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MEMENTURAN FARAMETER ATOM M SECARA SEMIEMPSRIS UNTU
MEMDAPATYAN DISTRIBUSI ELEXTRON PADA SENYAWA HETEROST ki ik

DILFRI MUSTAFS . O, FMIrs URAME, tamun 1992

ABSTHAK
E=nentuan parametar b dan & zenYakwa o3ivazol merggunakan metooa
Huckel Molekul Orbital dengan mengasumsitan urutan TiNgkatan Snergi
metads MMEO. Miiai narameter h gan kK wvang didapatkan digunakan
untuk mendapatkan distribusi 2lektran pada SEnyawa diarpol. Hasii

renEntusan parameter 5 dan b ==n¥awa polyazol didapatkan nilas ndfl:

=1 - =1, a4 = L =LY s L =044 2 & =i, . 4 =i, ]
TV 1 hT0La g kL=t i Tt B T Les by =0s8  adan
Fom =0, 82,
jirc it
Milad kMN 4 hﬁw dan kE" untulk ikatan rangkap dan tungoai MEMDLN Y &l
1 =l =

Jistribusi slekiron senvawa diazol wang bBanyak pada hetero atam il

fan terhanvalk ARCa atpom M vang AEMPDUNY AL aTonm H.
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[. PEMDAHULLUAN

S« Fos dan J.Vilarross i telah MEOQUASE an Metors MMDO
(Minimsl Megket Gifferential Overlaps) wnituk MeRentukan oanas
pEmentukan (4AHT) SEnYawa poliazin. dan poliazni. Merodas inz
tertemal amoul dalam nmenantulb an e HF SENYSWA  arganilk Yang nharus
digperasikan Fada komputse ¥EOG  Mmempunyal  memosi heose- dan

kecepatan bhrhi tung tinggi. Dileh karena pada Jurusan Yimia FMIFH

Universitas Andalas DElum mempunyai komputer jenic tersebut  paks

dicoba  untyk menentukan energi total iEtnt'ij SEnydwa poliazo]
=
BENgan mengounakan metods Huuckel ,
Metoda Hyuckel merupakan metoda SEMlEemperis Pa=tale dapat

digunsbkan untuk menentukan Eéntal SENYAWI—SBNY dwWa ¥ang  memounwvai

ikatan Qanda berhﬂyuuasljJ « Untuk ini SBETLap atom dalam molekil

diperlukan garameter MEsukan kb FANG  Mewak il EMErgl rata-racsa

seduah elektron 7 pada stom tertentu yvang beraps dalam suatu  oeda
POTENS1al  vang dihasilkan gleh seluruh malekaij . Disamping zty Juga

diosrlukan Rarameter | ¥Yann mErudfakan SMErGglL varlaps antars

arbital ztom didalam malakul. Harga b dan k. QArL  setian atom
disamping ditsntukarn Dish atom ity sepdiri juga dipengaruni olen
itom  tetangganva . Olapk harena itu setiap atom  tidak mempunvai
nilal parameter h  dan & Fang  absolui, +etapi MEMDUNY AL S0t
rentangan nilai.

¥ang ditantukan menyerat MELoda Huckel

Slasumsikan sElancing dendgan HY vang diamati SECara metods MMOO.



Y HASIL Dawn FEMBAAHAS A

Dalam menentukan parameter b dan & diamatz SENYaWa—sony awa triazol

dan tetrazal sada rabel I owandg

2lanjutnyva Glsusun urutan Cimgbhatan
ora1 * SEdangkan untuk mendapatian distribuei elektron diamati
T Tal

xada senvawms diszol pada tabel! 4,

afel J. Wilai Enargl  tatzl beberapa senvaws APolyvazol  menurut

% matoda Huckal dengan BEame T hc' =1 3 hMH_ 1.5 12
=i R ={} N - =) : - " =20 ., = =f-_ =
k?‘-l-i'd—H J.23 g KIT_‘:NH « B FNN LI LA F-E:N Dad ; REE.‘ 1.3
MoL2ra ] Mama Senvawa I i o i | ! Urutan Tingkatan Energi
SENYGMS 7 kkal IoomeEnueat MMIOO
] 2 1.2,4 - tripznl P FL,082482 - 2 =
2 t 1,2,9 - trigzal ¢ 7,¥89588 3 i
e ¥ l.3,4 — tirnegl P 2,031F748 = 1 1
I P 1.3.3 = trigzol ! B.39179 = )
& P 2a5.3,0 - tetrazpol: B,77104 H = &
5 P 1,2,5,4 - tpkrsral: ®.2482708 E a 4

— e e B, o et i e s e

lengan  mengnunakan parametsr diatas hip g2 tidak  ada Satupun
L 3 g

IERYAWa Yang memenuhi urtitan tingkatan ENErgl menurat MMOO.L

fLlal & dari (M=M) “idatb Biga disamakan dangan nilayl k (MN=8) karena

feda (M-#) masih sangst munokin bErasanans. sedandgkan  pada  (M=p3

BEonansl dano KEOYLgSS L dithalangi ales 2lektran bhebas pEda stam N

=nk Aarga ko (N-MR jauh tebih  kecil darui & [ =M WaANg

EBrespransi.



VI, KESIMPULAN Dol SARAN

(F R

1 Fesimoalan

Parageter & dan &

meEnu©ut metods

Auckel untuk senvawas ooluas
idapatkan nilai ! = 13 =i, o= =1, & % =1, G
- g TS 5 TS 5 MaTeF 3 =0 e
“H=ﬂ.éﬁ 1 hEN=G.m i k:E=ﬂ.ﬁl.
arameier k i R k 1 :
- C=pg FA0 e dalam ikatan rangkap sama denos
l s - . "
atan tunggal masing-masingnva disteiBusi elektron

nyaWa diazol adalah paca hatsro atom N

vang besaros
om M

dan
Wang mempunyai =,

Wang ceErEsar Qe
wameker h dan n hitero atom herbeda dalam LSenvawa polvazoal  gan
Invawa polvyazin.
2 Saran
Mrlai parameter wvango didaoatkan  ini dapat digunakan paca
Myawia M onetprosiklik lainmwa antuk rEngnitung  snerga Lotal deg
- = R ~ - esdl
S5isi kereaktifan suatu senvawa.
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