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Studi ini adalah tugas akhir yang dilakukan untuk syarat kelulusan di program
studi Fisika, Fakultas Sains dan Teknologi, Universitas Airlangga. Studi ini
menjelaskan fenomena pengenceran terhadap hidrolisis metil asetat (MA) pada
kondisi asam berdasarkan kalkulasi Density Functional Theory (DFT). Studi
ini dirancang untuk mahasiswa tingkat strata satu (S1) yang sedang belajar
untuk menyusun rumusan masalah dan metode penelitian untuk penelitian.
Pada BAB 3 telah dipaparkan tujuh langkah utama dan dua langkah pengam-
bilan keputusan untuk memperoleh grafik hubungan energi aktivasi A*G® ter-
hadap jumlah molekul air (n). Setiap langkah dirancang untuk menjelaskan
proses pemodelan, perancangan jalur reaksi, kalkulasi DFT, dan analisis ke-
pada pembaca dalam mempelajari energi aktivasi.

Semua penjelasan dipaparkan pada BAB 4 studi ini. Hasil dan diskusi
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PIRAN A (input kalkulasi untuk Rutin 1 Gaussiani16) dan B (input kalkulasi
untuk Rutin 2 Gaussiani16) untuk mempermudah pembaca dalam mempela-

jari kalkulasi studi ini dengan lengkap.

Tabik,

Elin Khoirun Nisak
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ABSTRAK

Pengenceran menyebabkan hidrolisis ester pada kondisi asam memiliki karak-
teristik mendekati hidrolisis ester netral. Apakah DFT mampu menjelaskan
hal ini? Penelitian ini mengkaji hidrolisis metil asetat, salah satu jenis ester,
pada kondisi asam. H*(H,0), adalah model asam. Pengenceran dilakukan de-
ngan variasi nilai n pada model tersebut. DFT digunakan untuk menghitung
energi aktivasi hidrolisis metil asetat pada kondisi asam tersebut. Hasil me-
nunjukkan bahwa nilai energi aktivasi meningkat seiring dengan meningkatnya
n. Peningkatan energi aktivasi ini mendekati nilai energi aktivasi pada n=0.
Ini menunjukkan bahwa DFT mampu menjelaskan pengenceran menyebabkan
hidrolisis MA pada kondisi asam memiliki karakteristik mendekati karakteris-

tik hidrolisis MA pada kondisi netral.

Kata kunci: Density Functional Theory, Energi Aktivasi, Hidrolisis Metil

Asetat, Kondisi Asam, Pengenceran.
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ABSTRACT

The dilution causes the hydrolysis of esters in acid solution to have chara-
cteristics similar to that of neutral hydrolysis. Is DFT able to explain this?
This research examined the hydrolysis of methyl acetate, a type of ester, in
an acid solution. HJF(HQO)n was the model for the acid solution. The dilution
was achieved by varying the value of n. DFT was used to calculate activation
energy of the hydrolysis. The results showed that the activation energy incre-
ases as n increases. The increasing of the activation energy is closer to the
activation energy for n=0. It means DF'T can explain that the dilution causes
the hydrolysis of methyl acetate in acid solution to have characteristics similar

to that of neutral hydrolysis.

Kata kunci: Density Functional Theory, Activation Energy, Hydrolysis of
Metil Asetat, Acid, Dilution.
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