LAMFPIRAN I

HASIL PERHITUNGAN UNTUK MOLEKUL. BENZENA

Hasil periitanagan

Eoefisien
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0.399
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Indeks kereaktifan (fromntier orbital) terhadap elektrofil
(sebelum tehmhnik w) -

fea( 1) fel ) fe( %) Ta( 4} fee( 3) fa( &)
.00 . 0,580 0,50 0,00 050 .50

Indeks kereaktitfan (frontier orbital) ferhadap nukleocfil
(sepelum tehrnilk w)

fre 1) tnC 2y fnl 3)  fn( 4)  fnl( 53 fn( &)

O.aé& O.12 Q.22 O.bhb 0,12 O.22

Indelks kereaktiftan {(frontier orbital) terhadap radikal
(sebelom tehnilk w)

tfr( 1) fterl 2y fr( EYy  fr( 4) Tfri B)  fr( &)
O.33 Q5L O.ES O.EE 0,51 0.E58

Indeks keresaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
@laktrofil (sebelun tehnik w)

( Ge( 4) Sel 3} Sl b)
L QL5 0.83 0.g= QL e 0.8%

13 Bel 2) Se{

Indeks kereaktifan (kKemampuan superdelokalisasi) terhadap
nukleoiil fmebelum tehnik w)

Sn{ 1) S ) S (

EYy sn( 4) Bnt %) 8nl &)
[ B I ) Q. 8%

I 0,85 Q.83

Indeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
radikal (sebelum tehnik w)

S0 1)y Br(0 2) SBrg 3 S 4) Sr( &) SBr( 6)
0.853 0.8% L.8%0 L 0.835 0.g% . 0L 85

-




LAMPIRAN II
HAST1. PERHITUNGAN UNTUK MOLEKUL NAFTALENA

Hasil perhitungan koefisien orbital moleknl Huckel
{sebelum tehnilk w) untuk naftalena

X Ce 1)y C( 2)y GC¢ 3y T 4y C( 5y E£(0 6) L 7)

- O 0,301 O.RE Q.21 0,301 O, 301 0,231 0.2EF1
—-1.418 OLE6EE 0425 0,428 0,263 —0.263 —0.425 -0.,.425
o S N O 400 00174 00174 ~0. 400 -0, 400 0,174 0,174

—1.000 O.000  0.408 0.408 0.000 -0 000 0.408  0.408
—0.4H818 D.485  OLE6IE —0.2463 —0.425 00425 0,263 —0.263
0.4618 0. 4253 —0,.263 —0.263 0425 —0.428 0,263 0,263
1.000 0,000 0.408 —~0.408 0L OO0 0,000 —0.408 O.408
1305 0400 0. 173 —0.174 4400 0,400 -0 175 0,174
l1.619 0,265 -0 425 0,425 ~0.263  O.263F —-0.4E0  0.425
2302 0.201 —0.2E51 0,850 003010 0,301 0,231 0,231

X ce &) o 9) C{1o)
—2 RO QU301 004561 0,461
=1l.H18  -0.263 0,000 Q,000
—-1.303 QL4000 0,347 —0.3547
RN eIe1e) —0 . 000 —-0.408 —0.408
~0.&1E —~0.,425 —0.000 0.000

D416 {3 EE OO =0, O
1.000 O 000 —0.408 O 408
1.3503 0400 —Q, 247 —0,3%47
1.618 ~0.2463 0,000 0,000
2R 05 O.301 —0.44681  0O.4561

cnergl elektron T (sebelum tebnik w)
untuk naftftalena

L) = L0000 & +15,.6832 £

Ferapatan elektron (sebelum tehnik w)

gl 1) qQ{ 2 q( 3 ¢ 4) q¢ §) qf{ &) gl 7)
1.000 1. 000 1.000 1.000 1.000 1.000 1.000
a( 8) a( 92) (10
1.000 1. 000 1.000




Muatan neto (sebelum tehnik w)

fi 1) T 2) f{ 3) f{ 4) T( 5) f( &) f( 7)
—0 . 000 Q.000  —0.000 —0.000  —0.,000 0L 000 O L 000

f{ 8) fi 9) T(10)

Ordo ikatan elektron v (sebelum tehnik w)

L ) 01 9y (2 3y 003 4y {4 10y (5 &)Y (0% 10
0. 725 0.085 Q.60Z 0Q.725 0.558 O.725 0.555

(& 7)Y (7 )y (8 9 (9 ﬁD)

. EH0OE QL7258 0,558 .518

Fir-ee valensi (sebelum tehnilk w)

Fv( 1) Fv( 2 Fv({ Z) Fw( 4) Fv{ 5} Fv({ &)y Fvi{ 7)
G.45% D404 O.q04 0. 455 O.453 0,404 Q404

Fv{ 8) Fvi{ 9} Fw~{10)
0453 0.104 0. 104

Indeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap elekitrofil
(sebelum tehnik. w)

fe( 1). tel( 2} fe( Z) fe( 4) fe( 5) fe( &) fe( 7)
O.5h O.14 0.14 T 0,56 0. 14 0.14

fe( 8) fel{ ?) Ffe(ld)
O.36 O 00 0. a0

Indeks hereaktitan (frontier orbital) terhadap nukleofil
(sebelum tehnik w)

() - Fo( Z) 0 fRC 3)  fm(C 4)  fa( S5)  tR( &) fn( 7)
D726 0.14 0.14 0,356 0.6 0.14 O.14

frif 8) fn{ %) fri(10)

Q.26 0.0 0,00




Indeks kereaktifan {(frontier orbital) terhadap radikal
(sebelum tehnik w) '

Fr( 1) fr( 2) fr{ 3) fr( 4) fr( 5) fr( &) fr( 7)
0.36 0. 14 ©.:14 0,36 0. 34 0.14 0.14

fr{ £8) fr{ 9) Fr(iQ)
.34 000 0,00

Indeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
elektirofil isebelun tehnilk w)

Se( 1) Se( 2) Se( Z) Se( 4) 3Se( 3) Se( &) 8el( 7)
079 0.87 .87 0L 99 Q.99 0.g7 .87

Sei{ 8) Se{ ¥) Se(i0)
0,59 0.70 0L70

Indeks kersaktifan (kemampuan superdelokéliaagi) terhadap
ruklecfil (sebelum tehnik wi

Snl 1) 8nl 2y 8BnC 3)Y  8Sng 4) Sn{ ) Sn( &) 3In{ 7)
0,99 0.87 .87 0.99 0.7 0.87 .87

S o) Sni ) 5mi{la)
0,99 .70 .70

Trndeks kereaktifan {kemampuan superdelokalisasi) terhadap
radikal {sebelum tehnik w)

S 1) Sr( @) S5r( 3)Y Sr{ 4) Sr( 8) Sr( &) 8r{ 7)
0.9% Q.87 0.87 Q.99 0.99 0.87 0.87

Sr( 8) Sr( 9) Sr(ld)
0,99 Q.70 0.70




LAMPIRAN III
HASTL PERHITUNGAN UNTUK MOLEKUL 1-VINILNAFTALENA

Hasil perhitungan koefisien orbital molekul Huckel
{sebelum tehnik w) untuk i—vinilnafttalena

X L 1)y ©C 2y CC Iy Cf 4) ©C3)y CLa& CC7)
-2, E65 O.279  O0.200  0.194  0O.259 0.27EF 0,225 0.259
—~-1.752 0.204  QUES4 0.408 0,354 0.000 —0.204 -0 3554
—-1.4&% QUVEE7  D.E4 0,120 —-0.128 -0.501 —-0.428 —-0.128
v, QOO0 T 0.147 ~0.288 —0.475F% 0 0.000 0,147 ©.147
-1 .000 - 407 =0, 410 ; QL0000 ~0_ 407 0,407
0. 4578 L 0LVEE4 0,177 0.418 0.193 —0,.320

0L 49E 0,234 —0.177 -0.418 O.193  0.3228
-0.415  0.E94 0,000 0,415 —0.415

1,000
-0, LEd 0L 308 0,000 0.124 —-0.124
-3, 04 0,120

1 .8200
: 2 .30 -0.428 0,128
OL204 —0,E555 0.408 O.O000 -0, 204 00354

0,279 —-0.200  0.194 0,259 —0,272 0.225 ~-0.259

1.469

4

G 8) C( %) L(10) 11y coizy

2L EEG 0,589 0,460 0.4192 0. 200 0,083
-1.732 -0.408 Q. 000 0,204 0,354 —-0,204
-1.449 0,240 0,176 -0.EO8 0 0,304 0207

-1 .000 0. D00 0.2846 —0.147 —0O, 435 -0, 4303
—1.000 S 0L000 0.410 0,497 —0.003F ~0.0035
0,498 -0,.353 -0,088 0.01&6 0.234 0,470
L0.498 L 0.088 0.016 -0.23 D.a470
1.000 O.3594 0,415 O.021 ~0,024
1.000 0,000 -0 308 ~0.124 0,432 —0O.432
1.46% 0,240 ~0,1746 —-0.308 —-0.304 0,207
1.7322  -0.408 0.000 00,204 0,354 —0,204
TUELT . OUI8Y —0.460  0OLA19 —0O 200 0,085

Energi elektron o (sebelum tehnik w)
untuk 1-vinilnaftalena

E = L2.0000 & +1621294 g

Ferapatan elektron {(sebeluwn tehnik w)

gi Ly qC 2y qC 3  aC4) qC 5 gl & g 7)

1.000 1.000 1.000 1,000 1.000 1.000 1.000
3

(&)




qf 8) q{ 2) q(1o) q(ll) g (12)
1. 060 1« QOO0 1.000 1.000 L. 000

Muatarn meto (sebelum tebnik w)

F( 1) F¢( 2) f( 3) T{ 4) f{ 9) f( 6} f( 7)
— D00 0,000 0,000 QL 000 — 0, D00 — 000 O, 00
f{ 8) fi 9) T(10) f(11) F{LE)

0,000 0000 -0, 000 0, 000 — O, OO0

Ordo ikatan elektron 3 (sebelum tehnik w)

1

1 "2y L o9y 2 3y (Z 43 (4 10) (3 ) (D .10)
0,717 0570 0,607 O.72E (.855 0,712 0530

PULLE

¢ & 71 (7 8) (8 %) (8 11) (9 10) (i 12)
0,621 0.6%&  0.504 0.4%5 0,524 0.899

Firee valensi {sebelum tehnik w)

Fvi( 1) Fvi{ 2) Fv{ 3 Fvi{ 4y Fv{ 3) Fv( &) Fv( 7)
0. 444 0.408 0.403% 0. 454 0. 449 0,598 0.454

Fvi{ 8 Fv( 929 Fo(10) Fvgll) Fw (1)
0.147 O.134 O.10% 0. 408 0.8Es

indeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap elektrofil
(sebelum tehnik w)

fa( 1)y fel 2} fe( 3) fe( 4} Fe( @) fe( &) fel( 7)
O.17 0.11 0.06 0.2 0.35 0.07 0.1

fe{ 8) fe( %) +te2(10) Ffe(ll) fe(lZ)
0.25 0.02 0.00 0.11 0,44

Indeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap nukleofil
{(sebelum tehnik w)

fri( 1) fn( 2) fn( 3)  fn( 4) fn( 3)  fn( &) fn( 7)
0.17 0,11 0.06 0.21 0.35 0.07 0.21

frn( 8) frl 2 S (l0) fr{ll) fr{l12)
.25 Q.02 T O.00 0.1l Q.44




Indeks kereaktifan {(frontier orbital) terhadap radikal
{sebelum tehnik w)

fr¢ 1) fr( 2) fr( ) frC 4) fr( 3) fr( &) fr( 7).
0.17 0.1k .06 .21 0,35 O.07 .21

fr( 8) fr( 9}y fr(i0) fr{il) Ffr{li2)
0.25 0,00 O.00 O.11 (.4

Indeks kereaktifarn (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
elektrofil (sehelum tehnik w)

Sel 1) Se( ¥y Sel( %) Se{ 4) S=( Sy 8Ss( &) &e( 7}

0.9 Q.70 0.87 LL.02 1.11 .86 1.02
Se( B) Se( %) Se(10) Ses{11) Se (12}
0.0 0.75 O.70 0,90 1.m:7

Irndeks kersaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
muklenfil {sebeluwn tehnik w)

Sni 1) Sy 2y 8n( 3) Sni 4) Sn{ 3) oni{ &) Sn{ 7))

.75 0. 20 .87 1.0z 1.11 0.86 1.02

Znl 8) Sni{ F) Sn(1d) Srh(ild Hngl2)
O.90 Q.7E O.70 0,90 1057

Indeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
radilkal {sebelum tehnik w)

Sr( 1) Sri Z) Br{ ) Sr( 4) Sr( 9) Sr{ &) Sr( 7)
0.78 0.90 .37 L.o2 1.11 0.86 1.02

S-( B) Sr( %) Sr(lo) Sr{ll) Sr(ll)
0.0 .75 Q.70 Q.70 v




MHasil
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JLAMPIRAN 1Y
PERHITUNGAN :UNTUK MOLEKUL ANTRASENA, .

! 10 9

1 ' ] :
3
1z l 7

4 5 6

roefisien orbital molekul Huckel
) untuk antrasena

(2 C{ %) C{ 4)y C¢ 5By L( &) CC7)
L1EE O 153 0.215 O 304 O 215 0,192
. 289 0285 0,289 -~ 000 —0.28% ~0.289
406 O, 4086 0,169 . -0, 32357 O.146% 0.406
3. 11A —0.281 ~0.398 —-0.3280 —0.113
-, P05 -0, 40 0,000 O, 408 3,205

S 0,001 0,000 0,001 —00EGE
—~0.ELL 0.440 ~0.311 —0.Z220
0.%11 ~0.440 0,311 —0.220
0,002 0.000 —0.002  O.354
0,408 0,000 —0.408 "0.202
D.269  0.412  0.Z267 —0.0%0
P O.41% —0,.1886 0.21Z —0, 186 0.4L3
LTEY S 0.289 —0,538% -0 000 0.289 —-0.289

(ST

.15 0.192 ~0.218 0,304 0,213 0.10%

( 93 C(1O) Ceil) ©12 C(13)y Co14)

VLS OLE0NG OLVE6T 0U.367  0.3867  0.E&7
LPE9 0,000 0.28E9 0 0.3 -0.289 —-0.289
168 —0.TEY ~0.14689 —0.168 —0.168 —~0.16Y
281 OLERY O 0.2EE0 —0,281 0,281 0.280
0,205 0,205

LAO8 —~0. 000 0,205 ~0.203%
L0001 —0.000 —0.385 0,354 O.354 0,353

LELL =D 440 —0.0%1 0,091 0,091 —0.091
SELL 0. 440 QL0911 0,071 0,091 G091
LOO2 0 0.000 -0 ERS 0,353 ~0,.3585 0 0,354

LA08 . 0.000 =0 20% —0.E08 0,206 0,202
L2910 0.ER1L —0.269 —0.291 —0.291 —0.269
150 —0.26%  0.186 —0,1530 —0.150 0,186
L2889 —0,000 —0.328% 0.289 —0.28%9 0.289
L2100 0,304 —0,367 0.E67 00367 -0.567

{sebelum tehnik w)

r19.3137 B




Kerapatan elektron {(sebslum tehrik w)

~

q( 1) gq¢ = ql =) q( 4) a( )
1 .000 1 L0000 1.00Q0 1.000 1.000
al{ 8) gl ) q(10) q(11) q(12)
L. 000 1. 000 1.000 1o D00 1. 000
Muatar neto (sebelum tehlnik w)

F{ 1) f{ 2 £{ 3) f{ 4 FO 3

— Q00 O, 000 O OO0 —{3, OO0 0, D00
fC @y FC 9y frioy  fgiiy o F(1E)

=), OO0 0L O00 -k, OO0 Q00 -, OQ0

Ordo ikatan elektron g7 {sebelumn

c1 2y 4L oi) (=2 E) R 4y (4 1E)
DL TFET Q. 505 0,586 GOLFTET 0.535

(& 7y 46 (7 B)Y (8 2) (7 14)
(r, 7 O 0., 586 O.7ET7 O.930

(L1 12y lE 14)
. 483 0L 485

Froee valensi - (sebelum tehnik W)

Fvi{ 1) Pyl & Fvi 3) 0 Fv( 4)  Fv({ 39)
0. 459 G. 409 0.409 0. 45 0.220
Fvi 8) Ev{ 9) Fv{10) Fv{il) Fw(l12)

L. 409 0. A57 0. 520 0.10686 0.106

Indekts kereaktifan (frontier orbital)

{(sebelum kehinik w)

fel 1) fe{ Z) fe( ) fa{ 4) fe( 3)
O.1w 0,10 O.LO 0.1% (.39
fei ) fe( 9) fe{ld) fe(ll) fe(ld)
0. 10 0D.19 0.0 0.0

.59

q( &)
1.000

gt 7}
1.000

gf(l13)
1.000

g(i4)
1.000

f( &)
- L, 00

fie 7)

f{13) f(14)
0, 000 —( 000

tehnik w)

= 12y (05
O.HEO0E

1=}
0.606

(10 i1y (10 14}
O 5056 0.56048
Fv( &) Fv{ 71}

Q.459 0.409

Fv(13)
0,106

Fv{l4)
0106

terhadap elektrofil

fe( &)
0.19

fe( 7)
0.10

fe{ld)
0,037

fe(ld)

Q.02




Tndeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap nuklenflil
{sphelum tehnik w) :

fr{ 1) fn{ 2) fn( 3) fri( 4) frf 93) fnl &) fn{ 7)
O.1Y 0O.10 0.1 0.19 O.359 0.1%9 O.10

i 8) fo( 9) frn{i0} fr(11l) fra(13) fri{l3) fn{l4d)
O.10 0.1 0,39 0,072 (.00 0.02 0,02

Indeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap radikal
(sebelum tehnik w)

fe( 1) fr( 2y fr( 3y fr( 4) fr( 9) Fr( &) fri 7)
G.19 0.10 0.0 0,19 . 0.39 0,19 0.10

tr( 8) fr( ) Ffr(i10) fr(ll) frils) Fr(13)  fril4)
0. 10 O.1% O.329 OL0e 0.02 0.0z 0.02

Indeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
elekbtrofil {sebelum tepnik w)

Se( 11 Se( #) Se( 3) S=( 4) Sel 3) Se( &) Sel( 7)
1.07 .92 .22 1.07 1.5 1.07 0,92

Ga( B) Se( %) Se(l0) Se(ll) Se(l?) Se(l3) Be(l4)
0.9 1.07 1.51 B I 0.72 Q.72 0.72

Indeks kerepaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terbhadap
nukleofil (sebelum tehnik w)

Sn( 1) Sn( 2) 8n({ 3) Sn( 4) Sn( 2) Sn( &) Sn{ 7)
1.07 .92 0.92 1.07 1.731 1.07 0,92

SAl 8 Sn{ 9) Sn(l10)  Sn(ll) Sn{iZ) Sn(l%) Sn{l4)
0,92 1.07 151 O.T7E 0782 O.72 Q.72

Indeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
radikal (sebelun tehnik w)

Sel 1) Sr( @) Sr( 3) Sr( 4) Sr( 5) 8r( 6) Sr(7)
1.07 0.92 0.92 1.07 L.351 1.07 0.92

Sl 8) Sr{ 9) HSr(lo) Srili) Sr(1Z) Sr(l3%) Sr(l4)
(B 1.07 ¢ 1.3EL 0.72 O.72 O.72 .72




LAMPIRAN

v

HASTIL PERHITUNGAN UNTUK MOLEKUL FENANTRENA

Hasil perhitungan koefisien agrbital
fsebelum tehnik w) untuk fenantrens

4 Ce 1) ct 2) C( %)y C{ 4)
-2 455 0O.253 0,157 0.15%0 0,207
—1.751 O.244 00787 0.314 00324
—-1.816 OLPFT OUERZS QLZ20E -0.019
—1 . 306 0,149 —0.197 —~0.406 :
—-1.14%2 Q.27 O.EBS 0.144
—0 . 7TEHT Hhy -0 024 —0O0E8Y
() &IOS 0. Q.38 —0,042

0.50%5% O.REE 00518 02047
0, 769 0,569 0.0Es 00589
.14 G.297 0,358 0,144
1.306 0,149 OU1LF7 00406
1.515 0,292 -0 3225 O.E202

b

1.251 0,248 —0,2B7  0.314 00526
Z.4EE 0.2E% —0.15%7 00180 0,207

X C( 8y C¢ 9y C(Llo) Co1L)

- 4TS 0.150 0 0.157 0233 0.410
~1.951 —0,314 —0Q.287 —-0.246 ~0.192
—1.81h  0.202 0O.325  0.292 0.117
—~1.506 - 0,406 ~0,197 G.14% 0.E9L
—1.147 —0.144 —0.E846 ~0.297 0,047
L0769 0.3I89  0.026 —0.36%9 —0.509
—0.605 ~0.047 0,315 0.23F -0.174
O.605 0.04% 0.315 —0O.23%F —0.174
0,769 ~0.IB9  0.026 0.369 —0.309
1.14%. . 0.144 -0.3B4  0.297  0.047

molekul Huckel

C(

h
~—

ce &6y O 7)

0,248 ©.248 0.207
G.109 -0 109 —0,.32
—-0.448 —0.448 —-0.0Q1%9
-0, 097 ~0.097 —0.335

~0.185% 0.185 0.221

0,101 —0.101 O0.273
O.415% 0,415 ~0.340
—0.415 0.415% —0.340

. 0,101 —0.101 0.273

0.185% 0.1B5 0.221
0,098 ~0,097 —~0.333F
0,448 —0.448 -0 020
—=0.109 ~0.109 —~0,326
-0.248 0.248 )

Ci1z) C(1z) Co14)

0.410
0.192
O.117 0,231 —0.231
O.391 —0.030 —0.050
—0.047 —0,.297  0.IE97
0,309 0.179 -0.179
—0.174 ~0.164 -0.164
0.174 0,164 0.164
—0.309 0.17%  0.17%
0,047 —0.397 —0Q.397

1.306 0,406 ~0.197 —0.149 0.5Z91 —0.391 ~0,030 0,030

1.8916 —0Q.2072 0,323 —-0.292 0,117
1.951 OL.514 00287 0.2446 ~0.192
L4350 ~0.1850 0,157 ~0.233 0.410

Energi elektron 7 (sebelum tehnik
untuk  fenantrena

E = 14,0000 & +19,4487% ﬁ

~0.117 -0.23 0.231
—, 192 O E21 0 00523

-0, 410 D.355% -0.355

W)




Kerapatan elektron (sebelum tehnik w)

agf( 1) gl 2) af 35 g( 4) g 9) al &) gl 7)

1.000 1,000 1.000 1.0 (1] 1..000 1.000 1.000
q( ) qe ) q(10) g(1i) Qe n(i3)  g(i4) -
1,000 L. OO0 1.000 1. 000 1.000 1.000 1.000

Muatan neto (sebelum tehnik w)

i 1) f{ &) F( 3) T( 4) T 5) f{ 4) f( 7}
-y, Q0 =0, OO0 3,000 —{) Q00 O L0000 0,000 ), 00

O ) f{ 2) FOL1O) L) foi2)y o FOLE) f{14)
—0 L OO0 0. 000 OL000 =0 000 QL0000 —0,000  —0.000

rdo ikatan elektron 77 {(sebelum tebnik w)

1 By UL 1)y 00z 3 (3 o4y o4 1E) S o6y (0 13)
0,708 QL5770 0. 62D QL7007 Q.373 QL7773 0.306

( 6 14) (7 B8) (7 14) (8 9¥) ( 9 10) (10 11) (11 1%)
OLE06  0.T707 0.575 0,623 0.702  0.590 0,461
(11 14) (1% 13
O.543 O.542

Free valensi (sebelum tehnik w)

Fv{ 1) Favwl ) [ERVE G Fwi{ 4) Fv( 3) Fvi &) Fv (T
0,440 0,408 O.402 0.450 O.451 0,451 0.450

Fvi 8) Fv( 9) Fv({l0)y Fv(ll) Fv{l2) Fv(1E) Fv(1l4)
O, 408 ., 408 QL4840 OL1E9 Q.13E9 0.10% 0.109

Indeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap elektrofil
fsebelum tehnik w) o : - -

fel( 1) fel( 2) fa{ &) fe( 4) fe( 3) fe( &) fe( 7)
0.11 020 0,00 O.23 O.34 O.34 0.25
fe( ) fe{ %) te(10) fee(11) fe(12) fel{ld) fe(l4)
0, 00 020 .11 0,04 O, 04 D.05 O.08




Indeks kergaktifan (frontier orbital) terhadaplnukleofil
{sebelum tehnik w)

fri{ 1) fne 2y ¢ 2y fn{ 4) Ffn( 5) fn( &) fn{ 7)
O 11 Q.20 0.00 O.23F 0.34 0.54 OL2E

¢ 8) frng ) Fr(lo) fr(ll) fn{lz) tfrn(l13) frn{l4})
0O.00 0. 20 0,11 0.0 - .04 0.05 0O.08

Indeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap radikal
(sebelum tehnik w)

Fr{ 1) fr( 2) Tr( 3y fr{ 4) fr( 5) fr( &) fr{ 7)
0,11 O.20 0.00 0,2 0,34 0,354 (S PR

fri{ 8) fr{ %) fr{10) fr(11) fr{id) fr{l3) fr{l4)
O, QG Q.20 0.1l O.0b Q.05 0. 05 0O.05%

indeks kereaktifan (kemampuan superdelokaliaaei} terhadap
elektrofil {(sebelum tehnik w)

Del 1) Se( Se{ 3) Se{ 4) Se( S) Se{ &} Se( 7)
.94 .87 .86 0.9 1,00 1.00 0.98

e

S=( 8) Se( %)Y S5e(l0) Se(ll) Ses(l12) Se(l3) Se(l4)
0.85 0.89 0.724 0.78 Q.78 0.73 OL73

Indeks kereaktifan {(kemampuan superdelokalisasi) terhadap
rivkleofil (sebelum tehnik w)

Sni 1) Sm( 2} Sn(. .=} Bn( 4) Sn{ 9 &nl &) Sn( 7)
.24 0.879 0.86 .23 1.00 1.00 .98

Sni 8) Sn( 9) Sn(10) Sn{ll) Sn(lZ) Sn(l3) Sn(li4)
0.856 .89 0.94 .78 0.78 O.73% Q.75

Indeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
radikal (sebelum tehnik w) -

Sr{ 1) Sr( 2) Sr( 3I) SBr( 4) &8r( 5) 8Sr( &) 5rf 7)
O.74 0.8%9 0.86 Q.98 1.00 1.00 0.98

Sr{ 8) Sr( 9) Sr{l0o) Sr{ll) Sr(i12) Sr(13) 5r{ld)
0.86 .89 .94 . 0.78 0.7g O.73 O.75




Hasil perhitungan

(sebelum tehnik

1 )

[

—1.970
~=1

G760

s SN

(. 684
-0, &HB4
0,684
O.5684
0.87%
1.286
1.2848

L.970
L.®70

ra e
P T

Cc

1}

0.183
Q.75
G EES
0. 130
0L BRE
0.0
O LE45
OLVEZ0
0,045
Q. 105
0. 316
O L A543
0.170
0,287
0O.120
0y, B2

0. 088
.183

Goo8)

0O.18%
{227
), 244

OL 120

0,258

0 232

-0 . 345

0,263

0.
-,
-0,

0.
-0,
-0
~{) .

0,
-{) .
-0,

205
249

LTt
ALt

345
2900
164
120

TN
LT M

QB9
183

(o Q=S

0,120
O.017
O, 5

05345
O.144
O.301

Q. 183

0.156
—0L.293

Q. d4]
-, 207
-, 183
0, E22Y
-0, 055
-0 E244
-, 301
—0.14Z
~0 . 120

£ 9)
0.18%2
0.244

R IR
O 120

-3 RED
02358
0,345

—0.205
0.263
0.22

(), 249
O.544
O.164

(), 2P0
OLL20

-0, 085

O Iy

]

a

O.187%

LAMPIRAN VI
HASTL PERHITUNGAN UNTUK MOLEKUL TRIFENILENA

koefisien
W ountuk

C( Z)
0.120
- .04 1
0,551
0. 545
-0, 138
L ROE
-0, 1EE

-, 22%

—~0.247
w0y, e
—-0.174
—-0.185
Q. 25E
-0.217
0.3245
0,27
Q. 193
0,120

I

e I

E1g)

QL1200
0.Z280O
—0.182
0. 344

e

..._n’—)_ AR
LI AR Pl

—0.026
O.183E
D.177
0.282

—-0.ELD

-0 123

-, 1873
0,117
L )

-0, E245
0O.0R7

~ 120

Ct 4)
0. 185
- OP7
O0.ER19
0. LE0
-0 .32
0. 089
-, 3245
-0 209
OL1Es
vl O 7
OLE26

0,00

W ow LA

Q.3E3

-0, 120
=0, 255
-0 257

~-0. 183

C(11)

0.120
0.307
— . 130
0.344
-0, 174

—0.271

—0. 183
O 5248
—0.070
-0 . 009
(_’) mreE T

o

—-0.18%
—~0 514
-0.111
OL.E45
O, 0381

e
g I

0,120

orbltal molekul
trifenilena

Ct &)
0. 183
~0.319
—0.097
0,120
—.089
—~0 .52
O.3Z45
0. 125

—~0.309 .

=0 B2

-0 057
0.3

0. 0O0F
0.120
-0 2R
0.RES

ES LR P g

0.1835

r

E(12)

0,183
0325
—-3.075
0. 120
085
e IR
~0.3245
0.044
=~ IO
O.E14
-y, 1058
Q.544
0,287
-0.169
==, 120
-0 . 088
O.ER22

—0. 183

Huclkel

Ce &)
0,120
—0 . 297
-0.151
Q.E545

0.188

—.270
G.183%
-0 553
Q.02
G, Q49
O.3530
-0.18%
O.21F
—0L.257
-0 345
0.274
=0, 190
=0, 120

C(13)}

0,343

0L.333
—-0.017
-, 183

L3I0
-0.144
—0.120
—(.298
~.156
—0.207
-0.261
“-( 120
—-0.055

Q.52

=018

0. 142
- 201
O.5345

ce 7
QL1120
-0 . 2464
=), Z00
0,545

e
L IR

— (), OER
-0, 18
—0. 102
0.517
0. 295
-0. 159
-0.18%
O.061
0,52

Q.545
-0 E0E
Q. LE9
0. L20

c(i4a)

340
0,130
0,207
~, 183
Q@7 L
-0.194
0.120
Q.070

0,357

-0.
-0.
-},
0.
-0 .

O.

i},

[

e

b i |

009
120
111
Zi4
1&3

)
PN

245




X C{1s) Ciie6y C(17) C(18)
-2 85 O.545 0,345 0. 545 0,245
=1.970 ~0,.181 0,331 —0,.182 0.201
—-1.970 0,297 —0.041 —0.280 —-0.266
L. ELY 00184 -0, 184 ~0.18% ~-0.18%
—-1 .38 —0.275 —0.E0F 00026 O.032
-1.2848 -0.188 —-0.138 :
—0.87% -0.120 O.1230
-0, &34 O.012 0.247  0.285 —-0.317
~-0.4684 5 -0UEZ2E 00177 ~0.102

0. 684 : 0,173 —0.125%  0.13%
0.5884 -, 049 0,284 D.A10 Q.297%
03.879 ~0.120 —-0.120 —-0.120 -0.120
1.286 —0.237 0,217 O.ZE312 —-0O.328
1.286 —-0.212 0.253 =0.117 0.061
1.247 QU183 0.,183% 0,163 0,183
L.@70 GLLP0 Ol19F -0 332 00129
1.970 D,374 —-0.272 0 0O, E0E

O.345 0,345 0,345 0,345

01320

Energl elekltron 17 (sebelum tehnik w)
un ol trifenilena

k. = 18,0000 & +EH.E745 g

Ferapatan elektron (sebelum tebnik w)

gl 1) g( 2) qg( 3 g 4) g 5 qQ( &) q( 7)

)
1,000 LLO00 1.000 1,000 1.000 1.000 1.000

gf{ 8) q{ %) g (1) g{i1) g{l12} gf{l3) q(l14;

1000 1.000 1.000 1. 000 1. 000 1.000 1.000

q(1%)  g(lé)  qg(l7)  q(18)
1.000 1.000 1.000 I .000

Muatarn neto {sebelum tehnilk w)

T{ 13 f( 2) T 3) f{ 4) f{ 3) f{ &) f{ 7)

—( ., 000 0,000 0000 -, 000 —~{ ., 000 -0, Q00 0L.000

t{ 8) f{ %) f(10) fO1L) fLl2) LR f{Ll4)
(3, DO 0. 000 O.000 - —0. 000 0.000  —-0.000 —0.000

FL15)  F{1&) £017) £(18)

0000 0,000 O 000 —) D0

________ A P Lol BN W




Orda ikatan slektron

(1@ (1 14) (2 )
0.6%0 0.&6073 0.&657
(6 7) (7 8 (8 17)
O.63ET7 0.6%0 O . 600
(1% 17y (13 14) (13 18)

0.H0E 0.428 0.3562

Free valensi (sebelum

(sebelum tehnik w)

(% 4y { 4 19) (5 6)
0,650 0 .6035 .60
( % 1t3) (9 18) (10 11)
0,670 G.603 0.EET
(14 15) (19 16) (16 17)
0.062 oL 428 . G6ea

tehnik w)

Ev( 1) Fv({ @) PBv( Z) Fv( 4) Fv( 5) Fvi 6)
0,459 0,40% 0. 40% 0,479 0.439 0.405
Fv({ 8) Fv( @) Fv(10) Fv(1ll) Fv{12) Fv (13}
0,459 O, 439 0. 405 0,405 0,439 0. 140
Fyv(l1%) Fvi{ls)y Fv(1l7) Fviid)

0,140 0. L40 0. 140 0. 140

Indeks kereaktifan (frontier orbital) terbhadap
{sebelum tehnik w)

fe( 1) fe( ) fe( 3) fe{ 4) fe( 5) fei &)
0,00 O.L7 O.12 O, 03 0. 1% 000
fel( 8) fel( %) fa(l10) fel{l1l) fa(ll) fe(l3)
0.0 O.14 D.1lé Q.01 0.22 O.0%
fea{l%) fe(lb) fe(l7) fe(l8)

0.2 O.l0 0O.06 0,02

Indeks kereaktifan

(sebelum tehnik w)

fri( 1) fri{ 23} fn{ 3)
G.L0R L LI -]
fn{ 8) fr{ 2) fn(10)
0.12 0.10 0.19
fr{l1%) fn{ls) fr(l17)
0.22 TRIE o

0.0

(frontier orbital) terhadap

fne 4) fn{ 5) fn( &)
.0k 0,21 DL 00
fr(1l) fn{l2) fri(l3)
0,00 (.20 0.0%

fn(ig)

0O.05

(5 16)
0,603

(11 12)
0.690

(17 18)
0.428 ¢

Fvi( 7)
0.403

Fv(14)
0. 140

elektrofil

fe( 7)
0. 20
fe(ld)
0.21

nukleofil

fn{ 7)
Q.17

fr(id)

O el

.l

7




Indeks kereaktiftan (frmntiér orhital) terhadap radikal
(sebelum tehnik w)

fr( 1)
0.01
fr( 8)

0,10

fr{15)
0,22

Indeks kereaktifan
elektrofil

S=( 1)
0.9

Se{ )
0,975

Se(15)
[

Indeks kersakiifan {lkemampuan
muk leofil

Sl 1)

0.9

Sl 9)

.....

Snila)
.79

Irndeks
radikal

Se( 1)
O.F35

ar( 8)

0.95

Sri{13)
0.79

frr{ 2)
0,15

fr{ 9)
0,12

fr{léb)
O,.08

se( 2)
Q.87

Se( 9}
0L 9

S52(16)
Q.79

Sn( )
0.87
Sn{ 9)

0.9%

Sn(ld)
0. 79

(sebelium

fr( &) fr( 4) fr{ 9) fr( &) fr¢ 7)
0. 14 O.02 0OL.20 Q00 0.19
fr{l0) fr(11) fr{lsd) fr{i13) fr(i4)
0.18 0,00 0.21 0.07 0,22
fr{l7) ~fri{ld)}
.05 0 .d
{ kemampuar superdelokalisasi) terhadap
{sebelum- tehnik w)
Se{ =) Se{ 4) Se( 5) Se( &) Se( 7)
0.87 0.5 0.93 OL.8B7 0.87
Se(10) Se(11) Se(13d) Se{l3) Se(l4}
0.87 G.87 Q.93 0.79 .79
Se(17) Se(iq)
0,79 .7
gsuperdelokalisasi) terhadap
tehnik wi
Sn( 3) Sn({ 4) Sn( 9) Sn( &) Sn( V)
0.87 0.9% 0.9% 0.87 0.87
Sn(10) Sn{ll1) S5n{12) Sn(lzxZ)y Sni{l4)
0.87 0.87 OL.9E 0.79 0.79
Sni17) Sn(18)
0.79 O.7Y9
kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap

{sebelum tehnlik w)

Sr{ 2)
0.87

Sr{ 9)
Q.95

Sri{lé)

0.79 °

Sr( )

0.87

Sr{lo)
0.87

Sr(l1l7)
0.79

Sr{ 39) Sr( &) Sr( 7)

5r{ 49

0.5 0.3 0.87 0.87
Sr(1l) Sr(l12) Sr(13) Sr{i4)
0.87 0.93 0.7% Q.79
Sr(ig)

.79




HASIL. PERHITUNGAN UNTUK MOLEKUL KRISENA

LAMPIRAN VYII

Hasil perhitungan koefisien orbital

(Sébelum tehnik

~2.499
—2.167
—-1.701
—1.540
-1 . 286

—1.21&

0,875

1L.21&
1.28468
1 P B

1 }r31
LA ET
"\ !_i_ ){}

L FOL
- 1 « SO
—-1.286
—-1.216
=0 B?F
_..t)

875
1.216
1.286
1.3%540
1.701

<167
LAYy

—0.

o

153
0267
0.28%
0,083
0.241

LATFE
02468
0. OO0
299

02T 5
0O, 0D%0
ﬁ.?&ﬁ
_L - "‘u

[ ‘-fl-i)
SRR RL
L 2BE
£2.2567
0. 153

o8

. cﬁ),lni

. ._'43_-3
Q.07
- 010

-0, 4032
14%

OLLR0
0. 120
Q.EE7

=), 14%

—~ 0. 40%2

-3, 010
O.071
0,348

- L g
sk I IR

0,107

W

D023
107
0, 2en
0,348
71
D10
-G08
149

)

—-C) "

0.5
i, 1:-;'0
-0, 120
S I 4
—-.149
-G
0,010
O.071
Oy AR

-0 2SS

0y 107

Ce )
o.114

-3 R
u.ﬁuw

193

g
“”..» G

-0.517

ﬁ.ETB
177

177

wO.QIB

O.2L7

—-0.114

urntulk

Ce )
.114
0. 217
H.TO?
193

—E3.:35l—r

0.EL7
0 238

0.

0.178
-0 .28
I
S I I
—0.193
0. E09
0,217
S I

Ce10)

0.178
—0.247
178

5
0.22

—0.31lb6
017

O aaY
3. 197

(3, T

-D-E4l
197
I.?b?
L0177
~-(').I'i-'-lér
0.2326
-17d
—n.h47
2. 178

krisena

C( 4)

0O.178
0247
0,178

.;5!
0. 197
-, 241
O.241
0. 197
ﬂ_EST
n]/

e}

1 /B
0,247
—-0.178

—{} .

C{11)

[SINEEN
0,046
I R
0.3584
096
0.108
- 29T
§ IR

L 2E4
= 2R
0. 297
—0.108
—.094
-0, 3284
0.219
-(0.044

7
molekul Huckel

(NI §
-, 044
.27
—0.584

05
-3, 108

S

0.292
-0, 23
=i, Ed

0, 2oF

0,297
-0, 108
LO5
-3, 584
e
-0}, 018

0,25l

CoeL2)

0208
O.185
—0.051
O.E79

-
0322

—.

DG Y
L1432

Ce 6

0,202
~.1835
0,051
"0.119

[

“.U&W
14:

_n,faé

0,384
-0 . 033
I 5
mu_u@9
—0 L, E2E
H_QIQ

QL0514

0.185
0, 208

[

0275
:.:%5

0L 13EE
(:) .30
0.519
—0. 193
0.17%

CAp

7)

L1583
—U.Lé/
Q.28%
O.08%
0,241
—-0.172
- .E568
1,090
0,275
—{.2956
-3, 090
0. 3468
0.172
~Q.24D
L0OBA

- (,) i
0.2687
O.15%

£ri4)

OL.3E1
0.7
-0 008
0.185
-0, 1353
-~} BET7
-0 07%

0. 386

- . 5838,

Q. Ox=
142
—0.069
0,223
0379
—0.051
0.184%
0L202

0, O
-0.034
O.266
.173
L1FE
n__i@
() P00
-0.133
Sl O IR T
—0.2735

U,lu

0.107
—0_333
()/*’\

—C) VEET
L L N 3
135
-0 . 004
GLELY
0.A5L

b



499
L 16T
~1.7/01
~ L. 540
1. 186
~1.21A
0L BT
~0., 792
0, HC
0.5
0.2
0.875
1.4k
1,284
1.%40
1.701
2,167
2. 497

Erergi slektron 1w

itk

Bl

Ferapalan

qi 1)
L. G0
a( &9
L. 000

qils
1 .00

20L1e)

0L E7S

LREECEP

0.084

L2001
0,118
0,199
(. 264

~0 ., 2ad

-0, 197

~. 118
0. 201
0. 200
O.21E

sy
500

—{ 0868
— 3 ,E7S

krisena

g &)
1.900
g( )
1.000

. g{ié)
P.0O00

zlektraon

C(id)

O.E7H
- . 084
o

QL2
-, 200

O.201
-3, 113

U.199

0,284

O, 264

.19
—-1.118

0,10l
-0 .. 200

QL2LE
—0.E21
~0 . 0dbe

O.375

C(17)

0.3
-0.3517
(L, 008

OL135
—-0.1873

0,357

OL07A
—DLAERE

0.107
-0 .107

[ IS
—0 Q73
—0 . ERT

(S 5 M
—0.155

0. 008

0L ELT
—0 AL

TS 1GRE

gt 3}
i, 000

q(iD)

1 .000

qi17)

1.000

Muatan, neto (setelum

f¢ 1)

QL 000
T( )
0L OO0
T(1H)
— (), OO0

T 2
— (. OO0
f{ F)
O L O00

fOl&)

}oat
—
-
o
~—

f{17)

temilk

{fsebelunm t

aq( 4)
1.000

q{18)
L.o0nn

f{ 4)

RIS

f(11) -

—( . 000

£(18)
OL000

W

ce1a)

0,275
-}, 5355
0.1 A2
—0 200
0.51T
0O.195
- 173
-0, 266
O 053
0 .0A
-~ 2Ed
0173
QL1993
0,355
—0 . 200
O LE2

S O bt

QL2735

{sebelum tennik w)

ohmik w)

a( %) g &) g( 7}

1.000 1. O0HD 1.000

qiiz) gl

1000 1.000

q(li4g)
1,000

)

O 3 f( &) f( 7)
QO.000 O.Q00 w0y, QOO0
F(12y  F(13)
0, 300 O . OO0

f(i4)
O . 000




£

Urdo ikaban glektron 7 (sebelum tehnik w)

Co1oEy (L 1my 2 ®) CE 4) (4 14) (5 6)
O.71% 0.563 0.617 0.707 G, GEE 0. 754

¢ 6 18y (7 8y (7 18) (8 %) (7 10) (10 17)
0LEE. [ T L 068 O.bH17 o.707 Q. 585

(11 L&) (1% 13) (13 14) (14 158) (15 1&) (16 17)
0. 538 0. ol O 535S 0.476 0,573 D.478

Free valensi (sebhelum tehnik w)

Fvl( 11 Fv({ 2y Fw( Z) Fu0 4) Fv( 5y Fvi &)
0. 451 0. 405 0. 408 QL4472 G. 440 D.457

Fvi 2) Fv{ 9) Fv{lDd) Fwvi{ll) Fv{12) Fv(13)
DL.AGE L4068 Q.44Z  0.440  DU457 0 0,107

Fvil%) Ewvils) Fv{L7) Fv(lg)
G, 1A 0. 145 O.1358 O, L0

Irndeks kereaktifan {(frontier orbital) terhadap
isebelumn tebhnik wi

Tex 1) Tel 23 fal( &) F( 4) fee( &) fel &)

S g 0, 0 0.11 0,13 O.1l1 05D

fal( &) Tel %) Te(10) fe(ll) Te(ll fe (13}
.03 oLl L I .11 0. 50 0, Q0

Te{ld) te{ls) fel{l?) fe(18)
R 0. LAk 0.02 £, 00

Indeks kereaktifanm (frontier orbital) terhadap
{sebelum tehnilk w)
Frid 1) i &) i 2) tri( 4) fr{ &) frif{ &)

LS 5 T ¢ O 1 S R .11 S 0L 30

frr( 8) T 9) Fri(l0) fra(1ll) T (12) T (13)
0L 0O% .11 0.12 .11 0,50 Q.00
fri¢ 1%} fr(lé) Tri{l7/) fn(18)
O l4 {9 I 0,02 0200

(11 12)
O.754

(17 18)

£.3350

Fv{ 73
O.4351]

FvwiLld)
Q. 17E8

elektro¥fil
-fel 7))
O.17

fe(ld)

Q.02

riuklenofil
el 7))
.17

fn(l14)

0.02




indeks

(zebalum

Tr{ 1)
Q.17
Tri{ 8)

0,05

Tfri1%)
.4

Indeks kereaktifan
elektrofil

irndeks
nukleostil

Snil 1)
n.99

Sn{ 82)
.86

Smels)

Indeks., kereaktifan
radilkal

Sr( 1)
0.9

Sr( 8)
0,886

(13
OLEE

kLereaktifan
tehnik w)

fr{i =)

O.0=

frf 2)

0.11

fr(ls)

.14

Se( &)

0.86

Se( ¥)

0,90

oe{ls)

I )

Sl 2)
0.86

Sni 9)

0,90

S lé&)
QL83

{sebelum

fr{ 3)

0011

Fr(10)

0.1z

fr(l17}

0.0

See{ 29

0, %0

Se(10)

0.75

Se{l?)

0.77

Sn( A

G L 70

Sn{10)

0,92

Snii7)
0,77

fr{ 4)

O.12

fr{il)

.11

fril8)

0,00

Se( 4)

0.95

Le(l11)

0,95

Se(18)

.72

kereaktiftan (kemampuan
(sebelum tehnik w)

sn{ 4

0O.F5

Sn(ll)
.95

Sn(18)

0,72

(sehelum tehnik w)

y

S ( o
0.88

Sr{ %)
0.50

Br{ls)
L 2

Sr( )
0,90

Sr{io)
0.95

Br(17;)
0. 77

Sr( 4)
.93
Sr{11)
0.95

Se(18)

.72

fr{ 5)
0.11

fr(lZ)

0LED

S5e({ 5

0.5

Se(12)
L.04

Sn{ 5
CLFo

HGri(l12)
L.G4

Sr{ )
0.95

Sri{lz)
L.04

fr{ &)
0. 350

fr{l3)
000

Sel{ &)
.04

Se(lx)

0.7z

superdelokalisasi)

s 63
1.04

Sni{LE)

.72

{(kemampuan superdelopkalisasi)

Er( 6)
1.04
Sr{l13)
.72

(frontier orbital) terhadap radikal

fr{ 7)
.17

fr{l4)
0,02

(kemanpuan sgperdelokaligasi) terhadap
tehnik w) - ‘

Se( 7)

0.99

Se{l14d4;}

my e
B.77

terhadap
Sn{ 7}
.99

Sn(l4)
Q.77

terhadap
Sr({ 7)
0.99

Sr(i4)
0.77




Hasil perhitungan
{sebelun tehnik

X

—2 L 50T
~2 158
L. FED
-L.414
—1.414
—~1.. ]
— 4 LMD
L Eda
0, BHE

., 568

0.562

- 807
—2.13&
—-1.7&6%
~1.414
414

Batd
Lol

R S T T
e I YN
=, 56
0.%568
O.he&E
1.000
b s
1.414
1.414
1.76%
I Y
HOB07

e 1)

0.154
0,27
(S =
(L N |
. 158
.07 6
.55
0,218
0,297
0300
Ou21L7
0. A54
D.075
QL1999
Q. 209
D.218
0,279
O.154

Zf 8)
Q.154
-0 2T
O.2LE
O.241
0.158
QL7 s
— i 554
- .217
0300

0. 4299
—-.218
. BS54
0,074
0199
0.209
0.218
—-0.279
0.154

LAMPIRAN VIII
HASIL. PERHITUNGAN UNTUK MOLEKUL 3, 4-BENZFENANTRENA

W)

Ce 2y oo Ey ©i oa)

.10d

[ I
b D

0.ETY
5 oaa

O.117 0.18%
0,218 O.2EE
C0L2TEA 0209
~0. 194 :
0.296
—0), HEE
0,354 £ 00
—0L 0 —0, 279
0. -0, 1568
w3 HEEL 0, 168
.09

—0.E54
0. 255

—0, 3R

—-QL2F78 0.092

0. 024
—0.277

Sy PR
el B IR S

—-0.108

-}, 244 DL E20
O.2746
I
0,117

C( 2y C(i1oy C(11)
0.194 0,209 0,209
-0.218 0,102 o0.102
w184 -0 328
0 .047 0,054
0,454 )
0,115
-y, D0
0.279
~0 31T

0,308

—{}
042 - .48

. OO0 0,000
-.119 -0.118
—0Q.317 0.118 0.119
279 ~0,.421 0,421
O.000 D000 L 000
0.113 0.212 0.212
0.455 e 0,040
-0, 055 -0 EE0
O.325
-0 .102
-0, 209

0024
—0.124 0,325

-0.218
0.194

0102
—0.20%

0.185

-}, 2

[
-0 . 0x4
—3.321
S R

0,254

Q. 092
-0. 7

P
=0 093
—~0 . EE4
0.153

e e
[

—i3,. 024
-, 209

.
U, w5

-0 185

Ce1d)

D.194
0.218
—~0. 124
QLG50
—~ . LE7
0.115
0. 000
=0, 279
-0, 517
-0 . 317
—0.278
-1, D00
T
-0 . 0457
L4535
-0, 124
0.218
0O.174

koefisien orbital molekul Hucksl
untuk 3.4 binzfznantrena

0,117
—0.218
Q.276
0O.1%4
-0.296
—0 .26
O, OO0
DL2T72
~. 168
~0.1&68
0279
— D00
—0.56E
0250
0.244
0.276
-0,218
0.117

C{13)

0277
0,365
0,106
0,308
—0.097
Q.541
=1, O30
0.2356
- 62
0,061
-0 . 2356
00
—0. 541
QL0040
-, E220
-0, 104
—0.363
—Q.277

0.108
~0. EEE
0,279
0.308
~0.097

il 4 =
e S I b

-0, F54

O.354

0,205
0,040
-0 B30
-~ 277

Yy Ry
O 250

~ . 10d

ci14)

O.348
Q.27%
0.094
-0, 241
-0, 138
0,192
—-0. 554
0.21a8
-0,018
~-0.017
0.218

0.192
~0. 199
—0. 209
0.094
0.279




X

~ELEO7
=2.136
—1.7&6%
-1.4L4
~1.414
o R
-1 000

0. hbE

=0 568

0.5568
QL beE2
1.000
1. L2325
1.414
1.414
L7469

A L

2.kl

a0

Ernerogi
untuk

= =3

rerapatan elektron

gl 1)
L.O00

at &)
3 L0000

aqiid)
1.000

f{ 1)
-~ 000
f( 8)
= L OO0
F(19)
0000

CiLrs)

O.409
0. 000
-0, 14%
-, Edl

o e
-0 22

0,027
0,000

It ]
QL2%5
0.149
0O.000

iy, 4107

elektron
5,4 - henzlenantrzna

18,0000 4

aql %3
1 .000
gi{lés)
L.OO0

Cilé)

0,348
-, 279
O.094
—0.241
-0, 153
0.192
O.354
—0.218
-0, 017
=, 018
-0.218
0,354
U ]
—0.199
L S L
0. 0%4
-y, 2
0548

T (sebelum

gl 3)
1.000

g{l1a)
1,000

q(17)
L.00O0

Ci17/}

QL2377
-0 . BEE
D.1046
[N
0521
O.3541
0,000
-0 2
-0, 061
0,062
QL2386
- MO0
— . 54g 1
e o A
O.0E4
=i, 106

0L E6S

e g ey
k= IOy

+EE_ 1875 &

ai 4)
1. 000
g{ll)
L1000

q{Lle)
1.000

neto (sebelum tehnik w

(O 2)
s} L OO0

F(9)
-, 000

F(16)
-0, Q00

f{ 3)
-0 000
F10)
0y, OO
CF{17)

-0, 000

f{ 4)
-~ L0000

f(1l)

w0 000

fiL8)

t

co1i8)

0. 330
-0 . D00
-0 453

—~0) OO0

-, 000
-0, 353

0,000

0,250
0250
~1, DO
0,000
~0 . 353

=, 000

O, 3750

ehnik w)

(sebelum tehnik w)

gl @)
1. OO0

g1z
1,000

)

3

0, 000
f(L2)
0, GO0

q( &)
1.000
g (13)
1.000

f( &)
0. 000

FOLE)

0. D00

g{ 73
1,000

ql(lg)
1 .000

f( 7)
-3 000
fii4)
0. OO0




Ordo ikatan elektron 17 (sebelum tehnik Wl

L 2y ¢ 1Ey 2 E) CF 4) (4 14) (3 6)
O.7LE Q.370 O.616 0.70% 0.978 0.709

{6 Y 07 8y (8 17) (9 1a) (9 17) (10 18)
O.bls .71 QL3770 o.7481 0320 0.52%

(11 18) (12 13) (13 143 (14 15) (135 1&6) (15 18)
0,882 0. 320 OL58353 0.48%9 0.48% 0.5374

Free valensi (sebalum tehnik w}

Fvi 1) Fvi{ 2) Fvi{i3) Fvi 4) Fv( S5) Fv( &)
O.450 0.404 0.3407 Q. 445 Q.445 0. 407

Fvi{ 8) Fv({ 92) Fv(lD) Fwv(il) Fv(1l2) Fwv{l3)
0,450 0,451 0L 448 O, 445 G451 0110

Fv{l3) Fv{l&) Fv(17) Fv(18)
0.180 B A 0,110 O.115

Indeks kereaktifan [frontier orbital)} terhadap
(sebelum tehnik w)

el 1) fe( 2) fel ) fel( 4) fe( I) fel{ &6}
0,18 .11 O.06 0.21 I .06

fea( 8) fel 9} fe(ld) Te(ll} fe{l2) Te(l3)
.18 0,20 0, 0% 0O.O% 020 0.01
Fer (15 Tfe(lé) fe{l7) Te(l8)
QL2 0y, 0D 0.0 O0.12

Indeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap
{sebelum tehnik w)

fn{ 1} fri{ 2) frn{ 3) fn( 4) fn{ 5) frn( &)
0,18 Q.11 O.08 A R O.21 I 7.3

fn{ 8) fn{ 9) fr(l10) fri(ill) fri(12) fr(13)
0O.18 0.20 0,08 0,05 D20 . 0.01

fri{la) fn(lé) Fri(17) fn(1i8)
Q.29 000 0.01 0,172

( & 16)
0.378

(11 12y -
0.761

{16 1713
0.53%

Fv( 7}
0.404

Fvild)
O 137

elektrofil
fe{ 7)
0.1l

fe(ld)
.00

nukleopfil
fn{ 7)
o.11

fn(l4)
0 .00




Indeks kereaktifan (frontier orbital) térhadap radikal
{sebelum tehnik w)

fr{ 1) fr( 2) fr{ 3)Y fr( 4) fr( 5) fr{i &) fri{ 7)
0.18 0.11 0,06 0.21 0.21 0.04 0.1l

fr( 8) fr( 9) fr(10) fr(ll) fr(12) fr(i3) fr(1a)
.18 Q.20 .03 - DL03E 0.20 0.01 0,00

Fr(i1s) fr{lé&) Tr(1l7) fr(18)
0,29 Q.00 0.01 0.12

Irndeks kergaktiftan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
elektrofil {epbelum . tehnik w) :

Se( 1) Set 2 GBae( 2) Se( 4) Se( T3) Sel{ &) Se{ 7)
0.4%8 .88 0.89 .97 Q.97 0.89 0.88

Se( 8) Se( 9) 5e(10) He(ll) Se(ll) Se(l1l3) Se(ld}
0,98 L.oo 0.94d .79 1.00 0.73 .76

Se(l1d) Sel(lé) Sell7) sSe(18)
.20 OB.76 L IR Q.76

Indets kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
rukleotil {sebelum tehrik w)

Brl 1) Sn( 2 Sn( 32) Bn{ 4) Sn{ 3) Sn( &) Sn( 7)
0.9 0.88 .89 0.97 0.97 .89 .88

Sni 8) Sni %) Sn(l0) Sn(il) &n{1Z} En(lZ) Sn{l4)
.98 1.00 .98 0.948 1L.00 Q.73 Q.7&

Hrfla)  Sn(ié)  SndlY)  Sn(l8)
0.90 0.75 .73 0.76

Indeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
radikal {sebhelum tehbnrnik w)

Sl 1) Sr( 2y Sr( X)) Sr( 49 Sr( 53) 8Sr{ &) Sr{ 7)
.98 0. 88 0,89 0,97 O.97 0.89 .88

Sri 8) Sr( 9) Sril0) Sr(ll) Sr(l12) S8r{i13} Sr(l4)
0.4 1.00 0.9 0.98 1.00 0.73 0.76

Sr{l5S) Sr{léy: Sr{i7) 5r(18)
G.0 0,74 Q.73 Q.76




LAMPIRAN IX
HASTIL. PERHITUNGAN UNTUK MOLEKUL TETRAFENA

Hasil perhitungan koefisien orbital

{zsebelun tebnik w) untuk

b4

—2. 485
~2,176
—1.755
~1.480

1. 3235

—1.1846
—1 ., 000
~0.715
—0.457

0,452
0,715
1000
1.1586

R

1.480
1.755
201746
2.48%

X

—2.485
—2.176
~1.75%
~1.480
~1.3523
—~1.16b4

-1 .000
—0.715
—0. 432
0454
0.715
1,000

1.1&4

.y
PO B |

1.480
1.7595
R
2.485

LD G R

0.154
0.267
Q.234
0.048
0.3219
0.124

QL300
(S
D.31LE
O.12%
Q.59
2 .068
0,254
0,267
D.154

c( 8)

O.161L
-0, 249
O.R273
-, 125
-, 050
0520
-1, OO0
-0, 411
O.160
0.160

=411

0. 000

0320
-0 000
—~0.. 195

0.273
w249

0.161

Ce 2)
O.103
0.2E0
OL.286
-0, 122
Q.52
-0 2TE
0.316
-0 .060
0. 238
R Y Y
0. D&
—0.314
QL2705
-, 526
O.122
-0 . 286
-0 250

—0.103

C( 9)

O 113
—3.205
O.35%54
-3, 076
~(.318
OL205
O.E3Lée
—0.285
-1, 090
0.095
QL2885
0,316
-0, 208
0,318
0. 036
-Q 0B334
0. 205
(., 11

e 3D

O.102
QL2335

QL2667
— ., 249
O.117%
—-( . 447
0000
I
-, 194
-0, 194

[
~Y 2

=, OO0
-0, 442
0,115
-0, 249
0.267
0O.23%

]

O.102

CeLo)

O.121
—0.197
O ILE
0.141
-0, 571

—0, 084

0.316
0. 208
-0 203
-0, E0E
0208
0.314
—-0.084
~13, 571
.i41
[ IGT
—03.197
OL121

tetraftena

Ceo4)

0,151
Q.278
0.183
-0.248
w0, 177
—0.242
—-0.3516
—0.111
~0, 3234
0.324
0.111
0.316
0.242
Q.177
QL2446
-0, 183
~0.276
-0.151

C{1L)

0.188

-0, 224
0.215
0.245

~0.173

-0 B0

{000
0.434
0. 005

-0, 003

~0.434
O L 000
0. 300
O.173

-0.24%5

~-0.215

OL224

-0.188 .

i
]
i

molekul Huckel

Ce 0}

0,248
0.173
0. 213

-, 147

—0.378

0.011
0O, 00
0,025
0,445
—0.445
- . 0E5
= . Q00
—0.011
0.378
D.147
D215
-0.1773
- . 248

C(13)

Q.26
0. 130
-~ .06%F
QUETT
(S R T3
SO L2033
—0 . OO0
-0.212
-, 39%
—{ .29
—0.212
-0, 00O
O, 2035
0,155
O.E77
-0, 069
O.13E0
0.2468

C( 6}

220

‘:)-a'_.a'_-
-0.085
—0.291
~0 . 3540
L D.087
—0, Q02

0.316

00225
—.298

0,258
—0 . 225
0,315

0.00%%
—0 . 067

O.340

0.291

0.035
-, 220

.

Ci1z)

£.280
0.502
0,123

0.223

0,095

O.417 -

~{3 . 000
0.200
-0.100
0. 100
=0 . 200
=0 . 000

-0.417 -

—0.096

~0 AR

~0 L 125
0,382

—-0.280

CC 7

0,204
-0.194
-0.084
—0) . 400

O.241

0.145

OL.303
-}, 288
—(.283

0.305
(3, QOO

0.145

0.241
=0, 400
-0, 084
—0.194

Q.204

C¢i14)

0.27%
0.568
Q.04
~0.115
—0.E47
0,160
—-0.E%16
0.159
0.047
0.048
0.159
-0.3146
0. 160
(. 347
-, L1S
0,054
0,568

QO.27E




—2. 488
~2 AT 4
—-1.735
= 1.480
—1.5325
-1.18&
— 1 . 000
-, 7145
~0. 45

D

0715

1. 000

L.16&66
1,385

1.480
L.785
P N

Energl
untulk

= ==

Kerapatan

gl 13
1o 00
q( &)
L.0O00
g{ld)
1,000

Furat am

f{ 13
O, 000
f( 8)
0, OO0
TELD}
0, OO0

C(Ls)

0.3544
0,009
—0. 428
=0 10%
-, 183
-0, 147
0O.7%16
—~3. 142
0.154
D.13549
=0, 14507
0.%16
—-0.147
—0.153%
-0, LOE
- L 4RE
0. 00S
[ A Y

e lelktron

Cels)

0,285
—0.069
—0.244
0.3E55
QO.109
—0.181
-1 OHD
—0.331
—0.078
0.078
O.361

0,000
—0.109
-0 AER

—-0. 388

CoL7)

0546
-0, 289
0,065

O.22%

.14z
-1, 2867
—-0O.3ELée

O.102

OL.Z204

Q.204

O.102
—-0.316
=027

0.142

=~ e ot T}
[

0.065
-0, 8

0244

g i{sebelum t

tetratena

qgf =)
1 .8000

q¢ %)

aqilé)
1,000

elaktron

+EH.I0LE A

i l)
21,000
g(l7)
1. 000

g 4)
1.000

a(il)
1.000

o)
1 .O00

coreh

0.286
-, 5ET
0.145
~ 0, 2B2
0.252
0,170
-0, 518
~0.DOY
0.167
~0.187
0,009
N.3146
=0, 170
—0.253
Q.252
—-D.145
0356
-, 284

ehrik w)

(eenelum tehnibk w)

g{ )

1.000

(1)
1.000

neto (sebelun tehnik o w)

{1 2)
~(, Q00

f{ 7)
—C . Q00

f(Llé&)

f( 3

0,000
FL10)
0,000
f(17)
0,000

i 4)
), QOO

FOLLl)
=€) Q00

f(18)

0, Q0O

f(5)
~ D00
f(12)
0,000

g( &3
1.000

g(l®)
1.000

F( &)
-y, D00

F(13)

S0 000

g¢ 7)
1.000

gili4a)
1.000

f{ 73

0L.000

f(l14)
0.000




Ordo ikatan elektﬁon'ﬁ

(102
0,731
6 7))
0.783

{11 17}
Q.3927

(12

{ 1 13)

0.545

{ & 19)

0.494

13)
0.584

Frese valensi

Fv{ 1)
0,457

Fv({ B)
O L4450

Fv(13)
0.111

Indeks kereaktifan

Fv( 2)
0. 408

Fv( 9)
0. 403

Fv({lé)
0.140

(12

3 -
s -

0.593

{ 7 18)

0.494

18)
0.5646

{sebelum

Fv({ )
0,407

Fv(Llo)
. 409

Fv(17)
O.142

{sebelum tehnik w)

fe{ 13
0.18

fe{ 8)
0.05

fe{la)
0,05

Indeks kereaktifan

fe{ 2)
O.11

fe{ 9)

0.02

fe{lb)
.01

fe( 3)
0.08

fe(l0)
0.08

fe(l7)
0.08

(sebelum tehnik w)

fr( 1)

.18

fri( 8)
.05

fni{ls)
0.05

Cfn( 2)

0.11

fn{ 2)
0,02
fri{ls)
Q.01

fn{ 3)
O.08

Tr(10)
0.08

frn(i?7)
.08

{sebelum tehnik

( 3 4)

.7353

(8 9)
0.700

(1% 14)
0.4%5

tehmnik

Fv( 4
0.453

Fv(11)
0.4480

Fvi{l8)
0.111

(frontier orbital} terhadap

fel 4)
0.1

fe(ll)
0.00

fe(l8)
0,08

(frontier orbital) terhadap

Cfn( 4)

0.21

fn(ll)
O.00

fri{l8)
0,048

W)
( 4 14 ¢ 5 14) (&5 15)
Q.542 0,390 0,628
( 8 18) ¢ 7 10y (10 11)
0.581 D.46E8 0,695
(15 16y (1& 17) (17 18)
02500 0. 447 0548
W)
Fv( 9y Fv{ &) Fv( 7}
0.514 0,455 DL 455
Fv (13} Fw{i3) Fvil4d)
0,502 0. 108 D.105

elektrofil

fe( 5} fe( &) fel{ 7}
Q.40 .18 O.17
fe(l2) fe (1) fe{ld)
(1 0.02 0,00

ritk leofil

'fﬁ(HB).'fh( o) .fn("7)

O 40 .18 0.17
frn{lz) (i) frn(ld}
G051 0,02

[T




Indeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap radikal
(sabelum tehnik w)

fr{ 1) fr( 2) fr( %) fr( 4) fri{ 23} Ffr{ 6) fr( 7)
0.18 0.11 Q.08 O.21 OL40 .18 0.17

fr( 8) fr{ 9) Tr{io) fr-(11) fr{l12) Fr(l3) fr(l4)
0,05 [ 0.08 0,00 0,351 0,02 Q.00

fr{ild) fr{la) fr{l7) fr(lg)
D.05 .01 O .08 O .D&

Indebks kereaktifan {kemampuan superdelokalisasi) terbadap
glektrofil (sebelum tehnik w)

Se( 1) Se( 2) Se( 32) Se( 4) Se( 3) Se( &) Sel 7)
1L.04 0.91 0.90 1.05 .23 1.04 1.04

Sa( #) Se( 9) Sel(ld) Se(ll) Se(i2) S=(13) Se(l4)
0.98 0,87 0.91 DL7E 1.19 .75 0.71

Se(l1%) Sel(ld) Se(17) Se(lB)
[ Q.79 O.51 G.75

Indeks kereaktifan (kemampuanfsuperdelukalisasi) terhadap
rmuk leofil (sebelum tehnik w) '

Sl 1) Sm( 2 8mi{ 3) Snd 4) 8nl %) Sn( &) Sn( 7)
L.o4 0.71 .90 1.03 1.25 1.04 1.04

Smi 8) Sn( %) Sn(l0) Sn(1il) Sn(l2) Sn{l3) Sn(lid)
0.98 0.87 0.1 0.93 1.19 .73 O.71

Sn1i%Y  Snd(ls) Bn(l17) Sn(18)
0.75 0.7%9 Q.81 0,75

Indeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
radikal {sebelum tehnik w)

Sr¢ 1)y 8Sr( 2 Sr( %) Sr( 4) Sri{ 3) Sr( &6} Br( 7)
1.04 Q.91 0,720 1.035 <239 1.04 1.04

Sr( 8) Sr( 9) Sr(l0) Sri{ll) 8Sr{l2) Sr{l3) 5Sr(l4)
0.98 0.87 0.91 0.93 1.1% 075 .71

Sr(18)  Sr{lé) Sr(l7) Sr(is) :
0.75 0.7%  0.81 0.745 :




{sebelum

X,

—2.467
—2.194
R
=L .a44a7
—1.29%
-1.194
] L 003
-~ TF77

D.FF7
1,000
1.1%4
L.Ees
1.4867
Y.7T7
P
2.A467

X

~2 . 457
~2.194
1777
~1.467
~1.:295
~1.194
—1 . 000
~0.777
~0. 295
0.295
0.777
1. 000
1.194
1.3295
1.467
1.777
2.194

2067

LAMPIRAN X

HASTL PERHITUNGAN UNTUK MOLEKUL TETRASENA
o n 12 t
COOO)
3 f1.} 5 W 3
7 e 5 4

Hasil perhitungan koefisien

Ce 1)

0.161

0L, 000
Q.54
O.113
3.208
QL2355
(I W

0.161

Lo o8)

0. 109
=021
Oy, S
—0.084%
-~ . 5284
0.156
D.3lé
-0 .200
0.183
0.183
-3, 19%
—0.3514
.1356
—~0.3584
-0, 084
OLE02
~0.212

S R L

tehnik

wl o untuk

i, 109
I I
OoE0Z
0,084
0,384
0.154
D.316
0,200
0.183
—-{.18%3
3.51é
-0.158
-0 . 584
-0, 084
w3, RO
-0.211
—-0, 109

Lo 9)

0.109
—0.212
0, 208
0O.084
-~ E84
—0.1536
.36
0,199
-0 . 183
O.183
() 200
0516
0.136
0. 3584
-0 .084
—=Q.302
O.213

uo.loé

QL1009
Go2id
O.A502
=0, 084
0L A8
=, 156
O.321s
- 200
AL I 2 A
—-0.183
-0.1729
-0.3Z16
~-0.136
0. i84

-0, 084

0.3202

G.211
G.109

Lii0)

0. 160
-0 293
0,230
0., 208
-0.113
- 5402
-, D00
0,355
-0 R2ET

—0.E54%2

-0, L13E
O.208
0L.23

-0, 203

0.161

orbital
tetrasena

C{ 4)

O.1l61
Q.=282

0.230
—~0 . 208
LS B
e e

O 200

0,347
(1 11

0,208
-0, 235

= o ES
I

~0.1461

C(1i1)

0. 260
~0, 186
—0, 145
0.E7
0. 187
~0, 211
0. 000
~0.219
0. 584
O EEY
~0.219

-0, 1548
GLEe0

molekul Huckel

C{ 4}

3,260
D.154
~(.145
-0, B3E7
-0, 1.83
-0.212
-, D00
0,219
0. E84
-0 ES4
— 217
— {3 000
0. 212
L. 183
Q.35
0.145
=0, 1346
—Q.260

C(12)

0.260
0.156
~C. 145

O.3R7

-0 . 183
0,212
-3, 000
-0, 219
-0, EBY
-, 384
-0.219
-0, 000
0,212
-0, 183
0.3357
—0.145
0. 1546
0.260

Cf &)

G260
-, 136
—0. 145
0, ZET

0,185

0,211

O, GO0

0,219
-0 .584

Q.E84
—-0.217
— O . QO0

-, 2L

—0. 185

(9 I
0,145
¢.156

—-0.260

Ce1)

0.287
0,342
0.115
O.221
—0Q) 257
0,252
—0.31b
0,76
-0, 1135
0.113E
—0.076
-0, E1lb

—0..252

-0 22l
~0.113
—

_C:' IR et

=~ 286

C¢ 7)

O.1460
), FNE
O.EZ5
- 208
-0, 113
O.3242
-0 D00
-0 . 335

Q.25

—0 L 2ET
0,355
O 000

—0.542
0.11E
0. 208

—{) L EE5
0,255

-0.161

Cor4d)

0.287
0L 42
0.1L3
—0,221
-0 2%
-0, 232
~0.316
-~0,.076
0.113
O.113
- .07 6
0.3%516
-0, 255
-0 EAT
R I

0.113

O.242

0.287




X

~2. 467
2. 194
-1.777
e Y T
—1 . A%
~1.1%94
=3, 00
—0 T
=S5
0,299
LAY
1000
1.194
1.02%5
1.467
L.777
H.194
P.as7

Erergi =2lektron 7

in b

Ferapatan elektron

gif 1)
1. 00
gi 8)
1.000

(L%}

1 .000

Muatan

T 1)

0 8)
0, 000

f{1o)

ia.

C15)

0O.554
O, GO0

— €y, 0D
w3 00D

-0, OO0

[ IRy

-3, 5216

~. 2
-3, E7E
0, D00

QU554

C(16}

0,354

0,273
-0

0,000
0,316
=247
OL000
-3, 000
O 247
G.316
—{, OO0
O L QOO0
-0 Z7E
O.37=
-~ 000

—0, A5

Tetrasena

gf{ 2)
1.000

gl %)
1. 000

Q(16)
1L 000

C(17)

0287
—0.342
0.115
0,221
I
-0 2582
-0.%16
D07 b
L T I
—-.11F
-0.07&
O I )
0,252
~,B2ET
-0 .22
-0.115
0. 542
—0.287

3

issbelum t

24, FR08 f;

gl )
1,000

g(10)
L..000

gil7)
1,000

ol 4

1.000

a(ll)
1. 000

q(18)
L.000n

C{18)

0.287

-0 . B4
a.115G

) 2
0,237
0.2583

—0D.31Lé

—-0.078

-0.113

-0, 115

—-0.074
0.3E1S

= RET S
L I

0.257
-0 L2
QL1135

~0.H4%

Ol H2EY

ehnilk W)

(sebelum tehnik w)

gl 9)
1,000
g(ls)
1. 000

neto (szbelum tehmik  w)

T2
= . 000
F{ 9)
-0 L. 000
F{i&)
()

f( 3)
— . 000

f{10)

O.000
f(17)
-~

f( 4)
1, OO0
f{L1L)

-, OO0

F{18)
0O.000

f( 3)
0. 000

fla)
—0

gl &)
L .00

q{13)
1.000

FiL13)
-, 000

gl 7)
1.000

g(14)
1. 000

f( 7)
0. 000
f{i4)
0, 000




Urdo ikatan slektron T

¢ 1 =
0.741

( &

0.584

(11 1&6)
0O.5384

1 13)
0,030

(11 17}
O.618

Free valensi

Fv{ L)
o461

Fv{ 8)
0,410

Fvild)
O.10%

v (
0.410

Fv (
O.410

Fvila)
L1085

2)

7}

{ 2 3

0.581

15) (6 18) ( 7 8)
0.618

0.741

(12 1E)
0O.4618

(sebelum

Fvi 33
QL4100

Fv (1)
0.4461
Faowi17)
0,108

(sebelum tebnik w)

(3 4) (4 14) ( 5 14) (5 15)
0.741 0L 330 0.618 G.084
( 7 18) ( B 9)y (9 10)y (10 17)
0.330 0,581 G.741 0.a70
(12 16) (1% 14) (15 16) (17 18
O.584 G.475 0.458 G.473
tehnik w)

Fvi 4) Fv{ 55 Fvi( &) Fv( 7)
0.461 £0.529 0,529 0.4561
Fv(ll) Fv{i2) Fvi(lZ) §Fv(l4)
0.529 0.529 0.108 0.108
Fwla)

O L0s

Indeks kersaktifan (frontier orbital) terhadap elektrofil

{sebaslum

Tef{ 1)
{30

fel{ &)
G.07

Te{ld)
0.00

Indeks kereaktifan
{sebelun tehnik

fri( 1)
DLl
fn( 8)

D.07

fr(ld
0.00

tehnihk

fel )
Q.07

fe( 9)

Te(ls)
Q.00

tri{ &)
S0 LOF

fn{ <)
0O.07

tn{ls)
0,00

W)

fe( 3)
0,07

Tfe(l0)
0.11

fe(l7/)

Q.05

W)

fri( 3)
007

Tt (10)
0.11

trn(l7)

OL.05

(frontier orbital)

fe( 4) fe{ a) fe( &) fea( 7))

Q.11 0,29 0,29 0.1

fe(ll) fe(l? fe{lX) Te(l14)
O.29 O.29 O.0F O.03
fe(l8)

QL0%

terhadap nukleofil

fri( 4) i 3) fn( &) fn{ 7)
“o.il 0L Re 0,29 0.1l
fn{1i) fn(l2) frn{l3) frmEl4d)
0,29 0.29 0,03 0,035
fr(i8)

—

0,03

e e e




Irndeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap radikal

{sebelum tehnik w)

fr{ 1) fr{ 2) Tr{ 3) fr( 4) fr( ) fr{ &) fr{ 7)

O.11 0.07 Q.07 D.11 0.29 0.29 .11
fr{ &) fr( 9y fr(i0) fr{il) fr{i2) fr(l3Z) fr(l4)
Q.07 0,07 O.11 0.29 0.29 005 0L 0E
tr{l1s) fr{ld) frr(17) fr(18)

0D

0L 00

0.0

0L.03

Indeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap

elektrofil (sebelum tehnik w) .
Sel{ 1) S5e( 2) Se( ) He( 4) Se( 53 He( &) Set 7}
L.12 0.96 0.98 1.12 1.50 1.50 L.12
Ge( 8) Se( %) Se(l0) Se(ll) Se(1z) Se(ll) Se(14)
D.75 0,96 i.132 1.91 L.30Q 0.75 0O.75
HSai 15 Se(lé) Sel(l7) Se(18)
0. 72 L T O.75 0,75

indeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
1 {sebealum tehinik w)

riak les i

TR T Sm{ 2 Snf A Srf 4) Sn{ S) Sni &) Sn{ 7)
L.1z2 .95 0.96 1.12 1.30 1.350 1.12
Sl E) Sol 9) Sn(1o) Smi{il) Sn(ld) Sr(13) Sn(l14)
0.6 0.8 1.12 1.50 1.50 0.75 0.73
Sn{l1S) 8Snilé) Bnll7) 5Bn(ls)
[ I 0,72 O.745 0,70

Indeks kL
radikal

Se( 1)

ereaktifan

(sebeium tehnilk w)

Sr{ &)

Sr( =)

Sr( 4)

SF( 6§

(Lemampuan superdelokalisasi) terhadap

Srf 7)«.

Sr( &)
.12 .95 0.98 1.12 1.50 1.50 1.12
Sr( 8) Sri 9) Sr{id) Sr(il) Sr{l2) Sr(i13) &Sr(l4)
Q.96 0,98 1.12 1.350 1.50 Qu73 0.73
SrilS) Sr(lé). Sr(l7) Sr(l8)
0.7 0.7 OL7S Q.75




Hasil
{sebel

=t 200
-3 .80
—1.347

—LL ey

(I
O.879
1. 000
i.247
1547
1.802
So0o0

L |
af m ol als

bl R UE S
Al ow oAl b

OO0
=L . 8032
=1 .EaAT
—1.247
=1L Q00
—0.879
—0.445
0,445
0.879
1.000
1.247
L..547
1.802
2L 00

. s
L \.J el

HASIL PERHITUNGAN UNTUK MOLEKUL PIRENA

LAMPIRAN XI

perhitungan. koefisien orbital

um ternik

Ci 1)

Q.174
0297
L1644
(SN I )
0295
O, 000
0.187
0. 5bE
0,568
Dn.1387

......

0295
R |
. 154
02797
a.174

Co8)

G.174
=0, E97
0. 1é64

.51

~0,.295
=), OO0
-0, L87
0.36%9
0. 5468
0.187
0,295
R VIS I §
—0.164
0297
-0.174

w) untuk

¢ 29

QL LEs
0.297
- 000
O.461
-, 000
- L D00

—0.277
—0. 15

C{ 2)

0. 198
-0, 099
0,568
=0 .12F
-0, 164
-0, 408
0.138
-0 .296
O.294
-, 138
-0, 408
0.164
0,123
-0 . 369
0,099
-0, 198

03

0.174
0.297
~0 ., Lbd
G.311
—0 . 296

0,000

_____

. 184
-0, 000
—0.2%26

D.311
—0.164

0.297

.174

C(10)

0,199
0.09%9
Q.3569

N S R

0. 164
— . 408
~0.138
~0., 295
(). 2G5
~0.138
0. 408
0.164
-, L2
0.568
0.099
0.198

pirena

C{ 4}

0.198
0,099
- . 368

~0 . 1273

—0.1é64
-0 . 408
— ., 158
0,296
LA
-0, 1358
O.408
. 164
-0, 123
—0.3468
0.099
0,128

C(11)

0,304
Q.297
0,295
0L 043
0,568

=0 . 2bH0
Q. 164
—-0.1464
0,260
-0, OO0
-0, 369
- DLO473E
~0 293
—0..297
~}, 504

molekul Huckel

0. 198
-0, 099
-0 . 568
—( . 12X

0.154
-0, 408

O.138

0.a%5
-, 295
—0. 1358
-, 408
—0.164

0123

0. 3469

Q0,099
—-0.198

CULZE)

0. 304
0,297
() 296

- L 043

—(, 568
0,000
- . 2E0
—0. 1464
0.164
O.260
0,000
Q. 2468
0.047%
0.295
=) 2T
—0Q L3048

L0 &)

O.174
-0 .. R2F7
—~Ou1é64

.31

0,296
—{3,.000

-0, 1846 —C

-0 . 5468
0,568
2.186
0,000

—(3.296

—-0.3511
0.1464
0.297

-0.174

C(13E)

504
-0, 297
—0.296
—-0.04F

O 2568
=), 000

0.260
-0.1464
—. 1464

0.260
0,000

0. 3568
-0 043
-3, 296
—0.,.297

OL 304

C{ 7}

0. 138
() 2T

—i . OO0

-0 . 4249
—0.000
O 000
0.461
-0, 000
—0.297
0,138

Cir4)

Q. I04

—~0.297
0298

—0L. 043

—0 . 5369

O . Q)

&

lba
14
260

L D00
268
— . 0473
0.2946
—. 297
OLA04

eReoRoRoRe]
a

1
2
.

260 .




X C(15) E£(16)

R ) 0,396 0.395
w000 —0.1928  0.198

—1.80% O.Q00  O.000
—1,3247 —0.245 0,243
—1.247 —=0,000 0Q.000
—~1.000 QL4008 0,408
) BT O.3277 —0.277
-0, 445 O.000 —0 ., 000
3,445 0,000 0,000
R.877 —G.277 —0.277
1. 000 0,408 —0.408
i.247 £y, QDO 0000

i.547 0.245% —0.245
1.802 we1Y 00 O, 000

2,000 0.198 0.198
FL832 0 -0.396 0,396

Energl elektron 77 (sebelum tehnik w)
bk plirena

[ = 14,0000 & +35E L B055 fas

Kerapatan elektron {(sebelum tebnik w)

gl 1) o 2) gt 3) gl 4) ol 9) gt &) q{ 7)
L. OO0 12000 1. 000 1.000 1.000 1. OD0 1.000

ol ) g( 9) 0 (10) g(li) g(l2) g (13) q(i4)

1.0 1.6000 1. 000 1.000 1.000 1.000 1.000

qiis)  q(16)
1.000 L. OO

-

Muatan neto (sebelum tehnik w)

B 3 U T Y S f£0035). f{ 4y . f( 2) fi. &) .. (.7

—{1,. 000 0L 000 0L 000 w3, (OO0 0. 000 O.000 -=Q,000

F( 8) f( ?) F{LO) f(11) f12) F{13Y f{14)

.00 —i0 OO0 —(1 . 000 O L0000 -0, QDO —~( 000 -, OO0

f(La) TElse)




Ordo dlkatan elektron 717

(12
0. 669
{ & /)
0.66%

(131 14
0,524

Free valensi

Fv( 113
O.4468

Fv{ 2
.46

Fv(1l3)
0. 149

Indeks

1 11)

0.394 0.6LT

& 1%y (7 8)

O.5%4 0.670
(12 16) (13 135)
L T W) O.852%

Fv( 2) Fv( 3)
O, EGE ©.468
Fvl 9) Fv(i0)
0. 457 0,452
Fyv{lé)
0.149

(sebelum tehnik w)

fee{ 1)

.27

fe{ 8)
Q.27

fax (15)
0,00

“Indeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap nukleofil

fe( 2) fel{ 3)
O.00 0,27
fe( ) fe(l0)
.17 O.17
Te{ld)
000

{sebalum tehnik w)

fonl 1)
C0.27

frn( 8)
0.27

frn(ls)
OO0

i 2 fni %)

OO0 0, 27
fr{ 9) fri(10)
D.17 O.17
fri(lb)

.00

¢ 2 3

(sebelum tehnik w)

A 012

0.59%4

( B 14)

0,274

(14 133

Q. 524

(sebelumn tehnik

Fvi 4)

0O.4352

Fvw{ll)

o.111

fel( 4)
Q.17

fe(ll)

0.05

fné 4
D17

fn{ll)
0.0%

4 3)
O.777

9 10}
OL777

(1S 16)

0,536

Fv( 3)
0.452

Fv{l3)

.11l

kereaktifan (frontier orbital)

fe( 9)
0017

fe(ls)
.05

tn( 5)
©.17

Tr(ls)
0,03

{ 4 129
0.303

(9 14)
0.3503

Fv( &)
0. 468

Fv{13%)
0,111

fe{ &1
O E7

fe(ld)
0.05

frn( &)

LOLVET L

Fr(1E)
.05

( 85 13)
0. 504

(10 11)
0L 903

Fv( 7)
0.5E595

Fwv(l4)
O.111

terhadap elektrofil

fe( 7)
.00

fea(ld)
0D.0%"

fn( 7)
0.00

frn(l4)
0,05




Iindeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap radikal
{sebelwn telnik w)

fr{ 1) fr( =) Tr{ 3) Ffr{ 4) Fr{ 8) Fr( &)y fr( 7)
027 0 .00 0,27 O.17 0.17 0.27 Q.00

fr{ 8) Ffr( %) Tr{ld) fr(l1l) fr(il) Tr{Ll3) fril1d)
.27 0.17 0.17 .03 0.05 Q.05 0.03

Fr{l13) fr{lé)
0,00 Q.00

Indeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
glektrofil (sebelum tehnik w)

Se( 1Y Se{ Z) Se( %) 5Se( 4) 8Se( 3) LHe( &) Se( 7)
1.11 Q.85 1.11 1,03 1.03 1.11 0.83

Se{ B) Se{ %) Se(l0) Se(11) Se(lZ) Se(li) Se(ld)
1.11 1.03E 1.03 0. 7% .73 Q.75 Q.75

Se{lb) Se(lds)
.75 O.7h

Indeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) té?hadap
nukleotil (sebelum tebhnik w)

Sm( 1) Sn{ Z) Sn( 3) sni 4) Sn{ 3) Sni{ &) Sn( 7)
1.11 .83 1.11 L.0E L.0E 1.L1 0.83

gni{ B) 8n( ?2) Sn(ld) Sn{il) Sn(lZ) Sn(i3) 8Bn{ld)
.11 L.0Q3 1.03% 0.73 D.75 0. 73 Q.73

Sn(l1s) Sn(ls)
0.74 0D.786

Indeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap

radikal (sebelum tebhnil w)

Sre 1) Sr( 2) Sr( 3) Sr( 4) Sr( 5) Sr{ &) Sr{ 7))
1.11 0.8% 1.11 1.03% 1.03 1.11 0.83%

Sr( 8) Sr{ %) Sr(l10) Sr(ll) Sr{l12) Sr(l%) Sr(l4)
1.11 1.0% 1.035 0.73 073 Q.73 0.75

S Sr{Ll3) SBr{lé)

0.76 Q.76




Hasil perhitungan
(sehelum

L TR
—-1.898
1. 353
—03, 85
~0.621
0.808
1.0
1. 449
2.148

Ernergi
wnttlk

temnik

CC 1)

O, EOL
LRI R
0,289
0,141
[
0,559
0.1&e7
0,471
LT W )

CC @)

0387
—~0. 148
= . 04
-, B8]

0. 0O9e

(RGN

O.085
-0, 417

elaektron
kurmar i

cf 2

0,208
-0, 149
O.5173
-, O51
L4470
~ 290
-0 . 828
=3, 2P0

C( 23

0. T66
A
0. 4355
=0, 207
~0.244

~0 305

L I R

.

3
0. 310

LAMPIRAN XII
HASTI. PERHITUNGAN UNTUK MOLEKUIL. KUMARIN

koefisien
w) untulk

£

0. 128
~0 . 4E9
DL 170
0. 5o
~0) . BB
0. 457
-0, BB
~0., 041
—0 . BB

¥ (sebelum

10,0000 £ +14.,.9744 }Q

orbital
Eumarin

Ce 4)

0, 0ge
0. 432
—_ (:] . E-,

O 854

0, 0
—0,04%

ez
O.552

2T

I

e (3

tehnik

moleli1l

QL0095

~0 L E7E

—0 LA 47
0.111
0,385

.....

0. G40

~ . EOB

W)

Ferapatan elektron {(sebelum tehnik w)

gt 1)
0. Pbé

ol 8)
0. 9ay

gf{ )

gf 3)
1.015

ol 4)
1.024

¢
1.0

g) q ¢

16 L.oze

Huckel

L{ &)y CC7)

0.177
—0.285
=0y 4O

Q. 763
O, 449
0,203
0.244
—0.171
—-0.182
~i3,18%
=, LZ0
O.058

&) gl 7)
1.827




Muatan neto (sebelum tehnilk w)

F{1) F( 2) F{O3) f( 4) f( 5) f( &) f{ 7)
QL0344  —0.10%  —0.018 —0.024 =0,01é6 =0.029  0.173

¢ ) T 9) .
OO0l — {1, QnE

Ordo ikatéﬁ glektron 97 {(sebelum tehnik w)

¢ 1 2y L 7y 02 2y ¢ 4y (0F 9y (4 0% (5 &)
0,044 O.345 O.4ias 0.6%8 0.587 0. 858 0.68B4

&6 B) {7 #) (8
D, AEL 0,317 O 380

Free valensi (sebelum tehnik w)

Fv( 1) Fwv( Z)Y Fv({ 32 Fvio 4y Fwf{ 3) Fv( &) Fv( 7)
0, 539 0425 0447 D.E948 0.410 I 2,066

Fv( 8) Fvi( 9)
OLED4 0,100

Indeks kereaktifan {(frontier orbital) terhadap elektrofil

fsebelum tehnik w)

tfeal 1) fel &) fel ) fef 43 fel 3} fel &) fel 7)
0,57 .44 0,29 0.00 Q.50 0.1 0. Of

fel{ 8) fef 9)
O.12 0.1z

Indeks kereaktifan (frontier orbital) terbadap nukleofil
{(sebelum tehnik w)

fnl 1)  fn( 2) fn{ =) fri( 4) fn{ 5) fn{ &) fn( 7)),
.58 0.1 0,58 Q.00 0.52 O.27 0.07

frn( 8) frn{ @)
.08 0,19




Indeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap radikal
{sebelum tehnik w) i

Fr( 1) tr( ) Fr( 2y fr( 4) fr( 5) fr( &) fr( 7)
0,58 0.0 [ Y A OO0 IS PCS | 0.19 0.086

Tfr{ 8) fri{ %)
O.07 015

Indeks Hereaﬁtifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
elektrofil (sehbelum tehmnik w)

Sel 1) Se( 2) Se( 3) S=( 4) 8e{ 5y Se{ &) Set 7)
R 1.14 1.01 Q.89 G.?5 Q.24 Q.25

Se( 8) Seef{ 9)
0,90 0.78

Indeks hereaktifan (kemampuan Superdélmkaligasi) terhadap
nukleofil (sebelum tehnik w}

Sr{ 1} 5n( 2)Y Sn({ 32) 8r{ 4} 5Sn{ 3) 5Sni &) wn( V)
1.04 Q.67 0.89 O.77 .81 .82 0.17

Sn( 8) Sn( 9)
0.78 O.66

Indekts kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
Fadikal {sebelum tehnik w)

Sr( 1) Sr{ 2) Sr( E)Y 8Sr( 4) Sr({ 3) Sr{( &) Sr( 7)
1.10 D.94 0.235 I~ 0.8% 0.849 0.58

S0 8 Sr( @)

B = 11 0.7




Hasil

{szhaelum

—2.670
—2.214
-1.89359
—1.000
-, 07

1 .0G0

1.214

20084

X

-2 ETH
—&.014
—~-1.53%%9
w1, OO0
L=y e,
1,000
1.3214
2,086

Energil
untuk

B =

LAMPIRAN XIII

HASIL PERHITUNGAN UNTUK MOLEKUL BENZOKUINON

Co L

D.214
0,000
Q. .570
0. 500
0,297
0, 500

0.179
-0, 104

elektron

W)

Ct

&

perhitungan kosfisien orbital molekul Huckel
tehnik

untuk benzokuinon

2)  CC E)y C( 4y (¢ 8B)Yy C( &) ©C7)

Q.24 0.ESE 0,214 a.214  OQOUESH 0OL530
—0.090 0,318 ~-0.0920 0,090 0.318 0O.618
DLVAE7O QL1899 0370 O.370 0 0,199 —0.43%3

0,300 —0,000 00500 -0,500 QL0000 ~0, 000

-0 .3

F7 0,486 ~GL297 Q.97 QL4468 —0.ETA

=1, B0 O, 000 O.500 —0.,5%00 0,000 -0, 000

............

QD.260 05874 10,26 0,260 —0.576 O.179

-0, 5

T

bernzokulinon

+1

Ferapatan elektron

q( 1)
0.881

q{ 8)
1701

g )
0.881

g

0.5

P2 0426 —0,392 0,592 -0.424 0,104

(sebelum tehmnik w)

5.4569 B

(zebelum tehnik w)

=) a( 4) a( 56) al &) g( 7)
a8 O.881 0O.881 0. 8258 1.701




Muatan neto (sebelum tehnik w)

F{ 1) F( @) FOO3) f{ 4) f( 5) t{ &) f( 7)
0. LL9  ©0.11%9  0.46%  0.119- 0,119 0.447 —0.701

T 8)
w3, 701

Ordo Lkatan elsktron 7 (sebslwn tehnik W)

C1 2y ¢4 6) (2 2y (3 4y (3 8) ¢4 85 (5 &)
0.848 0L 358 0.358 0258 0.600 0.848 0,358

{ & 7))
0. &00

Free valénsi (sebelum tehnilk w)

Fvio 1) Fv( 2) Fv( 3) Fv{ 4) Fv( 5) Fv{ &) Fv({ 7)

0.50S QL5EE O.417 0,526 0,256 D.417 013D
F‘\,"( 8]

N

Indeks kereaktifan (frontiesr orbital) terhadap elektrofil
{sebheglum tehnik w)

fe( 1) fe( 2 tfe{ ) Tel 4) fef{ 5) fel &) fe( 7)
0,50 (r, 50 [SINSTS) O .50 0. 580 0L 00 .00
fe( &)
O 0

Indeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap nukleofil
{zsebelum tehnik w) | )

fri{ 1) fh{ Z) fri( 3) fn( 4) frn( 39§) trn{ &) fi{ 7}
oLl o.18 0,473 0.18 0,18 O 43 021
frl 8)
0.21




Indeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap radikal
{sebelum tehnik w)

Tri 1) fri @) fr( 3) fr( 4) fre 5) fr( a) fr( 7)

O34 .54 0,22 0.E4 0,34 0,22 0,11
Tr{ &)
.11

Indeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
3

alektrofil (sebelum tehnik w)

Sel 1) Sa( 4) Se{ 5] Se{ &a) Bel{ 71}
0,72 0,72 Q.72 0,23 .76

tndeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
s leofil (sebelum tehnik w)

Sme L)Y 8Bn¢ 2 Snt E)  Bnl 4 Snml 5)  Sn{ &) Sn( 7)
G445 G458 —0, 04 0.45 045 -, 04 -0 3L

Srig 89
S I

Indeks keresaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
radikal (sebelum tehnik w)

Sri L) Sr( 2) S8Sr( 3) Sr({ 4) Sr( %) Sr{ &) Sr( 7)

0,58 0. 58 0,09 0. 58 0,58 Q.08 Q.22
Sei 8)
0. 22




Hasil perhitungan koefisien orb
{sebelum tehrnik W) untuk

—2.944
VS
i OO0
=L 000
—1.104
-1.07%
iDL, 0%1
Q.711
1.73504

-394
—Z L HET
R Ty Ty
~Z . 000
—~1.1i04
—1.07%
OL0ORY

D.711

1.3Z04

. 357

2.l74

G 1)
Q.08Es
0,040
QLO0g
0O.328s

0. 05

0. 600
=, 000
0. 663
-0 2y

0.1%9&

Q000

L0000

OLEE7

0,000

—0 000

C{ 2

0.044
Q.12
0.0
0.385
0503
O.2b1
D28y
—0L 270
~ . 950
L R B
—0 R4

Lo o9

0.E55
0,291
=) 000
0L 000
=110
QL1332
—D.316
- .40
-0, 287
0.448

0,22

LAMPIRAN XIV
HASIL PERHITUNGAN UNTUK MOLEKUL FTALAT ANHIDRAT

¢ 3

Q.44
—D.O13Z
0,009
0.E8s
O, 503
=0 6]
=1 2EG
—0.28%
.53
—0, 157

0,304

Ci1o

D.378
0,657
0,524
-0, 164
0,122
—0. 144
0,251
0.148
0,087
~0. 1354
~ 083

GO o4)

0,088
=), 040
0, 009
0.386
0. 0502
=03, B4

-y CEey
R

D.441
=0, 1462

0L.355E8

0,208
O.087
0,009
0.586
~ . 445
0,319
—0.250
—0. 058
O.320
-0, 352

0. 4735

Ce 3

0,208
- . GRa
0009
0.E86
—-0.445
-0, 519
0,250
—0, 055
0 e

-0,

!

Y
2

L4775

c

O
~{]
—(
-3
-0
-

O,

-0
8]
O

(0}

rtal molekul Huckel
ftalat anhidrat

(&)

554
291

<00
L1110
.13
516
LAO2
287
. 448

ey
LA

Ct¢ 7}

Q.E7S
0. 437
00526
= . 1é&4
0,122
0.144
~.25]1
0.148
- . 087
~0.134
G.0O03

&




Energi elektron T (sebelum tehnik w)
wretuk frtalat anhidrat

E = 12.0000 A 42T 1555 &

o ¥

Kerapatan elektron (sebelum tehnik w)

gl 1) g 2) gl ) gl 4) g 4) gl &) gl 7)
0,905 G.944 0,944 0.905 0,999 U.481 1.773

gl 83) qe 2 q10) qill;
1.795 0.481 1.773 0797

Muatan neto (sebelum tehnik w)

T( 1) {2 f{ %) T 4) T 5) f( a) i 7)
0.095 D.0%6 0,056 0.095 0,001 0.5319 —-0.77%

T &) ti 9) f{10) folng
L2085 D.B1Y -0.7TE DL GOL

Ordo ikatan elektron ™ (sebelum tehnik w)

(L 2 (LI (2 3) (3 4) (4 5) (5 &) (5 11)
obH4l O.&6389 D .&7E D641 0. &3 Ol 3 .SA2

(6 7y (&6 8) (5 9) (% 10) (9 11)
0,872 0,382 0O.I8E 0.572 0. 381

Free valensi {sebelum tehnik w)

PyvO 1) Fvi( 2) Fv( 3) Fv( 4) Fv{ S)  Fv( &) Fv( 7)
O.452 D.419 0.41%9 Q.452 O.L30 RIS Z.160

Fv{ 8) Fv( %) Fv{1i0) Fv(11)
1.744 WL.ERS E.160 0,150

Indeks kereabktifan (frontier orbital) terhadap elektrofil
(sebelum tehnik w)

fe{ 1) fea( 2 fe( ) fe( 4) fel 85) Tfe{ &) fel 7)
0. 58 O.14 0.14 0.58 0,20 .04 Q.04

fel 8) fe( 9) fe(l10) fe(ll)
0,00 0.0 0.4 0.20




Indeks hkereaktifan (frontier orbital) terhadap nukleofil
{(sebelum tehnik w)

fr{ 1) fri( &) il ) fni{ 4) fn{ 3) i &) fn{ 7)
0,10 I I 0.11 Q.10 0,13 0.5% O.1E

fn{ 8) fn( ) fri(la)y fr(ll)
£, 00 Q.53 0.173 0,13

Indeks kereaktifan {(frontier orbital) terhadap radikal
{sebelum ternik w)

fri 1y fr( 2) fr{ Z) Fr( 4) fr¢ ) fr( &) fr( 7)
G.54 I .13 0,54 Q.16 G.28 ©.08

Tr{ 8) Tr{ %) Tr(1o) fer(11)

000 0025 008 0,16

Indeks kereaktifan {(kemampuan superdelokalisasi) terhadap
elektrofil (sebelum tehnik w)

Se( 1) Se( ) Se( 3) Se( 4) Se( 5) se( &) Se( 7)
0.70 O.74 0,74 .70 0,73 .21 0.8G

sel 8) Se( ¥) Se(10) Se(ll)
.81 .21 _n.a0 Q.73

Indeks kereaktitan ( kemampuar superdelokal isasi) terhadap
nukleofil fsebelum tebnik w)

Sl 1) Sl 2) Sn( 3 Sn{ 4) Sl 49 Sn{ &) 5n( 7)
2.97 3.00 FL00 2.97 .00 11.328 2.39

Snl B) 5n( 9) 5n(L0) Sn(11)
0,323 11.358 2.59 Z.00

Indeks kereaktifan { kemampuan superdelokalisasi) terhadap
radikal o (sebelum tehnik w)

Sri 1)y Sr( 2y Sr( =) Sr{ 4) 8r{ 9) Sr( 6) 8Sr( 7)
L.84 - 1.a7 1.87 1.84 1.86 3.80 1.69

s 8) S 9) Sr(10) Sr(11)
O.82 5.80 1.69 1.86




LAMPIRAN XV
HASIL PERHITUNGAN UNTUK MOLEKUL 1-BENZOIL-2-METILNAFTALENA

0

| 'c'
2 % 7

3 ‘H’ C
4 “

Hasil perhitungan koefisien orbital molekul Huckel
(sebelum tehrnik w) untuki—benzoil-:—-metilnafttalena

X

N N
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— .00

et
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=1 . 0872
L 00
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1.000
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Ci 1)
o.114
O.051
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0,020
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LI Rt
O 500
QL0948
0,164
0.23%86
0. 14683
0. 500
00732
0.104
0,023
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0.35374
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Ce &)

0,708
O.E79
- . E45
. 168
-0 21LS
—-0.189
-0.11%
0 .000
0,094
0,196
0.199
0,074
-0, Q00
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P 0,045
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—~ 083
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OL24E
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-0 2F
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W LR L
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QL OO0
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0,254
0.221
-0.7398
—0 .00
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0. 132
0,192
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0,000
—0.47%
-, 068
-0, 189
0,058
—0. 123
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C{ 4)
O.061
O.047%
O.E8E
[S I 8351

-, 090

-0 213

-0 E0E

—~( /OO0

-0, 045

-0, OLS
Q.045
Q.083
QLS00
Qd.lol
QL2350

—0.2173

0. 145

—0 .32

-3 050

C(il)
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0266

- 00D

C0L246

0.346
~0.099
—-Q.157

-0, 000
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-, 027
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-0 000
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C( 3}
O.114
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0383
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-3 . 500
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0,2
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=0, 5007
Q.75
02104
O.022
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Q376
0.094

Co1a)

0. 054
-0.208
=~ OO0

OL3I60

0,247
- .33

0,227

0,000
Q.294
-0, 107
-0.,182
0.261
=0 OO0

0.5

-0.291
—0.219
O.544
—0.112
0.176

C( &)

0,340
0.09
0.5
0, D00
O.102
Q.56
0,268
— 00
C.112
0,094
-~ 0, 13ES

— . 209

-

U000

-0, 182

—0, ZEs

0.180
—0.018
0. 462
-0, 1866

C{13)

0,045
D210
0L 000
. 579
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—0.280
0.404
0,000
—0, 212
—-1.181
0,095
0,224
O.000
—-0,492
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— 57D
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-0, 169

C( 7}
0,449
0.110
0,000
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Q.1%56
O.163
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=0, Q0O

0. 124

e I T
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=0, 203

T 0,000+

0,059
0,245
~0 . 545
-0, 170
D.242
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Coi4)
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—0. 000

QL2997
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0L 000
—. 446
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X

—2.&658
-2.291

OO0

—1.7%5

—1.3267
~1.136
—1 .089
=1L OO0
-0 . 707

1 .00
L.0%9
1.206
1.468
1.767

2.ReT

» Ernergl
ur otk

E ==

kKerapatan elektron

q( 1)
0.928
gl §)
1.783
g(is)
0.9473

C{13)

0,134
—-3.419
G000
O.LET
-0 A6E
0,298
-0 175
—0, 000
-3, 104
0. 194
—-0.148
0090
—{) . 000
0.253
~0 L ERT
—0.27 L
-0 . 188
0.1835

-0, 382

=lektron

gl 2)
1,000
gf{ 9)
0.887

giléa)
0.931

Cilé)

0.087
-0.282
—) . DQ0
- . 126
—~0 453

G.101
-0, 002
—( 00

0,372
-0 . 167
-0 286

O 514

0000
-0, 023

O.23

O.4731
—0.054
—-(),. 118

D.2n7

£e17)

.06
-3y 227
0L 000
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-0 .27 1
—-0.13%
0,169
{3 . 000
03466

-0, 224

O.000
—~ () 250
Q.04
-0 .. 3635
0.284
0L 083
L I

c(1a)

0,166
-0 .23
0000
-0, 4732
0. 0935
-0 . 3509
0.186
O, OO
-0.11%
0.128
O.195
—-0.078

), 000
O.276
¢ IRSC
Q.101
~-0 . 448
—-0,.015
0 L3209

T {(sebelum tehnik
1-henzoil—-2-metilnattalena

+27 9224

qf 3)
O L0

q(lo)
O 953

g¢l7)
Q.714

q( 4)
1.000

a(ll)
0.972

q{18)
0.256

(sebelum tehnik

a
0.9

gl
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gl

(15 I

Muatan neto {(sebelum tehnik w)

¢ 1)
QL0732

f( 8)
~0. 785

F(15)
Q.07

f{ 2)
—0 . 000
t{ 9)
o113

f(16)
O.069

L 3
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f(10)
O.047

t{17)
0.086
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—, OO0
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0,028
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0.044
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fll

R

Ci19)

0.0857
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—0.255

0,061
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OL000
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t( 7)
0.424

f(14)
0.01L1




Urdo ikatan

{1 23
0.686
¢ 7 8)
I
(12 13)
Q.04

(L=

1 &}
0.592
7 9)

0.EFF

14
D.715

Free valensi

Fv( 1)
0.454

Fs{ 81}
L0199

Fv(13)

I

Indeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap
{sebelum tehnik

fe( 1)
O, 0%
fel( 8)

A,
[

Te(15)
0.OR

Indeks kereaktifan
{sebelum tehnik

tn( 1)
0.05

fn{ 8)
.08

fr{l13%)
.08

Fwig 2}
0.E225

Fvi 92)
0.248
Fviléd)
0,448

fel{ 2)
0,00
fe( %)

0,20

fe(14)
0.28

fnl 2)
Q0D

fr( 9)

0.2

fn{lé)
0O.0b8

elektron o

2 3}

0.631

0. 5459

(14 15)

0.LE65

Fv( )
0. 429

Fv{1lQ)
0. 140

Fvi(17)
0,479

W)

fe( 3)
0,05
fe(10)
0,00
fel(l7)
Q.27

W)

frn{ 3}
0.046

fr(10)
0.04

frn{i7/)
O.10

(sebelum tehnik w)

( 3 4)
0,651

( 2 10)-( 9 18)

0,537
’
(1% 16)
0,544

{sebelum tehnik

Fw( 4)
O.EFS

Fv(ll}
Q.457

Fv(18)
O.0F5

fel( 4)
0L 00

fe(lil)

.30

fe(l1l8)

O.0O3

fi( 4)
0,00

fri(ll)
0,00

fn{l8)

O.0E

( 4 5)
0.686

(10 i)
0,552

(16 17)
0. 720

W)

Fvi({ 3)
0.4%54

Fv{l2)
Q.31E

Fv(l1?)
0. LG

fe{ 2)

O.02

fe(ll)
0.13

tfe{lF)
0,04

{frontier orbital)

fn( S)
O.05

fn{ia)

0,02

fn(19)
0.83%

{ 5 &)
0.592

(10 15)
0.4721

(17 18)
0,034

Fv( &)
O.115%

Fv(13)
0,420

fe( &)
0.0

fe{ll)
0.09

terhadap

fri{ &)

0,00

fn(l13)
0.07

{ & 7)-
3.435

(11 12)

QO.725

118 19)
0.367

Fv( 7))
O.EAE

Fv(14)
0.43%

slektrofil

-]

fe( 7)
0.0%

fel{ld)
O.40

nuklepfil

fn( 7}
0.20

fn{l4)
0.0L




Indeks
{sebelum

Tr( 13
0,044

fr{ 8)

.05

Fr(15)
[

kereaktifan
tehnik

fr{ 2)
0. 00

fr( 2)
O.21

fr(lé)
0.17

w)

frr{ =)
0.04

fr(10)

0,02

fr{l17)
0.18

fri{ 4)
QL 00

fr(il)

.20

fr{18)
0,03

Indeks kersaktifan {kemampuan

elektrofil

Se{ 1)
O 76

Se(l1%)

QL&D

indeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi)

muk leotil (sebelum tehnik w)

Sn( 1)
0.7

Sn( &)
~0. 16

SGnild)
0.3l

indeks kereaktifan
radikal

Se( 1)

.76

Sri 8)
0.%54

Sr(13)
Q.47

Se( Z)
0,83

Se{ 9)
0. 6B

Se(la4)

.82

S 2}
0,83

Sn( 9
(), Db

Gri(lé)
0.82

Se(l0)
0.65
Se(l’)
Q.80

Sm( 3)
0. 75

Sn(lo)
0.63

Sn(l7)
.49

(sebelum tehnik w)

Se( 4)
O, B

Se(11)
0.0

Se(l8)
0,65

St 4)
0. 85

Sn(ll)
.59

sSn(1i8)
0.&%

(sebelum -tehnik w)

St 2
0,83
Sr( %)

O 08

Sr(lé)
0.g82

Sr( 3D
0. 73

Sr{l1Q)
0.65

Sr(17)

0.64

Sr( 4)
0.8E

Sr(ll}
.74

Sr(is)
.63

{frontier orbital)

fr{ 3)
0,04

fir(12)
O.10

fr(19)
0.44

superdelokalisasi)

Se( 3)
0.76

S5e(1%
0.82

Se(l19)

3. 20

Smt %)
O.76

Sn(1Z)
0.82

srn(l%)

—Z.13

(kemampuan superdelokalisasi)

Sr( 3)
O.76

Sr(12)
0.82

Sr(19)
—=1.432

terhadap radikal

fr( &) fr( 7)
0.0l O.14
fr{13) fr{l4)
0,08 Q.20

terhadap
Se({ &) Se( 7)
O.7% O.30
Se(l3) Se(ld)
0.77 0.74
terhadap
Sn( &) 5n{ 7))
0,75 0,30
Sn(13)  Sn(i4)
0.46 0.4
terhadap
Sr( &) Sr( 7)
0.75 0,30
Sr(1Z) Sr(l4;
.62 .94




LAMPIRAN XVI
HASITIL. PERHITUNGAN UNTUK MOLEKUL 1-NAFTOL

" OH

tHasil perhitungan koefisien orbital

(sebelum tehnik

%

—2.4658
—-2.118
—-1.536%
~1.164
—1.000
~0. 498
0L, H68E
1,000
13582
1.8641
ZLAEA

E

X

N Y~
-2.118
—1.5&65
—~1.164
—1.000
-0, 498
O.585
1.000
1.5
l1.641
2OEES

[y
L

Energi elektron

C{ 1)
0.471
O.05%7
0.0R2
0,289
OL000
0. 400
0,401

0. 000

0,147
~0.275
~0. 296
0. 448

), 000

0L EER

~) A6
-, D00
O .37Y9
—0. 248
0. 294

untuk 1-rnafttol

E ==

10,0000 £

W)

Q.227
—0.048
O.3bb

-

O.2E5
0.403
0.365
—G,. 188
—-0.408
—-0LL1E
-0, 428
-0, 245

C{9)

00308
-0, 315
—0 . 049

oL
-0, 408

0,100

0.064

0,408
-0.3E12
—-0.010
—0.4465

+17.0089 A

e 3
0,135
-3, 158
0,490
0,01%
0. 408
—3.218

.y Ey e
=l

0. 408
—-0 .23
0388

C{L10)

QL2032
—0.44%9
0.138
—-0.267
-3, 408
-0 .018
0.017
-0, 408
—) . BAHD
-0 .085
0.448

untuk t—naftol

Ct 4)

0.126

—0.7286
0. 401
-0.7218
—0 . QO
(), 474
0,374
=i, Q00
0. 452
-0, 199

~0 . 293

C{LLl)

0.717
0. 483
-0, 189
—D.5310
3, CHIO)
—-0.266
—-0. 150
—, 300
—0. 120
~{). 088
—0.078

C(

molekul Huckel

)

0,102
—0.34%9
-0 . 137
—0.470
—0) O]

0,363
~ {4 RB0

0,247

0 LS00

—.284

(sebelum tehnik w)

C{ &)

O .06F
-0 291
—0 . E52E
-0, 280

0.408

QL EDD

G270

0. 408
-, 109
—-0.438

0,218

C{ 73

0.081
-0, 2467
-0.414

O.144

0.408

—0. 20

0.252
-0 . 408
-0 200

0.418

-~ 220




{

L

kerapatan elektron

gi 1)
0.3598

ql 8)
O.770

Muatan

i 1)
0,402

f( 9)

O.EEO

Ordo ikatan elektron

=2

L ERD

3 10
0.3468

gl 293
o.818

g{ %)
1.011%

gt =)
a.899

q{10)
0.978

at 4)
0.61%

ag(ll)
1.757

neto (sebelum tehnik w)

t{ 2)
0.182

i 9)
=0 .01

1 9)
0. 4450
(6 7)
0.711

Free valensi

Fv( 1)

0,361

Fvi{ d)
(8 3 T 4

Indeks keréaktifan {frontier orbital) terhadap elektrofil
{sebelum tehnik

fal 1)
03, 00

fe( 8)
Q.00

Fvi( 2)
0. 5469

Fv( 9)
Q. 134

fel( 2)
0L EE

fe( 9)

tar e

[ I

( 1

(

f{ 3)
0.101

TLLO)
0,002

7 8)
O.o44

(sebelum

Fwv({ 3)
0,448

Fv(1l0)
O.104

w)

fe( 2
0,33

TR

fe{lo)

O.35

fO 4)
0.587

1)
-1.787

{sebelum tehnik

{2 I
0.77E

{8 9
O.HI0

20193

fe{ 4}
0,00

fe(ll)
0,00

(sebelum tehnik w)

gl 3)
0.745

"
onon
N e

)

(3 4)
0.211
( % 10

0.525

tehnik w)

Fvi 4) Fv({ 3}
O.5686 0.586
Fv{ll)

fel( 5)

gl &)
0.718
fl &)

0,087

W}

al( 7)
Q.874
f{ 7)

0.126

{ 4 10) ( 5 &)

[ I i

Fvi &)

O.445%

fe{ &)

COLEE

0,378

Fv({ 7}
0.476

fe( 7)

0. 355




Indeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap nukleofil
(sebelum tehnik w)

tn( 1) fn( 2) fnl{ 3) fn( 4) fn( 5) fn( &) FTn( 7)
0.2 0.27 0.09 0.45 0.27 0.08 .14

frn{ 8) fn{ %) fra (1) fn(il)
O.22 0.0 0. 00 0.14

Indeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap radikal
(zebelum tehnilk w)

fr{ 1) fr( 2} fr{ 3) fr( 4) Tr(,3) fr¢ 6) fri 7)
0,16 Q.30 0.21 .22 0,13 0.21 0,24

fri 8) Tr( 7) fr(l10) fr(il)
0.11 .18 O.17 O.07

Iindeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
elektraofil (sebelum tehnik w)

He( 1) Se( Z) Se{ 3I) Se( 4) Se( a2} SBe( 6) 8Be( 7)
0.2 O.&4 0.68 0,28 0.L03 0.71 .86

Sel 8) Se( 9) Se(ld) Se(ll)
QLS4 0.7 Q.70 0.82

Indeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
nuklieofil (sebelum tehnik w)

Sne 1) Bnd ) Sn{ 3) Sn( 4) Snt 5)  Snr( &)Y 3aSn( 7)
.27 0.19 .68 -0.0Q7 0.42 0.71 0.323

Sn{ B8) Sp({ %) Sn(id) Sn(ii)
0,54 O.&64 Q.70 —0.18

Indeks kereaktifan (kLemampuan superdelokalizsasi) terhadap
radikal (sebelum tehnik w) N

Sri 1) 8r( 2) Sr( E) Sr( 4) Sr( &) 8r{ &) Sr( 7)
0.2 O.42 0.68 0.15 0.47 0.71 .60

Sl 8 S5r-{ 9) Sr(10) Sr{ll)
0. 54 Q.49 0,70 0.3




LAMPIRAN XVII

HASTIL PERHITUNGAN UNTUK MOLEKUL

ASAM 1~HIDROKSI—EjFAFTOIL~o~BENZOAT
45n

1

e}
¢

z 7

3 w "

I
Py : ”g”gH u A
Hasil psrhitungan koefisien orbital molekul Huckel

(sebelum tehnik w) untuk asam 1 ~hidroksi-2-naftoil-o-benzoat

X CC 1)y ¢€¢ Z)y Ct 3y €¢ 4) C(C 3) _C( &) C( 7)

~2.742 0.089 0,055 0,061 0,117 0.249 0.190 O.Z03
—Z.645 0.0%% 0,024 0,007 0,006 —-0.025 O,126 05352
~ 5] Q,078 0,045 0,035 0,03 S I b W O.144 0.2580
—-2.104 0,004 O 00X O, 0= O,.00%  O.004 0,005 0,003
—2 000 O.001L 0,001 O.001 G.001 0.001  O0.001% €, 000
=2 000 QUET7O OUE70D QOUETFO OU370 O.370 O 370 O L0000
—-1.&04 O,020 0,088 0.074 0.0560 0.02% —-0Q.027 —0.095
-1.242 Q.O35% —0.171 —-0.,.247 -0 137 0,078 0,215 0,170
-1.147 0,011 -0 336 —0.E96 —0.118 0,260 0,348 0,142
—1.075 O a48 O.4E0 0015 0,414 —G,460 0,051 0.074
1L 000D Q. 5048 Q.000 —DO.3F1ls6 —0.316 0,000 D.316 —0,.000
-0 . 583 —0.005 —0.09% —0GL055% 0.068 Q.01 —0.L44
0,122 OL183% 0,247 ~0.153% 0.2366 —-0.211 —-Q.516
0,513 ~0L A4 —0.097 OUEBE 0,084 0.174 —0.286
0.5698 —-0.074 —-0.126 0.141 D.O01F —0.Q30 -0, L7354

1.i000 [ 0,000 -0 %1dée (SIS I D, 000 —0,.351s5 00000
L.25 O,285 0,092 ~0,169 0,303 —0.214 —~0.266 0.293
1.318° QU295 —0.493%  O.35537 0,028 ~0.387 0.107 —0.053
1.5370 0.024 —-0.205% 0,258 —-0.148 ~0.055 Q. 175 -0 22

1.765 Q073 0,153 0,198 ~0.1%946 0,148 QL0253 —0.293
2. 192 QL3220 0,269 0.268B —0.320 0.432 —-0.434 0,220
ER T 0,118 ~0.07% Q.072 -0,0%22 0.145%3 —0Q.1%94 0,220

X C¢( 8) C{ 92) C(io) C(ii) C{i1=2y Cel13)y C(i4)

2,748 Q.E274 0,125 0,059 0.038 0.04% 0.021 0.0135
—-2.645 0.515% 0.278 0,147 0,111 0,144 0,073 0.04%9
~2.461 - O .34% -0 0646 -0O.072 —0.112 0,204 0,118 —Q.087
—-2.104 Q,027 ~0.028 ~0,138 —-0,263% —0.414 -0.328 —-0.273
=2 000 =0, 000 0000 00000 0000 0.000 0..000
— 000 . ! Q.000 —0,.000 =0,000 O.000 0,000 —0, 000
—1.606 0,241 «-0.411 Q. 486% ~Q 333 0,072 0,165 0.3357
—1.242 0,225 0.270 —0,039 -0.319 -0.357 ~0.313 —0.0395
~=1.147 —0.166 0,018 O0.072 Q.05 Q. 002 0,296 00337
=L 075 —0.080 0.127 0.109 ~-0.010 —0.120 0,078 0.204
~1.000 Q,000 0316 ~0,2316 0,000 O 3146 —0,000 0,316
—€ . 98 Q.10 ~0.267 0218 0.4533 —-0.0584 -0.394 -0.176
0,122 0.247% 0.011 O.160 ~0.030 ~0.1%6 0.006 0.156
0.512 ©.114 —-0.138 ©.0587 0,108 -0.115% ~0,118 0,179
0.4698 O.0h4 0112 O.E374 0373 0,114 0,428 -0.185
L0000 0,000 O.31é6 —0.316 —0.000 0.3146 —0.000 —0.F14
1.257  —-0,0920 —-0.042 0.088 ~-0.068 —0.003 —-0.287 0.386%
1.318 0.0L6 0,048 0,078 Q.130 —-D.120 D.h?E -0.107
1.3570 0,068 0,099 ©0.263 —-0.4460 0,387 —Q0. 173 —0.130
1.7605 Q.078 0.464 0313 0.092 0,133 ~0.281 0.343
2,192 —0.052 —0.043 —0.029 0,107 —0.206 0.151 -0.125
2.369 —0.,0%0 -0.33 0.253 -0.26% 0.38%5 -0.236 QL1733




X C(15) £(16) C(17) C(18) ©(19) C(20) C(21)

—Z.742  0.015 0.029 0.06% 0,100 0.108 0.422 0.548
~2.645 0.053 0.097 0.202 0.290 0.3&60 —0.200 —0.310
—Z.461  ~0.0%46 ~0.149 —0.271 ~0.315 -0.%46 —0.047 -0.102 -
—2.106  —0.251 ~0,253 —-0.281 0.0746 .C.S87 —0.000 —0.002 -

-2 L 000 O.000  O.000 ~0,000 —0.000 —0,000 O0.000 0.524
-3 000 0,000 O.000 —0,000 0,000 0,000 —0,000 0,204

—-1.5606 QL3746 0267 0,082 —-0.111 O.2Z3 0,004 —0,008
—-1.242 QL2772 0O.E73 00191 0.721 —-0.233 0,021 —-0.027
-1.147 Q.0 -0 25F ~0.358 ~0,177 0.1688 G.076 —-0.089
=1.073 O.141 ~0.032 -0.197 —0.03%  0.0%4 —-0,.145% 0,157
~1.000 —-0,.3146 0.000 O,.314 0,000 0,000 —0.000  0O.000
—0.383 0,292 03446 —-0.0%90 —0.F345  0.19% 0,035 0025
QL1280 =0.025 ~0.132 0.044 0,303 —0.114 O.35&8 ~0.173
0,312 0.028 —0.190 0.0&6% 0.269 —-0.086 —0.538 0.214
0.698 —-0.299 0,394 0,024 -0Q.297  0.088 -0.1Z4 0,080

1,000 Q.3L6 —0.000 0,316 ~0.000 O.000 —0.000 0,000
1,257  ~0.170 -0.130 Q5588 —-0.2983 0,072 0.2546 —-0.079
1,218 —0,0E1 0.148 -0.144 0.188 —0.045 O.423% —0,127
LLEVO ; BEL 0 0OLLE0 —0,.194  0.0446 0.054 0,017
1.765 i D.2E0C -0.081 —0.240 1,0 ".'\1 -0 . 100 D.027
Z2.1vE QL1252 —-0.144 0,193 —-0.,074 0,014 —-0.2186 0,052

2.EE2 0 00178 00247 00407 QUEED ~0. 051 0,068 0.015

¥ LR

O.455
-, 249
- ~0, 0F 1
w104 -0, 00
—E OO0 -, 781
— 00 -0, 161
~1.606 —0.007
—1.0247 Bl I S
~1 147 —0.070
Y t, O.136
~1.000 0,000

—0.383 0 —Q.020
O.122 ~0. 139
0,512 0.171
O.698 0,040

uisley QL 000

L2870 0,065

.18 ~0.102

CET0 0 =0 01LE

76D LW.021

172 0,041

2.3469 D.012

[y S

P

1.1
i

1

Energi elektron T (debelum tehnik w)
untuk asam t'—hidroksi-?-naftoil-o-benzoat

E = 200000 o +38.0411 p




Kerapatan elektron (sebelumn tehnik w)

g( 1) gl 2} a( 3) q{ 4) gl =) g( &) gt 7)
6.71%  0.946 ©0.731  ©0.718 0.978  0.762  0.336

gl 8) ql %) q¢10) q{11) q(1s) q(lZ) . q(14)
1L.779 0.7LE 0.563 Q.&24 3.766 0,590 0.71%

g{is) qilé) q(17) q(l8) q(i9) o (20) g(21)
O.6E8 0.727 0.804 Q.088 1.832¢& 0.495 1.78%9

g (&)
1.863

Muatarn neto {(sebelum tehnikh w)

f{ 1) U 2) fFl A} f{ 4) £( 33 . f{ &) f{ 7}
0.L287 Q. 054 0,269 0282 0,082 Q.238 0,444

0 d) O 2 L0 f{11) f{12) FLLE) f(l4)
I 0.287 0.435 0.E76 0,234 0. E05 0.289
T113) fil6) F(17) {13} F{17) T(20) fF{21)
O L6 0274 0.194 O.412 -1.8326 O.505 -0.789

o
t

22

-1 E&HD

Ordo ikatan elektron T (sebelum tehnik W

(L o=y (L &y 2 ) A o4y (4 5 (8% &) (5 20)
O.a6Z O 413 0.655 O.448 0.656 0.546 0.371

s 7Yy (7 8y (7o9)y (7 10y (9 18) (10 11) (11 12)
ir.419 0. 544 0,397 O.504 O.418 O.468 0.a77

(12 13%) (12 17) (13 14) (14 15) (19 16) (16 17) (17 18)
O.927 O.E10 0.275% O.517% 0.314 0.624 0.474

(18 19)Y (20 @1y (20 22)
O 447 0503 O.442

Free valensi (sebelum tehnik w)

Fv( L)Y Ev( ) Fv( Z) Fv( 4) Fv( 9) Fv( &) Fv( 7)
O 658 0. 415 0625 0,648 0,189 0.355 0,375

Fvi 8) Fv( 9) Fv{10) Fv{ll} Fv(il Fv(l3 Fvila)
Z.188 D.414 O.762 0.689 0.3519 Q.63 0.4646

Ev(l®) Fv(ls) Fv(17) Fv(18) Fv(19) Fv(20) Fv(dl)
0.7035 0,393 0.324 0.395 2.285 1 0.347 3.179

Fv (22
2.290 !




Indeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap elektrofil
{(sebelum tehnik w) )

fe{ 1} Ffe( 2) fe{ 2) fe( 4) fe( 3) fe( &) fe( 7)
Q.40 Q.37 Q.00 0.34 0.4 .01 .01

fe{ 8) fe( %) . fa(l0) fe(ll) Te(lZ) fe{l3) Tfe{is)
D.0L 0.0 0,02 0,00 Q.0% 0.01 0.08

fe{(lid) fe(ls) fe(l7) fe(lB) fe(l9) fe(ﬁo) fe(2l)
0. 04 0,01 0.08 0.00 0.00 0.04 .05

fe(22)

O.0E

Indeks kereaktifan {frontier orbital) terhadap nukleoftil
{sebelum tehnik w)

fri{ 1) fn{ 2) fn{ =) fri( 4) frif Sj i &) fn( 7))
D20 0,00 .20 0,20 Q.00 Q20 Q.00

fni &) fn{ %) fn(la) . fr(il) Fn(ld) fn(ls) fn{l4d)

000 0,20 0. 20 0,00 D20 .00 0.20

fr(ls} tn{ld) fh{l7) fr{lg) fR(19) frn{Z0) fn(21)
0,70 000 0,20 O.00 .00 {300 0,00
Tn(22)
O, 00

Indeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap radikal
{sebelum tehnik w)

fr{ 1) fr( 2) fr{ ) fr( 4) fr{ 3) fr{ &) fr( 7)
0,50 0.19 ' 0,10 D27 0.21 0.10 0.01
fri{ 8) fr{ 9) fr(10) frill) fr(i12) fr-(13) . fr(14)
0.01 O.12 .11 .00 G.11 0.01 .14

Fr{L5) fr(1é) Fr(17) fr{18) +r(19) Fr(20) Fr(21)
O.1% 000 O.14 O .00 0,00 0,02 0,07

Fr(e)

0.0




Indeks kersaktifan (lkemampuan 5uperdelokaiisasi) terhadap

elektrofil
Se( 1) Se( 23
Q.53 O.73
Se( 8) Se( 9}
.82 O.473
Se(ld) Se(il&)
0.42 .50
Se{22
.88

Indeks kereaktifan
nmukleofil

S5a( 1)
1.350
Sni )
1.02
Sn{i5}
O.35

Sn (2
0. 46

Indeks kereaktifan
radikal

Sr( 1}
1.01

S 8)
0.92

Sr(l1s
0.5

S22
Q.67

Sn( 2}
1.47

Sn( 9}

0,23

Snils)
O.9%

Se( 3)
0.52

Se(lQ)
0.34

Se(l7)
0,53

5n{ 3)
i.49

Bn{l0)
0.78

Sn(l7}
G.47

(sebelum tehnik w)

Se( 4)
0,93

Se(lil)
0. 40

Se(ig)
0.%1

Sn{ 4)
1.26

Sn({ili)
0.19

Snila)
2.04q

(sebelum tehnik w}

Sr( 2)
1.10

Sri 9)

O.E=

Sr(lé)
.72

Sr( 3)
1.01

Sr(10)
0.596

Sr(17)
0,50

Sri 4)
0.8%9

Sr(l1)
0,29

Sr{l18)
1.1

Sel{ O}

0.71

Se{ll)

0.45

Se(l?)

0.88

S 4}
.63,

Sn{l2d)
0,89

Sn{l9)
0.16

Sr( 5)
1.20

Sr(1d)
0.67

Sr{l?)

.02

Sel( &)
0.48

Se(l13)
0.48

Se{20)
0.21

(kemampuan superdelokalisasi)
{sebelum tehnibk w)

Sn( &)

T
oAl e

Snilz)
.42

Sn{Z0)
A.8%

Sr{ &)
0.895

Sr{1Xx)
0.45

Sr(Z0)
2.02

Se( 7).
0.27

Se{l4)
O.50

Se{2l)
0.81

terhadap

-8n( 7))

5.0%

En(la)
0.3

Sn(Z21)
0.71

(kemampuan superdelokalisasi) terhadap

Sr( 7)
2.68

Sr(14)
0,72

Sr(dl)
Q.76




X

—~2.810
R TN
. 468
-2.102
-2, 000
-1 660
—1.359
-1.1%93
~1.102
—1.000
-0, &7

— 085
0. 444

2,810

X

—2.810
—2.34%2
~2 . 4468
—2.102
w000
—1.4660
-1.259%9
—1.193=
=-1.102
—-1.000
—0D.&ET7E
=3, 085
O.444
0.819
1.000
1,252
L3224
1,863
lL.792
20210

2.810

€ 1)

0.108
O.016
O.084
O.0Z0
0..5549
QL1022
0.0346
0.177
0.4465

0000

0,252

.198
Q.244
Q. 408
€, 00
0.289
O.0783
QL2122

0.246

.157

Co &)

D.266
-0, 098
-0.084
—-0.128
~ Q00
—0.055
—~.108
—0.0456
—0.3516

0273

0.089
-0, 064

0.214
—-0.3516

0,03y

0D.027
~0.297
—-0, 344
-0, 009
0.354

LAMPIRAN XVIII

HASTL PERHITUNGAN UNTUK MOLEKUL

S—HIDROKSITEIRASENA—B,12—KUINON
o 'bu

4 70. E "
Hasil perhitungan koefisien orbital molekul Huckel
(sebaslum tebnik w) untukée—hidroksitetrasena—s,12-kuinon

CC Z) CC 3y C( 4y C¢

n

}y C( 6)

QU059 0,059 0,106 O.2I8 0,390
—0.005 0,030 —0.070 ~0.149 ~0.35

OL051 O 041 0,081 0.084 0,000
O.01%  ©.020  §.,0273 0,028 0.013
Q.2534  0.334 00354 00354 —0.000
0.14% 0.1446 0,093 0.008 —0.099
0,174 —0U275 00172 0.058  0.001
O.ELES O.2588 —0.057 —-0.326 —0.178
0.201 -0.244 —0. 470 -0, 274 —0.144
—D.316 ~0.316 0,000 0.31s6 ~0., 000
GLl34 -0.148 ~0.724 0,002 0,190
0.201 -0.181 —-0.216 O0.16% 0.414
~03.131 0,177 0.229 0.075 —-0.5095
—0.23530 ~0,.219 0.410 —0.1186 —-0,210
0.3146 —0Q.3146 0.000 O.%146 —0.000
~0.166 ~0.08B5 Q.270 —-0.248 O.2246
—0.333 0.392 —0.1lé64 —0,175 0,144
—0.104 ~0,049 0O.181 -0.,25 O.411
=0.E1E 0 0315 00282 0,134 0.136
—Q.195 0.1%93 -0.25356 0.327 —-0.161
=0.106 0,105 —-0,.1%% 0.297% —0.283

€ 9) C(ld) C(11) C(12) C(1%)

0.136 0.116 0O.082 0.030 0,032
—0Q.023  0.04F G.025  0.021 0,029
“0VIR23 0220 —0.127 —0,093 0,103
~QWR2A7 ~0.412 ~0.ER7 —0,275 —0.252
=0, 000 —=0.000 —0_ 000 -0 000 -0, 000
—=0.296 ~0.027 0.164 0.299 O, 3138
=00331 —0,E362 -0 2646 0,024 0.299
~0L021 0,084 «0,.258 —-0,392 -0.209

0,068 0.120 O0.235 0,134 —-0.08%2
~0.000 0,316 0,000 —-0.3146 —-0.316

0.522 —0.036 —0.387 -0.184 0.233
-0.361 00119 0,188 ©0.13%% -0.176

0,364 —-0.097 —0.2759% 0.219 ©.178
=~0.1865 ~0,079 0O.328 -0.190 —-0.175
=0.000  0.31é 0,000 -0.3146 0.3146
—0.2848 0.313 0,344 0,111 0.208
=0.171 0.199  0.149 ~0,5394 0,375

0.303 ~0.180 b.161 —0.071 ~0.050

0.119  O.131 —0.238 0,296 -0.292

0.165 0,355 9.257 ~0.214 0,215
—~0.244 0,260 -0.141 0.0%94 0,095

cc 7)

0,595
—0. 4634
sl

0.128
-0 . 354

OLE?1
—0Q..002

O.221

D.1l61

Q. 000
-0, 147
—-0,.216

O.1E5

O.075

O, D00
—0.070
-0 L0477
—0.115
—0.036

0.038

D.06E

Cil4)

0.061
0O.0583
—0. 1460
-0, 2594
~O 000
0,205
Q.351
0,142
—0.227
=0 . 000
0.341
-, 150
—0.298
0.ERL
QL000
~-0. 347
—-0.101
C.148
0,227
-1, 261
0D.144




X C(13) [C(1&6) C(17) Cri8)

—2.810 0.139 0.217F ©.210 0.291
A T D.L05 0,171 ©0.253  0.128
—T 4488 —0Q. 3293 —0.247% —0.587 —0o.0H#4
-2 102 —0,.282 0.074 0.377 —-0.0286
-2 000 -, 000 O.000 O.000 O 000
~1.6&60 0.087 0,081 0.191 -0.375 -
—1.259 0.14% 0,190 —-0.2035 0260
~1.193 QL3379 0.226 0,224 0O 070 -
—1.102  ~0.1468B —-Q.07H  0Q.070  0.0526
—1 .000 0.316 O,000 —0. 000 -0, %148

e} AHTE —0.003 —0.287 0473 -0.5E28 -

—3,083 G.1&63 Q.284 —-0.118 —-0.045% —
G.444  —-0,045 0.416 ~0.136 —0.030 -
0,819 ~0.098 —0.171 0.04%  0.200 —
1,000 —0O.EmES ~QL 000 0. 000 0O.316 —
1,258 O.244 —0.247  0.046L OU01Z

1.5724 0,241 QU222 0,053 -0.010 -

1.543 —-0.182 0,316 ~0.071 0,255

1.792 —D,.11é6 —0.152 0,03 0.E56E -

2.210 0,362 —0O.184 0,035 0,017

TLOE10 . -0L2686 0. —0.047 —0UEH1

EFrergi elektron v (sebelum tehnik w)
urituk é—hidroksitetrasena— %12 kuinon

= = SO.0000 A +EH.2TLE ﬁ

Kerapatan elektron {(sebelum tehnik w)

al L) gl 2) q( ) g( 4) a( 3)
0.811 0.91% 0.5048 O.B12 0.993

gl ) q¢ 9) g (10) qiil) qeiz)
0.871 0.604  0.972 0.690  0.895

o(13) gliéd) - qil?) a(is) a(19)
0.930 0,995 1.83%8 0.B4sb 0. 589

Miutatan neto (sebelum tehnik w)

e 1) {1 21 f{ 2} f( 4) f( §)
0. 189 0.08%5 0092 0,188 0.007

f{ 8) f{ %) fF1O) f(11) f(L2)
Q.129 0.3596 0.028 O.510 O.103

f(18) f(1&) f(17) (18} Ef(l?)r

0.010  ©0.403 —1.838  0.154 0.411

Ci19) C(20) Cf

0.340 0.

419 0.

0.251 O.464 OO
0.219 0D.458 0.

O, 000 0.

o004 O,

O 000 —0.395% O,
0.077 0227 O
O.19% 0,261 0.

O, DEA 0,

042 —0.

OJ18% —0.170 Q.
OL.0O00 —0, 000 O,

0,208 0.
O.E376 0.
0.3538 Q.
0.206 0.
G000 0.

G.174 -0,
0,256 0.
O.VETSH -0,

156 0.
1986 —G.
128 0.
Q7% —0.
QDO —0O.
060 -0,
071 O
108 -0,

O 183 0.040 —0.

0.137 -0,
a.2846 —0O.

g( &)
0,381

g{l3)
0.853

q(Z0)

1.771

f( 6)
0.419

f(13)
0.147

f(20)
~0.771

Ox7 —0O.
Q&4 -0,

gf{ 7)
1.770

q(i4)
0.710

g(21)
0.985

¢ 7)
—0.770

f(14)
0.290

f(21)
0.015

21}

244
047
137
Q2=
o4
020
244
1535
1z
e

[RIGHES

184
042
104
Ele
190
29z

227

128




Urdo ikatan elektron

1 2)
0,599
i b6 7))

0. 5EY

(11 13)

{ 1 21)
0,299
{ & 8)

O E80

{12 13)

0,557 O.717
(18 19) (19 20)
O.E87 3.593%%
Fres valensi

Fw( 1) Fvi( 23

0,534

vl 8)
QLEEE

Fv{l5)
0, 1E0

Indeks
laebelum

Tl 1)
[BIERTS
ftfel{ &)

O.20

fe(ls)
0,20

lrndeks

<442

Fv( %)
)

Fv(ls)
0,88

keregaktifan
W)

tehmnik
el &)

.20

fe( )
.00

fe(ld)
0 .00

(1%

(1%

L
23
0.691
8 9)

0.472
14)
0.524

G.4535

i

(s=belum

Fv( =)

A48

Fw{l0O)

115

Fv(17)

L) TN
ol a_D'?

Tel( 3)
020

fe(lo)

Q.20

Te(l7)
0.00

(msehelum tehnik w)

fa( 1)
o.11

frnl 8)
0.15

frai(15)
0. 00

fl'"l( r'\)

0,02

tn{ 9)
O.21

fn(lé)
)

fn( 3)
0,04

fn(ld)
0,01

fn(l7)
0.06

1)

({ frontier

(sebelum tebnik w)

3 4)
0. 593

{ 8 18)

0.652

(14 15)

0,992

tehnik

Fv({ 4}
0.595E
Fvill)
O.657

Fvild)
(SR S

fe( 4)

000

fe(i1l)
0O.00

fe(ld)
Q. EO

fn( 4)
O.10

f(ll)
0.25

fr(l8)

0,232

4 3}
0. 607

( 9 10)

0.364

(15 163

492

Fvi{ 5)
2.135

Ev(12)
0. 458

Fv{17)
[)_._._,17

orbital)

fel{ 5)

0.20

fel(ld)
O.20

fe(l?)
0. 00

kereaktifan (frontier orbital)

frn( 5}

0L.00 .

fn{iz)
G.07

fn({l?)
0.0

{10

G 6)
0.4352

1)
O.336

(1é 17)

- 4473

Fvi &)
RGN

Fv{l3)
0. 497

Fv(20)
2.199

terhadap

fe( &)
.00

fe(l3)
0. 20

Te{20)
OO0

fn{ &)
Q.07

fn(l:)
.11

0 (20)
0.05

( & 21)
0.938

(10 15y
0.318

(16 18)
Q. 409

Fv({ 7)
S.1925

Fv{14)
D.616

Fv(2i)
140

elektrofil
fe{ 7)
0.00

te(l4d)
Q.00

fe(iZl)

0,20

terhadap nukleonfil

fn{ 7)
0.04

tn{l4)

0,25

trn{21)
0.00




Indeks kereaktifan {(frontier orbital) terhadap
(sebelum tehnik w)

fr{ 1)
0.0

fri( 8)
O.17

Fr{l13)
O.10

Tr( 2)
0.1z
fr( 9

O.10

fril1é)
0,08

fri 3)

0.17

Fr{id)
0.10

tfr(17)
0O.0%

fr{ 4)
O.05
fr(11)
Q.13

Fr{i8)

0.2

fr{ 2}
G.10

fr{l2)
0O.1=

fr(l%}
O.04

fr( &6}
0.04

fr(13)
0.15

fr(20)
Q.02

radikal

fr{ 7)
O.08

fr(l4d)
Q.12

fr(21)
0.10

Indeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap

elektrofil

Se( 1)
O, &0

Se( 8)

0.5

Se{ld)
0. 70

Indeks kereaktifan
nukisofil

Sn( 1)
-0 .07

sn{ 8)
O.27

Sn(i3)
.02

Indeks kereaktifan
radikal

Si( 15
027

sSr( 8)
0.42

Sr(is)
036

Sel( 2)
Q.70

Sel( 9}
0.5

S5e(l1é4)

0.5

Sni &)
-, 16

Sn{ 9)

—3.Ed

Sn{ls)
-, 37

Se( )
.69

Se(10)
0.&66

Se(17)
O.d8

Sl 3)
0.0%2

Sn(lo)
O.EE
Smi{l17)

-0 .31

{sebelum tehnik w)

Se{ 4)
Q.60

See(11)

0.4a7

Se{l18)
Q.57

Sn( 4)
—0.26

Sn(il)
() .21

Sn{l18;}
Q.27

{sebelum ftehnik w)

”Sr( 2

0.27

Sr( )
—-0.98

Sr{il&)

~0 . 2%

Sr( )

036

Srf10)
O.51

Sr(l7)
0.29

Sr{ 4)

.17

5r(1l1)
0,13

Sr(i8)

0,42

Se( 59}
.71

Se{ld)
0.468

Se(l9)
0.28

sSn( 9}
0,044

Sn{l12)

0.38

Sn{l17}
~2 .40

Sr({ 5)
CDLET

Sr(12)
0.3

Sr(19)
—-1.06

Se{ &)
O.27

Se(lX)
D.bE

Se (20)
0,83

{ hemampuan superdelokalisasi)
({sebelum tehnikh w)

Snt &)
-%.17

Sn{13)
-~ .05

Sn{20)
—0.85

(kemampuan superdelokalisasi)

Sr{ &)

~1.43

Sr(13)
0.29

Sr{20)
0,01

Sel{ 7))
0.82

Se(14)
0.4%

Se{21)
Q.70

terhadap
S 7))
—-1.04

Snii4d)
Q.19

Sm(2l)
—0.16

terhadap

Sr( 7)
—0O.1L

CSr(14)

0.34

Sr{l)
0,27




LAMPIRAN XIX

HASIL PERHITUNGAN UNTUK MOLEKUL
NAFTALEN-2, 3~DIKARBOKSILAT ANHIDRAT

Hasil perhitungan koefisien orbital molekul Huckel
(sebelum tehnik w) untuk naftalen—2,3-dikarboksilat anhid

A {1y Gt o2y Ce By OG04y CC 3y G 6)

—2.RE2 O.025  G.013% Q. 0L3 0.025 0 0,062 0.098

-2 455 O.001 -0, 002 —0,.008 0,032 -0.024 0,052

- R Q,.300 OLEER O QL300 00453 0,282

AN U119 0, QU0 0, OO0 O, D00 O, 000 O.000
~1.&85% O0.258  0L390 0.38%  0.255  0.035 -0.23E7

—1.3586 GLE7L S 0LR80 —0.17% ~0Q.EV8 -0 329 -0.400
~1.074 O.047  0.444 0,439 0,017 ~0.411 -0.063
-0.718 GU4TL 00241 -0 258 0,426 -0.048  0.3F23
0,098 0,109 0.16% —0.146 -0.151 00160 OLELA
C.4h2 OLE4E -0 2E0 ~0.23L OL53 0.080 —0.444
L.07: QL4007 —0L1%6 —0.236  0.409 0,202 0,084
1.18é& G.139 —-0.508  0.4567 0,042 -0.414 0,190
1.445 0,286 ~0.0&67 —0.1LE7  O.260 —0,23H 00350
1.855 0,294 —0.341 0.3E8 -0.286 0.19:% 0O.1E4
2LATO D.251 -0.184 0.184 0,252 0.414 —-0.318

X C( 8) C( %) Crio)y C(L1) C(1Z) C(1:3

FH2 0.365  0.379 0.591 Q.46 OL360 OUELE
D_a&%  —0.2E7 —0.620  0.022 0 0300 0.648 0,081
TR -0, 03% -0,.136 —0.18% -0,027 ~0.094 0.198
-t 00 —( D00 0,530 -0 4662 0,000 003350 Q.0O00
—1 . 459 —0,0%4  0.15%7  0.ER& —0.043 0,125 —0.418
— L EDRS 0,070 UL Llo4 0,005 L0467 —G.079 0,204
—1.074 O.100 -0, 108 —0.1586 0.080 —-0.087 0.E31
-.718 0,184 —0.14% ~0.000 ~0.186 0O.145 —-0.309
0,098 —0.499 0D.23E8 0,003 0,493 -0,.235 0,205
D.4b62 0O.250 ~0.102 0,177 0293 —0.119  O0.135
1.072 —0.378 0,123 0.212 -0.437 0.142 0.174
1.1846 —0.227 0.071 0.011 0.182 —0.0587 -0.187
1.445 Q.EAT -0.100 —0,161 0O.330 -0, 102 0,307
1.83%% 0,283 ~0,07% ~0.0L3 —-0,220 0.037 0.401
WUETD ~0.160  0.037 0 0.005% 00135 -0.031 —-0,320

rad.

co7)

0.22
-0, 105
0.193
0L 000
—0 . 427
—0, 201
0.3541
0.280
-, 171
0,127
O 117
G, 189
—~ . 268
—0.441
0.5

el

C(14)

0,092
0.0%S
0,283
0000

0,229

O.412

-0, 038

~) . RS

1

_C) ANFIS

"ot =
i

-0.435

0.0935
-0 1352
O.594
—0.106
0.311

C(13)

0,081
O.005
0.454
0. 00
0,039
Oy mA

w A

-0 ERS
0,069
-0.178
0.072
—0.276
0.3473
0,265
- (3. 208
—-0.4a12




Energi elektron y (sebeslum tehnik w)
untuk naftalen—2,3-dikarboksilot anhidrad

E = 16,0000 £ +28.9782 g

Kerapatan elektron (sebelum tehrik w)

gl 1) gl 27 a( =)
COLRET 0.968 0975

al 8) g( %)  g(io)
Q.89 1.79F 1.79%

geLs)
0.975

gl 4) gl 3) q( &)
0.761 0.980 0. 834

g(li} 0q(12) q({1l3)
0.515 1.785% . 1.025

Muatan neto (sebelum tehnilk w)

f{ 1) i 23 f{ 3)
L 0L 0ED QL0R7
T 81 f{ 2 fL0)
O 4461 —0.F9E 0L205
LD

0005
Ordo ikatan elektron 17

¢ 1 =2 {1 13y (2 32)
0. 705 O.572 0.617

t &6 7)Yy {7 8y (7 13)
0. bé&4 0. 458 0.485

Ll LEY (LI L4y (14 15)

C.416

o~

0. 4685 0O .534

Free valensi {sebelum

Fv( 13} Fvi{ 2}y Fvw( 3)
0. 458 0.4 0.411

Fwvi &) Fvi ) Fv(10)
0. 561 E.196 1.967

Fv({l3)
D.115

fi 4) f{ 3} f{ &)
O.039 0,020 O.166

fi1l) T{12) T{13)
0.48% -0.783 —0.0E5

(sebelum tehnik w)

(= 4y (4 &) (3 &)

0.704 0.068 O.B40

(8 %) (68 10) {10 11)

0856 0.376 0.389

tehnik w)

Fv({ 4) Fv( 3) Fv( &)
0.460 0.111

Fv{ll) Fwv(12) Fv{l13)
D.E376 Z.181 0.145

0. 527

g( 7)
1.035

q(1a)
0.8546

f( 7)
—0O.0ES

f(ld)
O.144

(11 12)
0.551

Fv( 7)
O.124

Fv{14)
0,513




Thdeks kereaktifan (frontier orbital) terhadap elektrofil
(sehelum tebhnik w)

fe( 1) fe( 2) fe{ 3) fe( 4) fel(
0.57 .12 O.13 056 0.
fel 8) fel{ 9) fe(l0) Ffe(ll) fe(l2) fe(i3) fe(l4d)
.07 o.04 Q.00 007 Q.04 Q.19 0.22

8) fe( &) fel 7)
00 0.21 Q.16

fel(l3}
3,01

Indeks vereaktifan (frontier orbital) terhadap nukleofil
{zebelum tehnik w)

Fral 17 fmn( 2 Frif( 3) fr( 4) fri{ 3) fn( &) fn{ 7)
0,07 Q.05 0,04 0,05 0,05 0. 20 Q.07
Tl 8} fn{ Z). frn(i0) Ffr(ll) frl{lz) Fr(l3E) frigl4)
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0, 0E
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Ty 1) fr( &) fr( 2y Tfri( 4) fr{ 3} fr{ &y fri{ 7)

20 0.09 0.0 Q.20 0,035 020 O.11

o m Al

fri 8) fr{ ) fr(10) fri{ll) Tr(12) fr{l13) fr{i14)
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S Se( 1) Se( 2) Se( 3) Se( 4) Se( 5) Se( &) Sel 7)
0.89 0.79 0L 80 ©.88 0.7 .69 .79

Se( 8) Se( 9) Se(i0®) Se(ii) Se(lZ) Se(l3) Se(ls)
028 0.8%5 0.81 0,27 0.82 0.81 0.71

Se(13)
D.bé




Indeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi) terhadap
nukleptil {sebelum tehnik w)

Sn( 1) 8Bn( Z) Sn( 3) Sn{ 4) Sn( 3) 8n( &) 8Sn( 7)

£

1.40 1.4% 1.32 1.51 1.18 E.22 1.30

Yn( 8) Sn{ ?) Sn(i0) Sn(ll) Sn(lZ) 8Bn(13) Sn(l4)
J.99 1.z Q.26 9.97 1.2 . 1.45 2.76

S (lS)

1.29

Indeks kereaktifan (kemampuan superdelokalisasi)

terhadap
radilkal (sebelum tehnik w) i _

Sr( L)Y Sr( 2) Sr( 3) Sr{ 4) Sr{ &) Sr( &) Sr{ 7)

R 1.11 1.06 1.20 .92 1.%95 1.03

Srg 8) Sr{ ?) Sr(l0o) Sr(ll) Sr{lZ) Sr(l3) 5r(l4)

S 1.058 O.53 F.l2 1.03 1.1% 1.74
Sr{l5)
0, 98
o
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C(12) Cf

0.014 0,
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—1.a2s —0u12B 0,076 0,011 —~0.061 —
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at Ly aqC 2 g 3 gl 4) g H)
O.&16 0. 8%4 0.845 D.862%2 0,975

i ) g %) gl qg(Lli) gqf{l2)
O.477 1.776 1.857 0.831 Q.617

q(i3) qiléa) q{l7) q(i18) q(l?)
1776 0Q.997 0 0,918 0.998 0.913
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T 1) f{ ) fe 23 O 4) f( 9)
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OLERT =076 —1 857 (ST IS . £ =

TE13) f{148) f(17) T(18) (19}
~3. 775 0L 0035 (I o) 2 e 0,007 0,087
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LAMPIRAN XXIIX

YALENSI BEEAS CFr), ENERGI ELEKTRON-II CEn) DAN
ENERGI DELOKALISAST (DE) UNTUK
HIDROKARBCON AROMATIK BERCINCIN EMPAT

Krisena | 3,4-benz- (Tetrafena
3 i
fenantrena
P
F
r
©)
1
Q)
%
1 0,439 0,451 0,450 0,457
Z2 0,405 0,403 0,404 0,408
3 0,405 0,408 0,407_ 0,407
4 0,439 J,4472 0,445 0,458
5! 0,439 &,440 0,445 0,514
B 0,405 0,457 0,407 0,455
7 0,405 0,451 0,404 0,455 0,461 0,393
8 0,439 0,403 0,450 0,450 0,410 0,468
9 (0,439 0,408 0,451 0,403 0,410 0,452
13| 0,405 0,442 0,448 0,409 0,461 0,452
11{ 0,405 0,440 0,449 (1,440 0,528 0,111
12y 0,439 0,457 0,451 0,502 0,529 0,111
131 G,140 0,107 - 0,110 0,108 J,108 0,111
14| 0,140 0,138 0,132 0,105 0,108 0,111
151 0,140 0,145 0,180 0,111 0,105 0,149
161 0,140 0.145 0,132 0,140 | 0,105 0,149
17| 0,140 0,138 0,110 0,142 0,108 -
181 0,140 g,10%7 0,113 0,111 0,108 -
E 18X + 18t + 18 + 1900 + 18 + 160 +
n|25,2745(3 |s5,19022{3 25 ,1875(3 25,10;2ﬁ 24 ,9308{3| 22,513
DE|7,2745f3 7,192203 7,187513 7,1018 6,9308/3| 6,506




LAMPIRAN XXIII
SIMBOL DAN MAKNANYA

AH hidrokarbon alternant

ojr koefisien orbital atom ke-r pada orbital molekul ke-3
DE - energi delokalisasi

En energi elektron-n - i

Fr valensi bebas pada posisi ke-r

h integral Coulomb tambahan pada orbital atom ke-r dengan

satuan ﬁg

Hrs lintegral Hamiltenilan antara orbital r dan s
2 matriks Hermitian
H operator Hamiltonian

£

HMO Huckel Molecular Orbital / Orbital Molekul Htickel
i,J 1indeks orbital molekul

k konstanta laju

k;s integral resonansi untuk ikatan r-s dengan satuan Bo
LCAD kombinasi linier orbital atom

MO orbital molekul

p_ _ order ikatan antara atom r-s

Q kerapatan elektron pada atom r

r,s indeks atom atau orbital atom

s integral overlap

Sr superdelokalisabilitas pada posisi r

Srs integral overlap antara orbital atom r dan 5.

X elemen diagonal dalam determinan HMO, ekivaien dengan

(a=E)/f3

e 4 s Yo ettt o




o integral Coulomb

. integral Coulomb pada atom atau orbital atom ke-r
3 integral resonansi

ﬁo integral resonansi standard

.. 1integral resonansi antara orbital atom r dan s

e, energi OM ke-1i - o

o konstanta reaktifitas substituen pada‘posisi T

W fungsi gelombang, orbital molekul

P produk total fungsi gelombang




LAMPIRAN XXIV
PROGRAM TURBO BASIC .

Sub program metode Yacobi vang ditulis dalam bahasa

TURBO BASIC adalah sebagai berikut:

SUB Yacobi (N,A(Z2),R(2))

LOCAL K,L,AHAX,SIGN,AVG,R,X,Y,Z,CO,SI,B,kontfqlloop,kbnter

.. Subrutin ini menggunakan metode Yacobi guna
mendiagonalkan matrik simetrik, sehingga akan didapat
seluruh nilai eigen dan “"eigen vector” matrik.

. Proses iterasi stop apabila elemen “off diagonal”
terbesar lebih kecil dari 0,0001 kali nilai rata-rata
elemen diagonal
Paramete; vang dipakai:

N = jumlah baris/kolom dalam matrik

A = matrik dengan dimensi (N+1, N+1), awalnya sebagai
matrik masukan

R = array kerja yang berordo sama dengan matrik A,
diawali éebagai matrik identitas

Setelah perhiéungan akan diperoleh nilai eigen sebagai

elemen diagonal matrik A, dan “"eigen vector"” pada

kolom~-kolom matrik R.

CLS

kontrolloop = O

konter = 0 _

LOCATE 1,10 : PRINT "TUNGGU SEDANG DIHITUNG"

. .Membuat matrik identitas




FOR I = 1 TO N
FOR J = 1 TO N
IF 1 <> J THEN
R(I,J) = ©
END IF

REXT J

tl
'—l

R(I,1)
NEXT I
DO

konter = konter + 1

LOCATE 3,20 : PRINT konter

"....Mendapatkan elemen "off diagonal" terbesar

AMAX = ABS(A(1,2))

=1

L

¥

2
FOR R = 1 TO N-1
FOR T = R+1 TO N
IF ABSCA(R,T)) > AMAX THEN
'K = R
L = T
AMAX = ABS(A(R,T))
END IF
NEXT T
NEXT R

"..Mendapatkan harga rata-rata elemen diagonal

SUM = ©




FOR I = 1 TO N

SUHM = SUM + ABSCA(I,I))
NEXT I
PRINT
AVG = SUH/N

‘Menghitung matrik nilai eigen dan matrikl_eiggn' vector. dan
‘mengontrol brogram stop bila sarat sudah terpenuhi.
IF AMAX »>= 0.0001%xAVG THEHN

.Mentransformasi elemen off diagonal menjadi nol

.CO = cos x 5I =z sin x

.Dapatkan nilai sin x dan cos X

X

ZXACK,L)

Y ACK,K) - A(L,L)

IF Y <> 0 THEN

SIGN. = (X/Y)/ABS(X/Y)
ELSE

SIGN = 1
END IF

Z = SQR{X*kX + YxY)

CQO = SQR(Z+Y)/(2%Z))
QI = SIGN®RSQR((Z-Y)/(2%Z))
"..Menghitung matrik A = ..o;%ﬁ‘A 0,0,..

(diagonalisasi matrik), tempat nilai eigen
FOR I = 1 TO H
IF I <> K THEN

IF I <> L THERN




Bl
Z1

A(

LO

EN

B = A(I,K)*CO + A(I,L)*SI

A(I,L) -ACT ,K)»*31 + A(L,L)*CO

It

il

ACL,I) ACL,L>

A(I,K) = B

A(K,I) B

il

END IF

END IF

NEXT I

H

ACK,K)*CO*CO + 2%A(K,L)*CO*SI + A(L,L)*SI*SI

(ACL,L) - A(K,K))*COxSI + ACK,L)»*(CO*CO - SI%*SI)
L,L) = ACK,K)*SI*SI - Z*A(K,L)*COxSI + A(L,L)Y*CO*CO

Bl

ACK,K)

ACK,L) Z1

il

Z1

ACL,K)

“.HMenghitung elemen matrik Rk = 0000 ...
. 1 2 3 4

tempat "eigen vector”

FOR I = 1 TO N
B2 = R(I,K)*CO + R(I,L)*SI
R(I,L) = -R(I,K)*SI +R(I,L)*CO
R(I,K) = B2
] NEXT T
ELSE
kontrolloop = %benar
END IF
OP UNTIL kontrollecop = %benar

D SUB





