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PRAKATA

Penelitian ini adalah tugas akir yang dilakukan untuk syarat kelulusan di program
studi sarjana Fisika, Fakultas Sains dan Teknologi, Universitas Airlangga.

Tugas akhir ini memodelkan isomerisasi katalistik trans—HOCH ke HyCO ter-
hadap jumlah molekul HyO. Dilakukan kalkulasi berbasis density functional the-
ory (DFT) untuk mengidentifikasi keadaan awal, keadaan transisi, dan keadaan
akhir. Selisih energi pada keadaan transisi dan keadaan awal memberikan peng-
halang energi. Nilai penghalang energi menjadi evaluasi utama untuk menilai efek
penambahan molekul H5O.

Tugas akhir ini terdiri dari lima bab utama dan dua bab lampiran. Bab 1 fokus
pada rumusan masalah. Bab 2 berisi ulasan literatur-literatur yang dibutuhkan.
Bab 3 fokus pada metode tugas akhir. Bab 4 berisi hasil dan pembahasan. Bab
5 berisi kesimpulan dan saran dari tugas akhir ini. Sedangkan Lampiran A meru-
pakan implementasi DF'T dalam Gaussian dan Lampiran B berisi rutin kalkulasi
yang digunakan pada tugas akhir ini.

Semoga tugas akhir ini dapat memberikan manfaat untuk civitas akademika

Universitas Airlangga.
Tabik,

Ayu Poernomo

iii

SKRIPSI DEPENDENSI ISOMERISASI KATALISTIK... AYU POERNOMO



IR - PERPUSTAKAAN UNIVERSITAS AIRLANGGA

LEMBARAN TERIMA KASIH

Penulis mengucapkan terima kasih kepada semua pihak berikut yang telah
membantu dalam penyusunan tugas akhir ini.

1. Dr. Febdian Rusydi selaku guru dan pembimbing yang dengan sabar
memberikan waktu, tenaga, dan pikiran untuk membimbing sehingga
tugas akhir ini selesai.

2. Dr. Herri Trilaksana selaku pembimbing yang telah memberikan bim-
bingan.

3. Dr. Andi Hamim Zaidan selaku penguji yang telah memberikan kritikan
dan saran yang membangun.

4. Nurul Fitriyah, M.Sc. selaku penguji yang telah memberikan evaluasi
untuk tugas akhir ini.

5. Dr. Ira Puspitasari yang telah meluangkan waktu untuk berdiskusi
mengenai tugas akhir ini.

6. Etika Dessi Susanti, S.Si. yang telah memberikan sejumlah pemahaman
baru untuk penyempurnaan analisis data.

7. Daniel Elisandro, S.Si. yang telah membantu dalam penulisan.

8. Siti Nurun Nafisah, Rayhan Fakhriza Mardana Putra, Melani Yulia Si-
anggi, Alfaya Putri Farikha, dan Kevin Yusuf Briliatama sebagai teman
seperjuangan dalam pengerjaan tugas akhir.

9. RalHANA yang telah membantu dalam mempersiapkan kebutuhan si-
dang.

10. Catharina Risti Indriyani, S.Si. dan Maria Anggraini Aristianingrum,

S.Si. yang senantiasa membersamai.

iv

SKRIPSI DEPENDENSI ISOMERISASI KATALISTIK... AYU POERNOMO



IR - PERPUSTAKAAN UNIVERSITAS AIRLANGGA

ABSTRAK

Fenomena quantum tunneling tidak umum dialami oleh sebuah molekul. Schre-
iner et al. menengarai isomerisasi trans—HCOH ke H,CO pada temperatur
11 K lewat mekanisme quantum tunneling. Isomerisasi ini terjadi pada fa-
se gas sehingga penghalang energi bagi atom H pindah posisi dari O ke C
tinggi. Pengujian quantum tunneling pada molekul hanya dapat dilakukan
secara teoretis. Tugas akhir ini bertujuan untuk mendapatkan korelasi peng-
halang energi isomerisasi trans—HCOH ke H,CO dengan tingkat konsentrasi
trans—HCOH dalam air. Molekul H,O yang digunakan adalah 1, 2, dan 3.
Penghalang energi diperoleh dengan kalkulasi berbasis density functioinal the-
ory (DFT). Kalkulasi DFT digunakan untuk mendapatkan keadaan dasar dan
keadaan transisi. Penghalang energi untuk penambahan 1, 2, dan 3 molekul
H,0 berturut-turut adalah = —0,26eV, —0,88¢eV, dan —0,87eV. Terjadi pe-
nurunan penghalang energi yang siginifikan pada penambahan dua molekul
H,0 yaitu 2,31 eV. Penurunan tersebut mengindikasikan bahwa molekul H,O
berperan sebagai katalis pada isomerisai trans—HCOH ke H,CO. Selain itu,
isomerisasi terjadi secara spontan. Hal tersebut mengindikasikan bahwa iso-
merisasi trans—HCOH ke H,CO tidak akan memilih lewat quantum tunneling,

tetapi lewat jalur yang memanfaatkan air.

Kata kunci: Isomerisasi, Density Functional Theory, Quantum Tunneling,
Struktur Elektronik

SKRIPSI DEPENDENSI ISOMERISASI KATALISTIK... AYU POERNOMO



IR - PERPUSTAKAAN UNIVERSITAS AIRLANGGA

ABSTRACT

The phenomena of quantum tunneling is unsual experienced by a molecule.
Schreiner et al. stated isomerization trans—HCOH to H,O at the temperature
of 11K trough quantum tunneling mechanism. This isomerization happened
at gases phase, so the H atoms energy barrier changed from O to C high.
Quantum tunneling calibration at molecules only could achievied theoritically.
This undergraduate thesis aims to get the correlation of isomerization energy
barrier trans—HCOH to H,O with trans concentration level trans—HCOH in
the water. The total used HyO molecules are 1, 2, and 3. Energy barriers
are obtained by calculation based on density functional theory (DFT). DFT
calculation is used to gain ground state and transition state. The energy barrier
to addition of 1, 2, 3 H,O molecules consecutively are = —0,26eV, —0,88¢V,
and —0,87eV. The energy barrier dropped significantly at the addition of two
H50 molecules, which is 2,31 eV. This reduction indicates that H,O molecules
functionate as a catalyst at isomerization trans—HCOH to H,O. On the other
hand, it indicates that isomerization trans—HCOH to H,O would not choose

to be through quantum tunneling but from how it utilizes water.

Keywords: Isomerization, Density Functional Theory, Quantum Tunneling,

Electronic Structure
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