electronegativity: 1.50

Oxydation states:

First ionization potential: 59858V
Third ionization potential: 28.447 V
Heat of fusion: 10.790 kJ/mol
Electrical conductivity: 0.377
Density @ 293 K: 2.702 glem?

Coeficient of therm. exp.: 23.1

Userl:
User3:
X-ray emission energy/wavelength:

KA KB LA LB
eV 1486.61 1553.33 0 0
A 8.34014 7.98191 0 0
X-ray absorption energy/wavelength:

K L-l L-ll L-l
eV 1560 87.01 72.78 0

A 7.94778 142.496 170356 0

X-ray fluorescent yield:
KA KB LA LB
36% 0% 0% 0%

Pronounced: ah-LOO-men-em

Name origin: Latin: alumen, aluminis, (alum).

Atomic weight; 26 981539

Crystal Structure: Cubic Face centered

Lattice parm. b:

Shells: %2

Orbitals: [Ne] 3s2 3p1
Boiling point: 2519°C
Atomic radius: 1.82 A
lonic radius: .54 (+3) A
Specific heat: 0.90 J/gK

Second ionization potential: 18.828V

Heat of vaporization: 293.40V
Thermal conductivity: 2.37 WicmK
Valence: 3

Modulus of elasticity: 70.5 10° MPa
Specific gravity 2.699 (20°C)
User2:

MA MB

0 0

0 0

M-I M-Il M-Il M-IV
0 0 0 0

0 0 0 0
MA MB

0% 0%

M-V

Description: Soft, lightweight, silvery-white metal. Third most abundant element in the earth’s crust.

Discovered by: Hans Christian Oersted

Year: 1825 Location: Denmark

Sources: Never occurs in free form. Obtained by electrolysis from bauxite (Al203).

Uses: Used for many purposes from airplanes to beverage cans. Too soft in its pure form so less than 1

silicon or iron is added, which hardens and strengthens it.

Element Nuclides:

Nuclide Abundance Weight Spin
Al26 0% 25.9868 5
A7 100% 26,9815 512
Al28 0% 28 3
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Half-life Decay Modes
7.3E05y pte
Stable =

B-,_,.-—"’f-"—-- o0 e A
e .

2.25m

e > Ll
L]

A
\

06 of




IR-Perpustakaan Universitas Ailangga

Gallium

Ga

Atomic weight; 69.723

Crystal Structure: Onthorhombic
Lattice parm. b: 7.681 A

Shellg; 863

Orbitals: {Ar] 3d10 452 4p1

Boiling point: 2204°C

Atomic radius: 1.81 A

lonlc radius: .62 (+3) A

Specific heat: 0.37 JigK

Second lonization potential: 20581V
Heat of vaporization: 258.70V
Thermal conductivity; 0.406 WicmK
Valence: 2,3

Modulus of elasticity: 11 10° MPa
Specific gravity 5.903 (25°C)

Atomic number: 31

Group: Metal

Lattice parm, a: 4.523 A

Lattice parm, ¢ or axial angle: 4.524 A
Atomic volume: 11.8 cmy/mol

Melting point: 29.78°C

Covalent radius: 1.26 A
Electronegativity: 1.81

Oxydation states:

First lonization potential: 5.9093 Vv
Third ionization potential: 30.71V
Heat of fusion: 5.590 kJ/imol
Electrical conductivity: 0.0678
Density @ 293 K: 5.807 g/cm?
Coeficient of therm. exp.: 19.7

Usert: User2:
Userd:
X-ray emission energy/wavelength:

KA KB LA LB MA MB
eV 924312 10264.6 1097.99 112479 0 0
A 134138 1.20789 11.292 11.023 0 0
X-ray absorption energy/wavelength:

K L-} Lt L M-l M-l M-l M-IV M-V
eV 103867 1298 1143 1116 0 1036 0 0 0
A 119596  9.55203 10.8474 111098 O 119677 O 0 D
X-ray fluorescent yieid:

KA KB LA LB MA MB

51% 0% 0.9% 0% 0% 0%

Pronounced: GAL-i-em
Name origin: Latin: Gallia (France).

Description: Soft, blue-white metal.
Discovered by: Paul Emile Lecoq de Boisbaudran

Year: 1875
Sources: Found throughout the crust in minerais like bauxite, germanite and coal.

Location: France

Uses: Used in semiconductor production. It us used in making LEDs (light-emitting diodes) ang GaAs laker
diodes,

Element Nuclides:

Nuclide Abundance Weight Spin  Half-life Decay Modes
Gabs 0% 66 0 9.5h pte

Gab7 0% 67 32 3.260d g

Ga68 0% 67.928 1 1.130h B*.e

Gat9 60.4% 68.9256 312 Stable

GaT1 39.6% 70,9247 3r2 Stable

Ga72 0% 72 3 14.10h p

Laporan Penelitian
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Magnesium

Mg

Atomic number: 12
Group: Alkali Earth Metal
Lattice parm. a: 3.2095 A

IR-Perpustakaan Universitas Ailangga

Lattice parm. ¢ or axial angle: 52107 A

Atomic volume: 13.97 em?/mol
Meiting point: 648.8°C

Covalent radius: 1.36 A
Electronegativity: 1.31

QOxydation states:

First ionization potential: 7.6462V
Third ionization potential: 80.143V
Heat of fusion: 8.954 kJ/mol
Electrical conductivity: 0.226
Density @ 293 K: 1.738 gicm?®
Coeficient of therm, exp.: 24.8

Userl:

User3:

X-ray emission energy/wavelength:
KA KB LA

eV 126384 120559 O

A 989003 9.5698 ¢

X-ray absorption energy/wavelength:
K L L-

eV 1305 62.84 49.73

A 95008 197.303 249317

X-ray fluorescent yield:
KA KB LA
27% 0% 0%

Pronounced: mag-NEE-zih-em

LB
0
0

L-ill
49.45
250.729

LB
0%

Atomic weight: 24.3050
Crystal Structure: Hexagonal
Lattice parm. b:

Shells; 2%

Orbitals: {Ne] 3s2

Boiling point: 1090°C
Atomic radius: 1.72A

lonic radius: .72 (+2) A
Specific heat: 1.02 JigK

Second ionization potential: 15.035V

Heat of vaporization: 127.40V
Thormal conductivity: 1.56 WicmK
Valence: 2

Modulus of elaslicity; 44.4 10° MPa
Specific gravity 1.74 (20°C)

User2:
MA MB
0 0
0 0
M-I M-l M-l M-IV
0 ] 0 0
0 0 0 0
MA MB
0% 0%

Name origin: From Magnesia ancient city in district of Thessaly, Greece.

M-V

Description: Lightweight, malleable, silvery-white metal. Eighth most sbundant element in the universe.
Seventh most abundant element in the earth's crust.

Discovered by: Sir Humphrey Davy
Year: 1808

Sources: Usually obtained by elecirolysis of melted magnesium chloride (MgCI2) found in sea waler. Eadh

Location: England

cubic mile of seawater contains about 12 billion pounds of magnesium,

Uses: Used in alloys to make airplanas, missiles and other uses for light metals. Has structural properties
similar to aluminium. But since it is flammable at temperatures of burning gasoling, it uses are lim

Element Nuclides:

Nuclide Abundance Weight
Mg24 78.7% 23.985
Mg25 10.13% 24,9858
Mg26 11.17% 25.9826
Mg27 0% 27
Mgzs Pa‘%oran Penelitian

Spin

0
82
0
12
0
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S Sulfur

Atomic number; 16 Atomic weight; 32.066
Group: Non-Metal Crystal Structure: Orthorhombic
Lattice parm. a: 10.4650 A Lattice parm. b: 12.8665 A
Lattice parm. ¢ or axial angle; 24.4869 A Sholls; 288
Atomic volume: 15.5 cm*mol Orbitals; [Ne) 3s2 3p4
Meiting point: 115.21°C Boiling point: 444.6°C
Covalent radius: 1.02 A Atomic radius; 1.09 A
Electronegativity: 2.58 lonic radius: .29 (+6) A
Ouxydation states: 12,46 Specific heat; 0.71 JigK
First lonization potential: 10.3600 V Second jonization potential: 23.33V
Third lonization potential: 34.83V Heat of vaporization: --
Heat of fusion: 1.7175 kJ/mol Thermal conduectivity: 0.00269 W/icmK
Electrical conductivity: 0.5¢-23 Valence: 2,46
Density @ 293 K: 2.07 gicm® Modulus of elasticity: 19 10° MPa
Coeficient of therm. exp.: 70 Specific gravity 2.07 (20°C rhombic)
Usert: User2:
User3:
X-ray emission energy/wavelength:

KA KB LA LB MA MB
eV 2307.52 2484.14 0 0 0 o
A 53731 5.03159 0 0 0
X-ray absorption energy/wavelength:

K L LN Lt M-t M-l M-l M-IV M-V
eV 2472 1) 0 165 0 0 0 0 0
A 501558 0 0 75.1427 0 0 0 0 0
X-ray fluorescent yield:

KA KB LA LB MA MB

7.6% 0% 0% 0% 0% 0%

Pronounced: SUL-fer
Name origin: Latin: sulphur {brimsioneg).

Description: Tasteless, odorless, pale yellow, brittle solid. Tenth most abundant element in the universe,
Discovered by: Known to the ancients.

Year: Unknown Location: Unknown

Sources: Found in pure form and in ores like cinnabar, galena, sphalerite and stibnite. Pure form is obtain
from undergound deposits by the Frasch process.

Uses: Used in matches, gunpowder, medicines, rubber and pesticides, dyes and insecticides. Aiso for
making sulfuric acid {(H2804).

Element Nuclides:

Nuclide Abundance Weight Spin  Halfife Decay Modes
§32 95.02% 31.9721 0 Stable

833 0.76% 32.9M4 2 Stable

$34 4.22% 33.9679 0 Stable

S35 0% 34.969 32 87.2d "

836 0.014% 35.9671 0 Stable
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