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Aplikasi Kimia Komputasi  
pada Struktur dan Energetika Molekul 

 
A. Pendahuluan Kimia Komputasi 

Kimia komputasi merupakan salah satu cabang kimia yang memanfaatkan simulasi 

komputer untuk membantu menyelesaikan permasalahan kimia. Kimia komputasi 

menggunakan metode kimia teori yang dikemas dalam suatu program komputer/perangkat 

lunak yang efisien untuk menghitung struktur serta sifat-sifat senyawa kimia berupa 

molekul maupun padatan. Hasil perhitungan komputasi dapat melengkapi data 

eksperimen, memberikan prediksi karakteristik suatu zat atau fenomena, maupun 

membantu dalam pembelajaran kimia. Kimia komputasi banyak digunakan untuk 

mendesain obat maupun material baru. Beberapa besaran/karakteristik yang dapat 

dihitung menggunakan kimia komputasi antara lain energi (interaksi) absolut maupun 

relatif, distribusi kerapatan muatan elektron, momen dipol, frekuensi vibrasi (spektrum infra 

merah), energi eksitasi elektron (spektrum UV/Vis), dan lain-lain.  

Metode yang dapat digunakan dalam kimia komputasi mencakup situasi statik 

maupun dinamik. Waktu perhitungan dan sumber daya komputer yang dibutuhkan akan 

meningkat seiring peningkatan ukuran sistem yang dikaji. Sistem tersebut dapat berupa 

suatu molekul, kelompok molekul, ataupun padatan. Metode kimia komputasi memiliki 

akurasi yang bervariasi, dari yang sangat akurat hingga yang bersifat perkiraan kasar. 

Perhitungan yang sangat akurat biasanya digunakan untuk sistem berukuran kecil. 

Metode ab initio didasarkan sepenuhnya pada mekanika kuantum dan konstanta fisis 

dasar, sedangkan metode lainnya yaitu metode semiempiris menggunakan tambahan 

parameter empiris (eksperimen).  

Penggunaan metode kimia komputasi saat ini tidak hanya terbatas untuk penelitian, 

tetapi telah banyak digunakan sebagai alat bantu pembelajaran baik untuk jenjang 

universitas maupun sekolah menengah. Gambar 1 memperlihatkan salah satu aplikasi 

kimia komputasi dalam pembelajaran di sekolah menengah yang dipublish pada Journal of 

Chemical Education tahun 2014.  
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Gambar 1 Publikasi mengenai aplikasi kimia komputasi pada pembelajaran 

 

B. Struktur dan Energetika Molekul 
Struktur molekul atau geometri molekul merupakan bentuk susunan/struktur tiga 

dimensi dari atom-atom yang menyusun suatu molekul. Pemahaman terhadap struktur 

molekul sangat penting karena dapat membantu dalam menentukan kepolaran, 

reaktivitas, fasa zat, warna, sifat magnet, serta aktivitas biologi. Untuk dapat menentukan 

struktur molekul, konsep struktur Lewis terlebih dahulu harus dikuasai. Meskipun teori 

Lewis tidak menentukan bentuk molekul, teori ini merupakan langkah pertama dalam 

memprediksi geometri molekul, karenan membantu dalam menentukan jumlah pasangan 

elektron ikatan dan pasangan elektron bebas. Setelah itu, geometri molekul ditentukan 

dengan menggunakan teori VSEPR (valence-shell electron-pair repulsion). 

Teori VSEPR menyatakan bahwa pasangan elektron kulit valensi saling tolak-

menolak satu sama lainnya, baik pasangan elektron tersebut berupa elektron ikatan 

maupun elektron bebas. Oleh karena itu, pasangan elektron akan tersebar sejauh 

mungkin satu dengan lainnya untuk meminimalkan gaya tolakan. VSEPR tidak hanya 

fokus pada pasangan elektron, namun juga gugus elektron secara keseluruhan. Sebuah 

gugus elektron dapat berupa satu pasang elektron, satu pasangan elektron bebas, sebuat 

elektron tunggal (tak berpasangan), suatu ikatan rangkap dua atau ikatan rangkap tiga 

pada atom pusat. 

Geometri molekul ditentukan oleh posisi inti atom dan elektron. Elektron-elektron 

dan inti atom akan berada pada posisi yang meminimumkan gaya tolak dan 

memaksimalkan gaya tarik. Oleh karena itu, struktur molekul merefleksikan keadaan 

ekuilibrium di mana molekul memiliki energi serendah mungkin dalam sistem (energi 
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minimum). Contoh yang paling sederhana ada pada molekul H2 yang akan memilih 

panjang ikatan optimum tertentu dalam molekulnya, karena pada panjang ikatan optimum 

tersebut, molekul berada pada energi paling rendah (Gambar 2). Oleh karena itu, struktur 

molekul erat kaitannya dengan energetika. Penentuan struktur molekul paling stabil serta 

parameter-parameter strukturnya (panjang ikatan, sudut ikatan, dll) dapat dilakukan 

melalui optimasi geometri menggunakan kimia komputasi. 

 

Gambar 2Energi vs jarak pemisahan pada molekul H2 

 

C. Modul Praktikum 
Pada modul ini akan dipelajari bagaimana menggambarkan molekul dengan benar. 

Ada beberapa cara untuk merepresentasikan molekul, antara lain: 

1. Representasi Fisik 

2. Visualisasi 

3. Matematik 

 
Gambaran molekul secara fisik biasanya digambarkan dengan menggunakan model 
molekul molymod seperti contoh berikut : 
 

 
 

Contoh yang lain adalah model bola pingpong seperti contoh di bawah ini : 
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CH4 
 

Secara visual, terdapat beberapa model dalam penggambaran molekul antara lain: 

Model wireframe  Model ball & stick  Model space filling 

     
 

Secara matematik, molekul digambarkan melalui koordinat kartesian atom-atom 

penyusunnya. Contohnya untuk molekul etanol (C2H5OH) : 

 
Koordinat atom-atom pada metanol antara lain: 

C  -2.08227  1.41320  0.03241 
C -0.63920  1.87294 0.04614 
H  -2.76164  2.25674  0.18335 
H  -2.26017  0.67233  0.81880 
H  -2.32362  0.93042  -0.92027 
O  0.22471 0.76614  -0.16722 
H  -0.38439  2.33789  1.00332 
H  -0.46221  2.60229  -0.74965 
H  0.06961  0.13042  0.55212 
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Praktikum I 
Pemodelan Struktur Molekul 

 

Langkah-langkah pembuatan struktur 3D molekul (misal: CH3OH) dalam modul ini 

menggunakan bantuan perangkat lunak Avogadro versi 1.2.0. Perangkat lunak ini bersifat 

gratis, open source, dan dapat beroperasi pada komputer/laptop dengan berbagai sistem 

operasi (Windows, Linux, and Mac OS X). Informasi mengenai perangkat lunak Avogadro 

dapat dilihat pada laman avogadro.cc. 

 

 

 

 

 

 

 

Struktur 3D molekul CH3OH 

 

Langkah kerja 

1. Buka software Avogadro 

Double klik icon software avogadro sehingga muncul tampilan layar berikut: 

 
Gambar di bawah ini adalah tools bar Avogadro: 
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2.  Pada tools bar pilih icon      kemudian klik (kiri) pada layar Avogadro, maka akan 

dihasilkan molekul metana. Lakukan pengaturan pada pengaturan gambar (draw 

setting) untuk Element, yang bertujuan mengubah atom Carbon menjadi Oxygen, 

klik arah panah ke bawah disebelah kotak dialog Element. Selanjutnya, klik pada 

salah satu atom hidrogen metana sehingga dihasilkanmolekul metanol (CH3OH). 

Sementara itu, untuk membuat strutur dengan rantai atom C yang lebih panjang, 

maka lakukan penambahan atom C sesuai dengan model struktur yang dibuat 

melalui cara yang sama. 
 

klik disiniklik disini

 
keterangan: 

   

 

Icon         digunakan untuk menggambar molekul, ketika icon tersebut di klik akan 

tampil pengaturan gambar (draw setting) di samping kiri layar Avogadro seperti 

gambar berikut: 

 

 

 

 

 

 

 

 

= atom karbon = atom hidrogen = atom oksigen 

untukmemilihjenisikatan 

untukmenambahkan atom 
hidrogensecaraotomatis 

untukmemilih atom apa yang 
ingindigambar 
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Untuk memutar molekul, klik icon  dan putar molekul tersebut pada menu bar. 
 

3. LakukanOptimasi geometri molekul dengan menekan Ctrl+Alt+O. 

 

 
Tugas 

Buat model struktur 3D dari molekul berikut dengan bantuan Avogadro versi 1.2.0 : 

 a. H2O 

 b. C6H6 

 c. CH2CHCH2NH2  

 d. CH3CH(OH)COOH 

 e. C6H5OH 

 f. Fe(H2O)2(OH)4 
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Praktikum II 
Instalasi dan Penyiapan Input File ORCA 

Instalasi ORCA versi 4.2.1 di Sistem Operasi Windows 
ORCA adalah perangkat lunak ab initio, DFT, dan semiempirik yang dikembangkan 
oleh Frank Neese et al. ORCA memiliki beberapa kelebihan dibandingkan perangkat 
lunak lainnya yang memiliki fungsi sama seperti ORCA, salah satunya adalah 
penulisan input file nya yang “user friendly”, mirip seperti penulisan input file pada 
perangkat lunak berbayar Gaussian. ORCA dapat diinstall di Sistem Operasi 
Windows, Linux, dan MacOS. Berikut adalah petunjuk instalasi ORCA versi 4.2.1 di 
system operasi Windows (Sistem Operasi Windows yang dipakai pada contoh 
berikut adalah Windows 8.1, akan tetapi dapat diaplikasikan untuk Sistem Operasi 
Windows lainnya). 
 

1. Download file ORCA pada alamat berikut : 

https://orcaforum.kofo.mpg.de/app.php/portal 

2. Login dengan username dan password yang sudah didaftarkan. Jika belum 

memiliki username dan password, lakukan registrasi di website tersebut 

dengan meng-klik Register now! 
3. Setelah login berhasil, maka anda akan masuk pada halaman berikut : 

 
4. Klik Downloads. Selanjutnya anda akan masuk ke halaman berikut : 
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5. Pilih ORCA 4.2.1,maka anda akan masuk ke halaman berikut :  
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6. Pilih ORCA 4.2.1, Windows, 64bit, Installer Version, selanjutnya anda akan 

masuk ke halaman berikut : 

 
7. Klik tombol Download, maka ORCA akan otomatis terdownload ke computer 

anda. 

8. Setelah selesai mendownload, anda akan mendapatkan file berikut : 

 
9. Selanjutnya klik kanan file tersebut dengan mouse dan kemudian klik Open : 
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10. ORCA akan mulai melakukan proses instalasi : 

 
11. Selanjutnya akan muncul tampilan sebagai berikut pada saat proses instalasi 

sedang berlangsung : 

 
Pilih Install for anyone using this computer dan klik tombol Next> 

12. Setelah mengklik tombol Next >, selanjutnya akan muncul tampilan sebagai 

berikut : 
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13. Klik Next >, maka akan muncul tampilan sebagai berikut : 

 
14. Pilih Destination Folder C:\Orca, selanjutnya klik Install 
15. Tunggu proses Instalasi selesai kemudian klik Close. Proses instalasi 

biasanya membutuhkan waktu sekitar 15-20 menit 
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Praktikum III 
Submit Perhitungan dan Komputasi ORCA 

Submit perhitungan dan komputasi ORCA  versi 4.2.1dilakukan di computer pribadi. 

Setelah berhasil menginstall ORCA seperti yang telah dilakukan pada Praktikum II, 

maka pada drive C: akan terdapat folder Orca seperti yang diperlihatkan pada 

gambar berikut : 

 
Dan di dalam folder Orca terdapat file-file executable sebagaiberikut : 
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Setelah berhasil melakukan instalasi, tahap selanjutnya adalah melakukan setting 

environment file executable orca agara dapat dipanggil tanpa harus menuliskan 

alamat lengkap di mana file orca berada. Caranya adalah sebagai berikut : 

1. Search dan klik Control Panel, maka secara otomatis pilihan System juga 
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akan ditampilkan. Klik System 

 
Maka akan muncul jendela sebagai berikut : 

 
2. Klik kiri Advanced system settings (bagian yang diberi highlight), maka 

akan muncul jendela System Properties sebagai berikut : 
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3. Klik Environment Variables, maka akan muncul jendela berikut : 
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4. Klik kiri Path pada kotak System variables, kemudian klik kiri tombol Edit…, 

maka akan muncul tampilan berikut: 

 
Pada jendela Edit environment variable, terlihat bahwa alamat file-file 

executable Orca (bagian yang diberi highlight kuning) sudah ditambahkan 

secara otomatis ke dalam environment sehingga kita tidak perlu 

menambahkan lagi. Namun, jika belum ada, maka dapat ditambahkan dengan 

meng-klik tombol New, kemudian mengetikkan alamat file-file executable 

Orca, yaitu C:\Orca 

5. Orca sudah berhasil terinstall dan file-file executablenya telah ditambahkan ke 

dalam environment 

Selanjutnya, kita akan membuat folder tempat perhitungan Orca dengan tahapan 

sebagai berikut :  

1. Buka command prompt dengan cara klik kanan logo Windows di sebelah 

pojok kiri bawah, kemudian pilih (klik kiri) Windows PowerShell 
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Maka akan muncul jendela command prompt (Windows PowerShell) 

 
2. Perhatikan bagian yang diberi highlight (C:\Users\atthar>). Bagian yang 

diberi highlight menandakan bahwa “posisi” kita sedang berada di Drive C:, 

folder Users, dan folder atthar. “atthar” adalah nama user yang dibuat ketika 

melakukan instalasi Windows, sehingga untuk alamat C:\Users\atthar 
disesuaikan dengan alamat pada laptop masing-masing peserta.  

3. Masuk ke dalam windows explorer dan menuju ke alamat C:\Users\atthar>, 

kemudian buat folder baru, misal folder dengan nama wokshop, seperti yang 

terlihat pada gambar berikut : 
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4. Masuk ke dalam folder workshop kemudian buat folder baru lagi dengan 

nama molekul yang akan kita hitung menggunakan Orca, misal H2O: 

 
5. Selanjutnya, kita kembali ke Windows PowerShell, dan ketikkan perintah dir. 

Perintah dir adalah perintah untuk melihat isi di dalam folder di mana kita 

berada (dalam hal ini, kita berada di folder C:\Users\atthar> 

 
6. Pada alamat C:\Users\atthar, terlihat folder workshop yang sebelumnya telah 
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kita buat. Selanjutnya kita masuk ke dalam folder workshop dan masuk ke 

dalam folder h2o. Caranya adalah dengan mengetikkan perintah chdir 
workshop\h2o 

 
 

Setelah berhasil membuat folder tempat perhitungan Orca, langkah selanjutnya 

adalah membuat input file Orca dengan menggunakan bantuan perangkat lunak 

Notepad++. Secara garis besar, input file perhitungan Orca sangat sederhana dan 

user friendly. Bagian-bagian input file Orca adalah sebagai berikut : 

 

! B3LYP 6-31G(D) OPT FREQ 

 

*xyz 0 1 

O -3.2462601774 -4.2354799670 -4.3540446738  

H -2.2569338396 -4.2709687943 -4.3780728277  

H -3.5356250570 -5.0196761547 -4.8849944994  

* 

Keterangan input file tersebut adalah sebagai berikut : 

 Baris pertama adalah baris perintah untuk menjalankan Orca. Baris pertama 

selalu dimulai dengan tanda seru ! 

 B3LYP adalah suatu level teori metode DFT (Density Functional Theory) 

 6-31G(D) adalah basis set  

 OPT adalah perintah untuk mengoptimasi geometri molekul 

 FREQ adalah perintah untuk melakukan perhitungan Frekuensi, yang mana 

hasil dari perhitungan frekuensi ini dapat digunakan untuk menghitung 

parameter termodinamika seperti ΔU, ΔH, ΔS, ΔG 

 Setelah baris pertama (baris kedua) adalah baris kosong 

 Setelah baris kosong, baris selanjutnya (baris ketiga) adalah baris yang berisi 

informasi mengenai tipe penulisan koordinat atom-atom dalam molekul, 

muatan dan multiplisitas 

 Baris ketiga dimulai dengan * diikuti xyz[spasi]0[spasi]1 

 Pada baris ketiga, xyz menandakan bahwa kita akan menggunakan koordinat 

cartessian dalam menuliskan posisi atom-atom dalam suatu molekul. 
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 Setelah xyz, adalah informasi tentang muatan total molekul. Pada contoh 

H2O, H2O adalah molekul netral, sehingga muatan total H2O adalah 0 

 Setelah muatan molekul, selanjutnya adalah multiplisitas. Multiplisitas dihitung 

dengan persaman: 2S + 1, dimana S adalah total spin elektron. Misalkan jika 

semua elektron dalam suatu molekul adalah berpasangan, maka nilai S= ½ + 

(- ½ ) = 0, sehingga nilai multiplisitas adalah 1. 
 Baris keempat dan seterusnya adalah koordinat atom-atom dalam molekul 

(yang dalam hal inidinyatakan dalam koordinat kartesian). 

 Baris terakhir diakhiri dengan tanda asterisk * 

Berikut langkah-langkah pembuatan input file Orca 

1. Install Notepad++. Notepad++ dapat di download pada link berikut : 

https://notepad-plus-plus.org/downloads/. Cara instalasi Notepad++ sama 

seperti cara instalasi perangkat lunak Windows lainnya. 

2. Buka Avogadro dan buatlah molekul seperti pada praktikum sebelumnya. 

Pada contoh ini, kita ingin memodelkan molekul H2O. Buatlah molekul H2O di 

Avogadro, lakukan optimasi geometri dengan metode MM yang terdapat di 

Avogadro.  

 
3. Kemudian klik Extension  Orca  Generate Orca Input 
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Maka akan muncul tampilan sebagai berikut : 

 
4. Copy seluruh bagian yang terdapat di dalam kotak dengan garis tepi 

berwarna merah pada gambar di atas. 

5. Buka Notepad++ 

6. Paste-kan semua bagian yang di-copy pada langkah 4 ke Notepad++ 
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7. Edit bagian yang diberi highlight berwarna kuning menjadi : 

! B3LYP 6-31G(D) OPT FREQ 

 
8. Simpan file input tersebut ke dalam folder C:\Users\atthar\workshop\h2o 

dengan meng-klik File  Save as dengan nama file, misalkan h2o.inp. 

9. Pastikan Save as type: All types (*.*). Langkah 8 dan 9 diperlihatkan oleh 

gambar berikut. Perhatikan bagian yang diberi highlight berwarna kuning. 

 

 
Lokasi : C:\Users\atthar\workshop\h2o 
File name : h2o.inp 
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Save as type : All types (*.*) 

10. Selanjutnya klik Save. File input Orca telah tersimpan dan siap untuk 

dijalankan dengan Orca. 

Berikut adalah langkah-langkah untuk menjalankan File Input h2o.inp dengan 

perangkat lunak Orca : 

1. Buka Windows PowerShell dan pastikan posisi sudah berada di 

C:\Users\atthar\workshop\h2o seperti yang telah dijelaskan pada tahap 

sebelumnya. 

 
2. Ketikorca h2o.inp > h2o.out, lalu tekan tombol enter di keyboard laptop 

anda 

 
3. Jika tidak ada pesan error, anda berhasil menjalankan file input h2o.inp 

dengan perangkat lunak Orca. Cara untuk memastikan proses Orca berjalan 

atau tidak, ada dua cara yaitu : (1) cek folder C:\Users\atthar\workshop\h2o. 

Pada folder tersebut akan dihasilkan beberapa file yang berekstensi *.tmp; (2) 

mengecek Windows Task Manager dan mencari apakah terdapat proses yang 

bernama orca 
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Gambar di atas memperlihatkan banyak dihasilkan file berekstensi *.tmp yang 

dihasilkan ketika proses Orca sedang berlangsung 

 
Proses Orca sedang berjalan pada Windows PowerShell 

4. Jika perhitungan anda telah selesai, cek lah apakah apakah terjadi error atau 

tidak. Cara mengeceknya adalahdengan membuka file h2o.out 
menggunakan Notepad++, kemudian menuju bagian akhir file. Jika 

perhitungan anda berhasil, maka akan dihasilkan tulisan ****ORCA 

TERMINATED NORMALLY**** pada akhir file seperti yang diperlihatkan oleh 

gambar berikut : 
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Tugas II 
Buatlah input file Orca untuk molekul di bawah ini melalui Notepad++, selanjutnya 

simpan file tersebut dalam format nama_file.inp dan jalankan file tersebut dengan 

perangkat lunak Orca di computer anda! 

a. C6H5NO2  e. NO2 

b. C6H5OH  f. C3H6 

c. C3H7Cl 

d. HCl
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Praktikum IV 
Penentuan Panjang Ikatan dan Sudut Ikatan 

 
Setelah berhasil melakukan optimasi geometri pada molekul, kita dapat menentukan 

parameter struktur yang telah teroptimasi, seperti panjang ikatan dan sudut ikatan. 

Sebagai contoh, kita  akan menghitung panjang ikatan O-H dan sudut ikatan H-O-H 

pada molekul H2O yang telah kita optimasi. Langkah-langkahnya adalah sebagai 

berikut: 

1. Buka perangkat lunak Avogadro 

2. Klik FileOpen 

 
3. Masuk ke dalam folder C:\Users\atthar\workshop\h2o, kemudian pilih file 

h2o.xyz dan klik open 
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Molekul H2O hasil optimasi 

4. Selanjutnya, klik icon  di perangkat lunak Avogadro 

5. Klik atom H1 dan O, akan diperoleh panjang ikatan O-H, yaitu 0,969 Å 

 

Pada bagian pojok kiri bawah tertulis   
6. Kemudian klik atom H2 maka akan diperoleh sudut ikatan H-O-H, yaitu 103,9o 

 
 

Dari hasil eksperimen diperoleh bahwa panjang ikatan O-H pada H2O fasa gas 
adalah 0,96Å, sedangkan sudut ikatan H-O-H pada H2O fasa gas adalah 104,5o. 

Perbedaan antara hasil perhitngan komputasi dan eksperimen untuk panjang ikatan 

O-H dan sudut ikatan H-O-H secara berturut-turut adalah 0,94% dan 0,57% 

 



29 
 

 

Tugas III 
Dengan mengikuti langkah-langkah pada Praktikum III dan IV, isilah tabel di bawah 

ini pada kolom komputasi dan % error! 

Molekul Ikatan Komputasi Eksperimen 
(Å) % eror 

H2 H-H   0,741   
HF H-F   0,917   
O3 O-O   1,272   

CO2 C-O   1,16   
C2H4 C-C   1,334   
C2H4 C-H   1,08   
CH4 C-H   1,086   

 

% eror =  
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Praktikum V 
Penentuan ΔHo Reaksi 

 
Nilai parameter termodinamika ΔHo dari suatu reaksi kimia dapat diprediksi dengan 

bantuan komputasi menggunakan perangkat lunak Orca. Sebagai contoh, untuk 

reaksi berikut : 

H2(g) + ½ O2(g)  H2O(g) 

 

) – (  

Nilai Ho untuk H2O dapatdiperoleh pada file output h2o.out yang telah kita hitung 

pada praktikum III. Langkah-langkahnya adalah sebagai berikut : 

1. Buka Notepad++ 

2. Klik File  Open dan masuk ke dalam folder 

C:\Users\atthar\workshop\h2o, kemudian pilih file h2o.out dan klik Open 

3. Kemudian tekan tombolCtrl + F pada keyboard laptop anda 

4. Ketikkan Total Enthalpy pada kotak Find what :, seperti yang diperlihatkan 

pada gambar berikut : 

 
Maka kita akan dibawa menuju bagian yang terdapat tulisan Total Enthalpy 

pada file h2o.out, seperti yang diperlihatkan oleh gambar berikut : 
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Pada gambar di atas, terlihat bahwa nilai Total Enthalpy adalah -76,34499314 
Eh atau -76,34499314 Hartree, di mana 1 Hartree = 2.625,50 kJ/mol, 

sehingga diperoleh Total Enthalpy untuk H2O = Ho H2O =-200.443,78 kJ/mol 

 
Setelah memperoleh entalpi standar (Ho) untuk H2O, tahap selanjutnya adalah 

menghitung molekul H2 dan O2 untuk mendapatkan nilai entalpi standar (Ho) dari H2 

dan O2. Tahap-tahap pengerjaannya sama seperti yang telah dilakukan pada 

Praktikum III. Berikut diberikan contoh file input dan output perhitungan molekul H2 

dan O2 

 

File input H2 : 

# avogadro generated ORCA input file  

# Basic Mode 

#  

! B3LYP 6-31G(D) OPT FREQ  

 

* xyz 0 1 

H -3.43506 0.68276 0.92218 

H -4.04961 0.35072 1.03767 

* 

File output untuk H2 yang memperlihatkan nilai Total Enthalpy 
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File input O2 

# avogadro generated ORCA input file  
# Basic Mode 
#  
! B3LYP 6-31G(D) OPT FREQ  
 
* xyz 0 1 
   O       -2.63364        0.02773        1.32866 
   O       -3.78228        0.00868        1.39865 
* 
 
File output O2 : 
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Dari file output H2 dan O2 diperoleh Ho untuk H2 dan O2 secara berturut-turut adalah 

-1,15527831 Hartree dan -150,18668969 Hartree atau 

-3.033,18kJ/mol dan -394.315,15 kJ/mol 

 
Sehingga diperoleh 

) – (  

Hasil eskperimen adalah -241,8 kJ/mol. 
% error = 4,6% 

Oleh karena reaksi H2(g) + ½ O2(g)  H2O(g) adalah reaksi pembentukan H2O pada 

fasa gas, maka nilai  adalah  = 

 

 

 

Tugas IV  
Prediksikan nilai ΔHo reaksi menggunakan bantuan komputasi dengan perangkat 

lunak Orca untuk reaksi-reaksi berikut. Isilah tabel pada kolom Komputasi dan % 

eror. Semua reaksi berlangsung pada fasa gas. 

Reaksi Komputasi Eksperimen (kJ/mol) %eror 

CO + H2 CH2O   -21,8   

H2O + F2 HOF + HF   -129,4   

N2 + 3H2 2NH3   -165,4   

C2H2 + H2 C2H4   -203,9   

CO2 + 4H2 CH4 + 

2H2O 

  -245,3   

2CH2 C2H4   -845,7   

O3 + 3H2 3H2O   -935,5   
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