BAB II

TINJAUAN PUSTAKA

2.1. Indikator Asam Basa

Indikator asam basa adalah senyaws yang dapat menunjukkan titik ekivalen
reaksi asam basa yang ditandai dengan perubahan warna. Perubashan warna dapat
terjadi pada pH tertentu. Indikator asam basa, larut dalam pelarut tertentu, stabil dan
tenunjulkan perubshen wama yang lkuet dan biasonya adalsh senyawa =or,x_;:milc_
Diantara senyawd organik tersebut yang dapat berfungsi sebagai indikator asam basa
adalah phenoptalein dan metil kuning. Perubahan warna disebabkan oleh resonansi
isomer elektron. Indikator mempunyai tetapan tonisasi yang berbeda dan ditunjuldan
dengan warna pada range pIi. berbeda. @

Perubshan indikator disertai jnga dengan perubshan strukiur geperfi yang

terjadi pada fenolflalein, gambar 2.1 dan gambar 2.2 berikut,
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Gambar 2.1. Fenolftalein dalam snasana asam, tidak berwarng?




Dalam suasana asam, tiga cincin benzena tidak terkonjugasi dan serapan sinar
ultraviolet terjadi oleh masing-masing cincin benzena. Senyawa fenolftalein dalam
gunsana. ini tidak berwarna, Dalam suaging baga terjadi perubahan struktor yang
ditunjukkan pada gambar dibawah ini.
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Gambar 2.2. Fenolfialein dalam suasana basa, berwarna merah®

Gambar 2.2, menunjukkan dua cincin benzena terkonjugasi dan dapat mengabsorbsi
pada daerah sinar tampak. Pada suasana basa fenolftalein adalah berwarna merah.
Fenolftalein dengan fenomena yang (erdapat diatas digunakan sebagai indikator asam
basa. Perubalian warna dari tidak berwama menjadi berwama merah dalam suagana
 basa disebut halokronis.

Metil kuning dalam suasana asam dapat menyerap sinar tampak dengan
menunjukkan warna merah dan struktur metil kuning pada suasana asam ditunjukkan
paﬂa gambar 2.3. dibawah ini. Perubahan warna metil kuning dari warmna kuning
menjadi merah tidak terjadi pada sistem terkonjugasi letapi pada atom N yang

menangkap satu elektrofil H'.




Gambar 2.3, Metil kuning dalam suasana agam, berwama merah®

Sedangkan dalam suasana basa tidak terjadi perubahan warna pada metil kuning,

Gambar 2.4. Metil kuning dalam suasana basa, berwarna kuning®

2.2. Teori Orbital Molekul Huckel

Teori orbital molekul Huckel dikemukakan pada tahqn 1931. Teori ini
bersama-sama dengan teori ikatan valensi merupakan teori yang sangat penting dalam
studi kimia organik. Metoda orbital molekul merupakan perluasan mekanika kuantum
dari atom ke molekul. Solusi eksak dari persamaan mekanika kuantum sangat sulit dan
tidak mungkin diselesaikan, kecuali untuk atom terkecil yaitu atom FL. Sehingga, solusi
persamaan-persamaan dan penggambaran lengkap dari molekul-molekul organik yang
mengandung banyak atom adalah sulit. Huckel menghindari permasalaban ini dengan
memperlakukan bagian-bagian yang tak terpecahkan dalam persamaan mekanika
| kuanum; sgbgigai parameter-parameter, lalu _menyataka_n eqergi dari orbital-orbital
molekul dengan parameter tersebut.?

Saat ini teori orbital molekul yang digunakan para peneliti felah jauh lebih

kompleks dan hasilnya lebih akurat dibandingkan metoda HMO. Namun demikian,




metoda HMO mampu memprediksi secara kualitatif sifat-sifat molekular gehingga

dapat digunakan.

2.2.1. Persamaan variasi

Pengerjaan teoritis terhadap atom dilakukan berdasarkan mekanika kuanfum
dan persamaan Schrodinger,

Ha =Ty .. {1)
Dimana H adalah operator Hamiltonian, y adalah fungsi eigen yang menjelaskan
orbital atom, dan E adaiai energi dari fimggi eigen. Beniuk persamaan-1 diaias dapaf
dinyatakan secara ummm sebagai berikut,

af(x)=nf(x) | . (2)
dimana hasil pengoperagian suatr operator terhadap fungst eigeh adalah svatu nilat
vang digebut nilai eigen.

Penjelasan mekanika knantum mengenai persamaan-2 diatas adalah :

1. Setiap sifat dari suatu sistem yang dapat divkur disimbolkan dengan suatu
operator.

2. Keadaan dari sistem dinyatalan dengan fimgst eigen.

3. Bila operator dioperasikan pada suatu fungsi eigen, maka akan menghasilkan suatu
nilai eigen, dimana sifat hasil pengukuran bersesuaian dengan operatornya.

Untuk menyelegailan pergamaan-1 diatag dipertnkan teknik male'r'r;alis, tetapi
kebanyakan sistem persamaan ini sulit diselesaikan. Oleh karena itu digunakan

pendekatan terhédap fungsi eigen. Dalam menangani molelul, molekul-molekul tak




jenuh dapat diasumsikan sebagai set-set ikatan o dan =, dimana. ikatan o diasumsikan
Ingi sebagai ikatan terlokalizasi yang tidak saling berinteraksi, seperti pada senyaws
jenuh dan hal ini tidak dapat diterapkan pada iketan n. Disini kita dapatkan bahwa
w = ¢, ¢, - Padametoda MO, &g dapat dipredikei dari ikatan konxponen-kmnponmmy¢
sehingga dapat mengurangi hasil kali dua pusat orbital molekul. Sedangkan by

diaproksimasikan gebagai hasil dari orbital-orbital molekul, dimana masing-masing

orbital molekul pada metoda LCAQ merupakan kombinasi linier dari orbital-erbital

bahwa mereka menyumbang bidang nodal yang sama. Tiap-tiap LCAO-MO ditulis

gebagai berilmt,

yi=cpd Fepdy ot cpdy .. (3)
atan

¥ élcij’#'i . (4)

dimana ; adalah orbital molekul ke-j, i adalah orbital atom dari atom ke-1 dan cj
adalah koefigien dari orbital atom ke-i pada orbital molekul ke-j. Indeks 1j,...,
digunakan untuk menyatakan atom atau orbital atom, sedangkan 1, j,..., digunakan untuk

menyatakan orbital molekul.

Pekerjaan selanjutnya adalah mendapatlkan nilai terbaik dari koefisien c;, untuk
membuat v sebagai fungsi pendekatan yang sebaik mungkin terhadap fungs: eigen yang
sebenamya. Untuk itu cara yang terbaik adalah dengan menerapkan prinsip persamaan

variasi.
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Adapun prinsip persamaan variasi adalah dengan menyatakan setiap fungsi
gelombang pendekatan ( yang bukan merupakan fungsi gelombang sebenarnya ) akan
menghasilkan energi dari orbital, vang secarn numerik akan menggambarkan prinsip
matematis. Dengan mengalikan ruas kiri dan ruas kanan perssmasn { 1 ) dengan
maka persamaan ( 1 ) menjadi,

yHy=yEy | ~-(5)
karena I suatu operator dan E adalah nilai eigen maka,

WyHy=Ey . (6)

Dengan mengintegrasikan gselurnh mang,

[y Hy r = E Jyr * or L (T7)
sehingga diperoleh,
podvHyor o (8)
fy? or

Berdasarken prinsip persamaan variasi, energi vang diperoleh dari persamasn-6 yang
menggunakan pendekatan  akan memberikan harga I8 yang lebih besar dari harga
sebenarnya, Ey. Jadi pernyataan matematis prinsip metoda variasi adalah,

g=dl¥ By .5 L (9)
fyior '

- Agar y merupakan pendekalan yang terbaik terhadap fungsi eigen yang sebenarnya,
o, purameter-parameler ¢ dari = ¥ ¢, 4. dipilib sedemikian rupa agar E sekecil

mungkin. Hal itu dapat dimungkinkan dengan membuat perubahan energi, E, sekecil

mungkin terhadap masing-masing koef{isien-koefisiennya, atau :
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<

E_o ... (10)

-
C

o

sehingga diperoleh nilai dari ¢; dan energi dart masing-masing orbital molelulE,..

Untuk memudahkan pengerjaan maka subskrip indeks orbital molekul
dihilangkan untuk  sementara.  Kemudian jika persamaan-4  disubstitusikan ke
persamaan-8 maka diperoleh,

}i“‘gj: c;c;[¢; He, Ir

- L (1)
PPN Ci°;f¢i¢'g k3
1]
Untuk menyederhanakan porsamann-11 yailu dengan memisalkan,
I¢'1I{ ¢J at‘=Hij . ...(12)
105195,'33':35 : ---(13)
sehingga persamaan-11 menjad,
¥, Hy
poid % . (14)
Zioecp By oy
i
Bila persamann-14 disubstitigikan kedalam persamaan-10 maka diperoleh,
y(ﬁi] _ x[_@‘i]
_a_E_.z aci acl = {} ...(15 )
dc; v
X% . (16)
dc; y ¢
% 5% L .. {17)
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dari persamasn-14 didapat,

. ax ‘ .

3o = T 20y . (18)

a

E"ZZCJ‘S‘J '(19)
Malta persamaan-17 menjadi,

E2cH;-EX2¢;8; =0 . (20)

3¢ (Hy~8;)=0 ..{(21)

i,j¥1,2, S |
Persamasn-21 adalah persamasn varissi yang merupakan hasil akhir dari prinsip
varinsi, yang jika diselesaikan akan menghasilkan koefigien-koefisien ¢y dari fungsi
eigen orbital molekul.

Pergamasn variasi scperti pada persamaan-21 dapat diselesaikan dengan
memigahkan ( H; - ES;; ) ke dalam suam bentuk matrik, |

[Z(Hy-ES;)] =0 . {22)
dimana malrilnya disebut matrik sekuler. Untuk mendapatkan harga E maka matrik
sekuler ditentulenn determinannya yang disebut determinan selaler. Untuk mendapatlan
harga koefisien ¢; selain mensubstitusikan harga E ke dalam peréamaan—Zl adalah

dengan mengalikan invers matrik sckuler dengan hasil persnmann sekufer.

2.2.2. Metoda orbital molckul Huckel { HMO ) sederhana
Metoda orbital molekul Huckel dapat menjelaskan sistem terkonjugasi poliena

linier dan poliena siklil. Tiap karbon tak jenuh dalam molekul terkonjugasi
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mempunyai safu orbital 2pn. dalam sistem terkonjugasi ini, orbital 2pn diperlakukan
terpisah dengan orbital o ( dianggap sebagai kerangka yang kaku ).

Dari persamaan variasi, Fluckel menggunakan aproksimasi-aproksimasi
sebagal berikut, istilah H; disebut sebagéi integral Coulomb, yang menggambarkan
energi aproksimasi sebuah elektron pada orbital 2p karbon, Hj = [oHd; 1. Dalam
senyawa hidrokarbon, sistem ele.ktron—ar terdiri dari atom karbon, maka semua Hj
harganya sama dén diberi simbol . Sedangkan I untuk i = j disebut integral ikatan
atan integral resonansi, yang menggambarkan energi interaksi dari dua orbital atom,
H; = [0H¢; 6t Energi internksi tergantung pada jarak pemisshan dari dua orbital,
gehingga bila atom i dan j tak berikaian, energi interaksinya kecil dan harga H = 0.
Untuk atom i dan atom j yang berikatan, H; harganya tertentu, dan diasumsikan semua
harga I; sama serta diberi simbol p.

Integral Sy adalah integral tumpangsuh atau integral fumpang tindih, dimana
untuk orbital atom ternormalisasi, Si = 1. Untuk atom r dan s yang terpisah jauh,
integral tumpang tindil cukup kecil schingga dapat dianggap S; = 0 untuk r = 8. Dengan
asumsi-asumsi ini maka dapat menyederhanakan perhitungan, meskipun sebenarnya 5
untuk ikatan = pada atom r dan s meméunyaj harga mendekati 0,25 yang janh dari nol.
Dari asumsi-nsumsi diatas maka mé.toda Huckel sederhana dapat dinyatakan sebagai
bel‘ikl;l :

a I;=o

b. H;=p jikaidan i bertetangga, dan I = 0 jika i dan j tak bertetangga.




. Sy=1; Sjj = () untuk i :tj
d. Ikatan o terlokalisasi dianggap sebagai kerangka kaku unluk sistem elekiron n.
~ Dengan menggimakan pendekatan-pendekatan uckel, maka persamaan-22 atau

yang discbut sebagai persamann sckuler dapat ditulis sebagai berikut,

c(a-E)tePuzt...tenfin=0
.. (23)

CaPatt ...ty Pute(a—E)=0
Dimana B3 = B = B afu 0 jika keduanya tidak bertetangga. Persamaan ini dapat

disederhanakan dengan membagi masing-masing persamaan sekuler dengan .

Cl[rx—-E'.} + ¢ 612'1'---4'Cl1i31n:0
8

L (28)

Cngnl-l'---'i'cn ﬁrﬁ+cn[n;_:—£] =0
7

a—E

Dengan memisalkan = x » maka persamaan-24 menjadi,

0. S v e SR
L {25)

Cpt...Foptex=0

sehingga matrik sekulernya,

1z 1 . 0 ' ' . (26)
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Solusi dart matrik sekaler adalah determinan sekuler yang merupakan persamaan

polinomial. Akar-akar dari persamaan polinomial ini bila disubstilusikan ke

- E _ ., makaharga energi tiap orbital atom dapat diketahui.

g

2.2.3. Kerapatan elektron, g
Kebolehjadian menemukan elekiron pada daersh yang sangat kecil dr, ditulis

sebagai 4 dimana yy; adalah fingei gelombang ternormalisasi pada daerah yang

sangat keeil 8v. Unfuk kombinagi linier dari orbital molelad,

= Zoid
Jy?or = [(Zew ) (27)
= J'El elplor+ % jzvjicichha,zfjar
dengan asumsi ortogonalitas
[9,6,0r = ountuk i=j | ' ...(28)
maka,
fy ?or =[S clgar = 5 [0 .. (29)

vang likenal scbagai kondisi nonnalisasi 207, monunjukkan kebolehjadian
AL & » b »

menemukan elektron di daerah tertente pada orbital atom ¢;. Karena integrasi
dilalkukan bada geluruh ..i'u.aug, hérg.a.tiap integral ‘adalah satu, tetapi masih harus

dikalikan dengan faktor 7. Pada sproksimesi LCAO { HMO ) sederhana, o

mempunyai arrli fisik sebagai keboleljadian menemukan elektron dalam orbital
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molekul, yang berhubungan dengan orbital atom ¢; atan lebih mudahnya bahwa, 2

adalah kerapatan elektron pada atom i dalam orbital motekul. %
Kerapafan elekiron total pada. atom, ¢; adalah jumlah dari kerapatan elektron
yang dikonsiribugikan oleh tiap-tiap elektron pada tiap-tiap orbital molekul, yaitu

qi=Enjc§ ---(30)
3
dimana ¢; adalah koefisien atom i pada orbital molekul ke-j, yang ditempati oleh n;

elektron. Penjumlahan dilakukan untuk selurub orbital molekul.

2.2.4, Orde ikatan, P dan Valensi bebas, Fi

Orde ikatan mobil parsial, p} , diperkenalkan oleh Coulson tahun 1932, uniuk ikatan

i-k pada orbital molekul { MO ) ke-j, sebagai
Ph = CiCy : ... (31)
Sedangkan orde ikatan mobil total, atan lebih sederhananya orde ikatan adalah

- i = ...(32
Pix “““E.‘:‘Pﬂ( =N CCH (32)

dlokiron
dimana n; adalab jumlah elektron pada orbital melekul ke-j.

Orde ikatan berhubungan dengan kekuatan ikatan, karena .hasil kali koefisien
dari atom yang bersebelahan dapat ditalsirkan sebagat kerapatan elekiron ikatan. Bilal
kedua koefisien besar dan sama tandanya, hasil kali adalah besar dan ikatannya kuat,
yang menunjukkan keadaan bonding. Bila salah salu koefisiennya adalah nol,
menunjukkan adanya simpul ( node ) pada atom, orde ikatan parsial sama dengan nol,

dan merupakan keadaan non bonding, Terakhir, bila kofisiennya berbeda tanda,




16

memimjukkan adanya simpul disslara atom-atomnya dan orde ikatannya negatif,
. . (i:;'l?}
merupakan keadaan antibonding,

Coulson dan Longuet-Higging menunjukkan bahwa energi clekiron-n (otal
merupakan fingsi kerapatan-elektron dan orde ilkatan:

Em=2qif1+232p-ﬂ,{3 (33)
it k

t

Teorema ini untuk mengecek perrhitungan setelah mendapatkan koefisien-koefisien,

bisa juga digunakan untuk menghitung orde ikatan, yang jumiah orde ikatan pada semua

ikatan satia dengan energi ilatan tota), 2

' Valensi bebas, Fi, didefinisikan oleh Coulson sebagai,
Ti = Nopes = N; L. (34)
Dimana N; adaiah jumiah dari semua orde ikatan pada atom i dan Ny adalah harga

maksimumnya yang besarnya sama dengan /3. Harga N, didapatkan dari atom

pusat pada trimetilen metans : CH,

/!

CHy === C

N
“oH,

Orde ikatan pada trimetilen metana adaluh A3 . sehingga T unfuk posisi ujung adalah
3

J3 - £= .?.Jg?ﬂ 1.16, sedangkan I* atom pusat adalaly 3 - 3(}_@]= 0.
3 3 3
\

Untuk karbon aromatik harga F sckitar 0.4 dan untuk radikal bebas, beberapa posisi

mempunyai harga F sebesar satu.
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Jika suatu atom: mempunyai barga valensi bebas ( Fi ) lebih besar dari nol,
maka atom tersebut masih mempunyai kemampuan untuk berikatan yang betum dipakai,

schingga kerenktifin dopst ditunjukican oleh valensi bebas.

2.2.5. Heteroatom ( variasi o dan f} )

Harga e dan P untuk atom bukan C tidak sama dengan harga o. dan  atom C,
hal ini dipengaruhi olek kelektronegatifan atom bukan C tersebut, Penerapan orbital

molekul Huckel ( HMO ) sederhana untuk atom bukan C pada Senyawa indikator asam

basn dilaloalran dengan merubah harga « dan § sebagai berikut,
o= o+ hef - (35)
pcx=kcx[}0 (36)

dengan o = integral Coulomb atom

ax = integral Coulomb atom bukan C.

o = integral resonansi anlara atom C — C dalam benzena

Bex= integral resonansi antara atom C — X

by, dan k., adalsh parameter e.mpirié atom bukan C

Parameter h, dan k. biasanya diperoleh dari pendekatan teoritis, kemudian
diterapkan ke beberspa imolekul atom bukan karbon, selanjutnya dilakukan
penyesuaign secara sitematis agar diperoleh harga h dan k terbaik, yang sesuai dengan
sifat kimia manpun sifit fisik molekul cksperimental.

Untuk mendekati harga h, yang sebenarrnya adalah bahwa h, sebanding dengan

perbedaan keleldronegatifan atom x dengan atom C,
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hy= Xy - Xo .. (37)
Xx dan X¢ ské]a kelekironegatifin atom-atom dalam tabel periodik ungur-unsur
bersesuaian dengan perubshan muatan inti efek(iC Untuk baris perfama tabel periodik
hp < he <hy < hg < by, dan untuk kolom pertamé.hs << hp dan hey < hy,

Harga k., sangat dipengaruhi oleh jarak ikatan antara atom C dan X, sehingga
harga k dari ikatan hmgéal { kex, migal pirol ), ganda { e, migal pada piridin ) akan
berbeda. Pada umumnya untuk atom X yang sama, bila ikatan C — X makin pendek
harga kg < ki < ko= Harga h dan k dari atom-atom bukan C belum seloruhnya

diketalmi, namun untik keperiuan pendekatan dapat digunakan tabel berikut ini,

Tabel 2.1, Parameter h dan k untuk heteroatom dalam pengeunaan dengan feori LCAO

secderhana®
Unsur Integral Coulomb Integral resonansi
Karbon . ke =09
ke =1.0
ko=c = 1.1
Nifrogen by = 0.5 ke = 0.8
ha Ls l('(;u =1.1
T ky 0= 0.7
hy =2 ‘
Cksigen hg =1 keo=0.8
kc:o =1.1
hg=2 ' '
Fluor hp=3 kerp=10.7
Klor ]l(;] =7 kcc] =0.4
Brom - hg, = 1.5 ke p, = 0.3
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2.2.6. Penggnnaan teori orbital molekul Huckel { HMO )

Dalam menafirkan spektra tampak dari indikator asam basa, partikel dalam
kotak dan model HMO diterangkan secara umum dalam kimia fisik, pada konsep
mekanika kuantum dan metodologinya. Penerapan laboratorium wntuk model partikel
dalam kotak untuk elektron m pada molekul yang mengandung sister terkonjugasi

{ model elektron bebas ) yang digunakan menerangkan panjang gelombang maksimum
pada daerah serapan sinar tampak yang menandakan perubahan warna indikator asam

basa, dan perubshan panjang gelombang terhadap pertambaban panjang sistem

terkonjugasi.®
: Mod.el MO dapat juga digunakan untuk menerangkan cdaerah absorbsi pada
molekul dengan s#istem terkonjugasi yang merupakan gyarat solusi dari determinan
sekuler kepada energi kuantisasi elekiron n yang diperbolehkan. Energi ini ditunjukkan
dart dua parameler, yaitu :
1. «, integral Coulomb, merupakan pendekatan energi dari elektron dalam orbital 2p
atom karbon. |
2. P, integral resonansi atan integral ikatan, merupakan pendekatan dari emergi
interaksi antara dua orbital p dua atom.
Penggunaan HMO, kita menganggap nilai  untuk semua integral resgnansi
gesuai ke orbital 2p antara atom yang berikatan dan nol yang tidak berikatan. Contoh

penggunaan gederhana FMO untuk menghiting energi ( E ) pada empat elektron =
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dalam butadiens terkonjugasi dalam istilah o dan B. Solusi 4 x 4 matrik sekuler

aclalah :
x 1 0 0
1 =« 1 0
=0
o 1t = 1
0 ¢ 1 x

dimanax = 2~ T dan didapat determinan sekuler, x* - 3% +1 = 0, sehingga. solusi

dari determinan sekuler dalam hubungan bertambahnya energi adatah
Iy = o+ 1.620B
E; =+ 0.618p

Ez=a - 0.6183
Eq= ot - 1.620B
Dimana, - o dan f berharga negatif.

- Ei dan B adalah energi ikatan molekul orbital mengandung empat
elektron.
- Ej dan Esadalah energi anti ikatan molekul orbital.
Energi torendah transisi elektron terjndi antara HOMO ( E; ) dan LUMO ( E; ). Energi
serapan foton { AE ) karena transisi 7 —» n* diberikan oleh persamaan dibawah ini :
AE =T -Ep=-1.230

Untuk poliena linier, perbadaan etergi ( AE ) adalah :

AE.=-4[33in[ . ] | " .. (38)

Hn+l)

dimana n adalah jumlah stom pusat-pusat dalam molekul,




2.3. Pariikel Dalam Kotak

Interprefasi spekira dan kercaktifan molekul dapht dipelajart dengan teori
partikel dalam kotak atau sering disebnt teori elekiron bebas ( Free electron ). Analogi
molekul dengan partikel dalam kotak karena elektron dalam moleku! tidak dapat lepas
tetapi dapat berpindah pada ikatan-ikatan dalam molelail. Partikel dalam kotak adalah
partikel dengan massa m terkurung &iantara dua dinding kotak dengan batas x =0 dan
x = g, dengan energi potensial tak terhingga Energi potensial di dalam kotak adalsh
nol, V=0, kemmdlian menjadi tak hingga pada batas atan dinding kotak seperti terlihat

padsa gambar 2.5,

Gambar 2.5, Partikel kotak satu dimensi dengan batas-balas potensial V = o pada

x=0danx=g,danV==0padad<x=<g
Persamaan Schrodinger pada kotak antara x = 0 dan x = s dengan energi

polensial nol V=20, adalah :

2 a2

penyeiesaian umuon persamaan diatas menghasitkan fungsi gelombang

yw=ASmkx+B Cos kx ... (40)




dengan,

ka2 (A1)

2m
dimana A, B, k, # adalah tetapan, sedangkan m adalah massa partikel. Persamasn

Schrodinger dengan potensial V sebagai berilast

-k 9%y .

o +Viy =Ey ...{42.a)
- h? 3%y

Y ( W ( )
a° - R?

ax‘f = (V-Ey . (42.0)

Bila pada dinding ata batus kofak y >~ 0 (untuk x sedikit lebih kocil dart nol atan
sedikal lobih besar dart 5 ), dan karena ruas kanan persamaan ( 42.¢ ) positif ( karena
V sangat bosar sehingga melobihi E dan w positif’ ) maka  molekul pada dinding
dengan cepat menuju nilsi tak terhingga. Hal ini tidak dapat (lit'erfma, menurut kriteria
W harus bernilai berhingga sebaliknya bila pada dinding y < :0 turunan keduanya
adalah negatif, ys turun dengan cepat menuju nilai tak terhingga. y < 0 ini juga tidak
memenuhi syaraf-syarat fingsi gelombang. Karena ys = 0 dan y < 0 tidak memenuhi
gyaral  maka nilai W pada dinding yang dapat diterima sesuai syarat-syaral fimgsi
gelombang adalal y = 0. Karena fingsi gelombang hams kontinue, maka y dilnar
dinding ( pada x < 0 dan x I> s } barus sama dengan nol. Jad: pada x = 0 dan x = g

fingst gelombang = 0.
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Dengan substitusi y = 0 pada x = 0 ke dalam persamaan-ﬂii) akan menghasilkan
B = 0. Dengan demikian fungsi gelombang menjadi y = A sin loc. Dengan cara yang
sama yaitu substitusi y = 0 pada x = s ke dalam persemaan-39 diperoleh
ke =0, =, 2x, ... atan ks = nn dimanan =0, 1, 2, ... dan discbut bilangan kuantum,
Untuk n= 0 maka ks = 0 sehingga mengakibatkan y = 0 yang artinya partikel tidak ada
dan ini tidak sesuai dengan penafsiran Born karena partikel harus selaly ada Oleh

karena itu n bilangan asli. Substitusi ks = mn ke dalam persamasn-41 akan

mengahagiflkan,

g anth? ...(43)

8msg *

karena nilai A tidak mungkin nol maka konstanta A dapat ditentukan dengan cara

normalisasi, yaitu :

[y 2ax =1 .. (44)
0 .
1
mengahsilkan A = (3) z
g

Pemigahan tingkat energi, AE, yang berdekatan adalah :

AB=FEpyp ~E,= (20+10h7% .. (45)

8rng 3
d.ari.persamaan-d.& selisih energi orbital molekul yang tidak ditempati { LUMO )

dengan orbital molekul yang ditempati ( HOMO ) dapat ditentukan.




2.4. Orhital o dan Orhital n
Orbital o adalah orbital molekul yang terbentuk dan simetris terhadap rotasi

keliling ikatan atan orbital molekal yang mempunyai simefri silindris disekitar sumbu

antar inti. Sedangkan orbital-n adalah orbital molekul yang tidak simeitris terhadap

- rotasi keliling ikatan. QOrbital o mernapakan orbital yang terjadi dari tmpang tindih

antara dna orbital atom =, orbital atom s dengan orbital atom p, dan dua orbital atom p
yang searah dengan sumbu antar inti. Orbital-r terjadi dari tunpang tindih antara doa
arbital atom p yang tegak lume dengan sumbn antur inti dap dapat bortumpang tindib

1 e it be

pada semua sisi yang dapat bersifiat konstiuktif atan destruktif,
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G ambar 2.6. Orbilad o dan orbital-n
(a), (b), (¢) Pembentukan Orbital o

{) Pembentukan orbitul-n






