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PRAKATA

Studi ini merupakan skripsi (tugas akhir) sebagai syarat kelulusan di program
studi S1-Fisika, Fakultas Sains dan Teknologi, Universitas Airlangga. Tugas
akhir ini berbobot 6 sks dan didahului oleh proposal skripsi berbobot 2 sks.

Studi ini mempelajari koherensi vibrasi molekular X—H terhadap energi
disosiasi hidrogen molekul trans-Resveratrol. Besaran energi disosiasi hidro-
gen dan frekuensi vibrasi molekular diperoleh dari kalkulasi optimisasi berbasis
Density Functional Theory (DFT) dan kalkulasi frekuensi berbasis post-DFT.
Disosiasi atom hidrogen pada molekul-molekul sederhana dipelajari terlebih
dahulu sebelum mempelajari molekul trans-Resveratrol. Koherensi moda vi-
brasi terhadap energi disosiasi hidrogen kemudian dipelajari dengan potensial
morse.

Dokumen ini terdiri dari lima bagian. Bab 1 memaparkan latar belakang
studi, pertanyaan ilmiah, rumusan masalah, tujuan, batasan masalah, dan
manfaat studi. Bab 3 berfokus pada metode untuk menjawab tujuan. Bab
4 menunjukkan hasil dari metode disertai pembahasan. Bab 5 memaparkan
kesimpulan studi dan saran. Sedangkan, Bab 2 memaparkan tinjauan pustaka
yang digunakan dalam tugas akhir ini. Dokumen ini disertai dengan lampiran
yang menunjukkan rutin kalkulasi serta data-data yang diperoleh pada studi
ini.

Semoga studi ini dapat memberikan manfaat bagi civitas akademika Uni-
versitas Airlangga.

Tabik,

Rayhan Fakhriza Mardana Putra.
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ABSTRAK

Tugas akhir ini mempelajari koherensi vibrasi molekular X-H terhadap en-
ergi disosiasi atom hidrogen pada molekul trans-Resveratrol. Molekul trans-
Resveratrol dikenal dengan kemampuannya sebagai antioksidan. Antioksidan
bekerja menetralkan radikal bebas dengan melepaskan atom hidrogen. Be-
saran Hydrogen Dissociation Energy (HDE) menyatakan energi yang diper-
lukan untuk melepaskan atom hidrogen. Potensial Morse menyatakan semakin
tinggi frekuensi vibrasi maka semakin rendah nilai HDE. Tugas akhir ini bertu-
juan untuk mengevaluasi moda-moda vibrasi molekular energi disosiasi atom
hidrogen dalam trans-Resveratrol. Besaran moda-moda vibrasi dan energi
disosiasi atom hidrogen diperoleh dari kalkulasi berbasis Density Functional
Theory. Hasil kalkulasi menunjukkan ikatan H-=O—C pada trans-Resveratrol
memiliki nilai HDE yang rendah dengan frekuensi vibrasi yang tinggi. Sedan-
gkan ikatan H—C—siklik dan H—siklik memiliki nilai HDE yang tinggi dengan
frekuensi vibrasi yang rendah. Dengan demikian, koherensi vibrasi molekular
X-H terhadap energi disosiasi atom hidrogen pada molekul trans-Resveratrol
sesuai dengan potensial Morse.

Kata kunci : Vibrasi molekular, Hydrogen Dissociation Energy, Density

Functional Theory.
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ABSTRACT

This final task study the coherence of X-H molecular vibration and the hydro-
gen atom dissociation energy on trans-Resveratrol molecule. Trans-Resveratrol
molecule is known with ability as an antioxidant. Antioxidant neutralize rad-
ical by dissociate the hydrogen atom. The Hydrogen Dissociation Energy
(HDE) describes the energy necessary to dissociate hydrogen atom. Morse
potential explain that the higher molecular vibration frequency, the lower Hy-
drogen Dissociation Energy becomes. The goal of this final task is to evaluate
the vibrational modes to the HDE in trans-Resveratrol. The vibrational modes
and HDE is obtained by Density Functional Theory-based calculation. The
calculation results shows that the H=O—C bond in trans-Resveratrol has the
lowest HDE with the highest molecular vibration frequency. Whereas the
H—C—cyclic and the H—cyclic bond in trans-Resveratrol has the highest HDE
with the lowest molecular vibration frequency. Therefore, the coherence of
X-H molecular vibration and the hydrogen atom dissociation energy on trans-
Resveratrol is in good aggreement with the Morse Potential.

Keywords : Molecular vibration, Hydrogen Dissociation FEnergy, Density

Functional Theory.
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