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ABSTRAK

Penelitian aplikasi metlode orbital molekul Huckel pada hidrokarbon
terkonjugasi tak tersubstitusi dengan program komputer bertujuan mempermudah
penentuan harga indek reaksi. Aplikasi metode ini meliputi 4 tahap utama, yaitu
(1) penentuan determinan sekuler Huckel, (2) penjabaran determinan,
(3) penentuan akar-akar persamaan yang nantinya digunakan untuk menentukan
tingkat Energi Orbital molekul dan (4) penentuan harga koefisien normalisasi yang
dapat digunakan untuk menentukan persamaan gelombang dan harga indek reaksi.

Pada tahap (2) untuk hidrokarbon terkonjugasi tak tersubstitusi alifatis

menghasilkan suatu pola tertenty yaitu:
X7 = (m-DX™ + (=374 (m-3)X"™ - (10-5)4{in- 5+ 2(=-5)X™ + ... + agx>" =
2 2
dengan m ordo matrik bujursangkar dan harga a dan b > 0,

Tahap (3) dan (4) seharusnya dapat dibuat programnya, namun penyusun

hanya dapat menyelesaikan sampai penentuan tingkat energi orbital molekul.
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