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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

2



minimum). Contoh yang paling sederhana ada pada molekul H, 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.
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Gambar 2Energi vs jarak pemisahan pada molekul H;

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 bawabh ini :
3



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 (C,HsOH) :

Koordinat atom-atom pada metanol antara lain:

-2.08227 1.41320 0.03241
-0.63920 1.87294 0.04614
-2.76164 2.25674 0.18335
-2.26017 0.67233 0.81880
-2.32362 0.93042 -0.92027
0.22471 0.76614 -0.16722
-0.38439 2.33789 1.00332
-0.46221 2.60229 -0.74965
0.06961 0.13042 0.55212

ITITTOIITITOO
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Praktikum |
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 CH;0OH

Langkah kerja
1. Buka software Avogadro
Double klik icon software avogadro % sehingga muncul tampilan layar berikut:

# untitied.cml - Avogadro
lile Vet View Wuild Sclect Fsiensions Cossallography Scitings | lelp
'} i cose Eewit ||| o 4 B0 5 % D E EE R 1ol

vow1. |

L

Gambar di bawah ini adalah tools bar Avogadro:



A untitled.cml - Avogadro
File Edit View Build Select Extensions Crystallography Seftings Help

UNew (open fsave 9cose EQut Skl B kD E L O [ToolSettings.. || Display Setfings...

Pada tools bar pilih icon | #| kemudian Klik (kir)) 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.

keterangan:
@ -atomkarbon @ = atom hidrogen @ = atom oksigen

Icon i digunakan untuk menggambar molekul, ketika icon tersebut di klik akan
tampil pengaturan gambar (draw setting) di samping kiri layar Avogadro seperti

gambar berikut:

untitled.cml* - Avogadro

o New [@open [ save ©cClose Qu

Display Types ®
Axes

@23:1;2(;5&“ “ Draw Settings g x .
Dipole ’ B untukmemilih atom apa yang
Force < Element: |Carbon (&) vl in |nd| ambar
Add Duplicate Remove Bond Order: |5II‘|Q|T| g g

R . “" [V adjust Hydrogens €—— (SR untukmemilihjenisikatan
Element: Oxygen (8 =

Bond Order: (Sgle untukmenambahkan atom

& Adjust Hydrogens

hidrogensecaraotomatis



ik

Untuk memutar molekul, klik icon dan putar molekul tersebut pada menu bar.

3. LakukanOptimasi geometri molekul dengan menekan Ctrl+Alt+0O.

Tugas
Buat model struktur 3D dari molekul berikut dengan bantuan Avogadro versi 1.2.0 :
a. H,O
b. CsHe
c. CH,CHCH;NH;
d. CH3CH(OH)COOH
e. CeHsOH
f. Fe(H20)2(OH)4



Praktikum 1l

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 :

h p @
Qeanng com§i§ ORCA Forum

= Quick links © FAQ & Downloads

# Board index

It is currently Mon Now 18, 2019 12:30 am

FORUM

ORCA FAQ
Answers to commen problems, what you always wanted to know about ORCA

TOFICS

8

M Notifications & Private messages kis31latthar v

POSTS

23

Last visit was: Sat Now 16, 2019 1:50 pm

Mark forums read

LAST POST

Re: How do I install Orca on ...
by mlechner &
Wed Jun 26, 2019 2:16 am

Common Discussions.
é General discussions about ORCA, quantum chemistry, and methods

3230

14911

CASSCF convergence to correct...
by Hanros B
Sun Nov 17, 2019 9:26 pm

Installation
é Questions about how to get ORCA running

313

1800

OpenMPi 3.1.4 installation is...
by olegreu B
Thu Nov 14, 2019 3:25 pm

Feature Request
Desirable methods to be implemented in ORCA in the future

275

997

Re: Principal Domains in Pair...
by FrankNeese B
Fri Nov 15, 2019 5:45 pm

Bugs
Crashes, hangups, and other misbehavior

890

4183

Maybe a bug in FIC-NEVPT2
by barzin @
Sat Nov 16, 2019 10:05 pm

ORCA Publications
Articles, books, courses, movies about or with ORCA

48

119

Re: NMR
by FrankNeese B
Thu Nov 07, 2019 12:17 pm

—, Release Notes
@ Release Notes for ORCA Versions

118

122

Known Bug: CASSCF Relativisti...
by SuperSiva B
Thu Nov 14, 2019 7:49 pm

WHO IS ONLINE

In total there are 3 users online :: 2 registered, 0 hidden and 1 guest (based on users active over the past 5 minutes)

Most users ever online was 114 on Tue Mar 14, 2017 9:27 pm

Registered users: kis311atthar, RagnarB
Legend: Administrators, Global moderators

STATISTICS

Total posts 21902 » Total topics 4662 + Total members 21695 » Our newest member madofreemovie

# Board index

Powered by phpBB® Forum Software @ phpBB Limited
Privacy | Terms

& Policies U The team 3@ Members W Delete cookies Al times are UTC+07:00

4. Klik Downloads. Selanjutnya anda akan masuk ke halaman berikut :
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pBB ORCA Forum

communities

= Quick links @ FAQ & Downloads A Notifications & Private messages kis31iatthar =

# Board index < Downloads - Categories

Downloads - Categories Search download
CATEGORY / DESCRIPTION ( LATEST DOWNLOAD
- ORCA 4.x End User License Agreement (EULA) ORCA 4.x software EULA
1 bugchucker Fri Feb 08, 2013 7:47 pm
- ORCA 4.2.1 13 ORCA 4.2.1, Windows, 64bit, .zip Archive
bugchucker Fri Nov 08, 2018 3:51 pm
- ORCA 4.2.0 13 ORCA 4.2.0, Windows, 64bit, .zip Archive
bugchucker Fri Aug 09, 2018 6:37 pm
[ ORCA 4.1.2 0 ORCA 4.1.2, Linux, x36-64, shared-
version, .tarzst Archive (OpenMPI 2.1.5)
bugchucker Fri May 03, 2019 10:05 pm
[ ORCA 4.1.1 5 ORCA 4.1.1, Windows, 64bit, Installer
Version
bugchucker Fri Feb 15, 2013 4:36 pm
=B ORCA 4.1.0 e ORCA 4.1.0, Linux, x86-64, shared-
wersion, .tarzst Archive (OpenMPI 2.1.5)
bugchucker Sun Dec 16, 2018 11:54
pm
B ORCA Manuals B ORCA 4.2.1 Manual
bugchucker Wed Oct 30, 2019 4:20 pm
B ORCA Jump-Start Guide ] ORCA Jump-Start Guide
bugchucker Wed Jan 23, 2019 4:05 pm
B CASSCF Tutorial 4 CASSCF Tutorial
bugchucker Mon Aug 12, 2019 3:18
pm
- Avogadro (ORCA enhanced version) 1 Avogadro, Windows Version
bugchucker Tue Apr 02, 2019 6:36 pm

Goto category: | Category = Overall list ﬂg Download configuration

Legend | Ministats

Download Extension @ by Hotschi, Demolition Fabi, OXPUS « Dovmload Extansien English languags @ by OXPUS

5. Pilih ORCA 4.2.1, maka anda akan masuk ke halaman berikut :

phmeB ORCA Forum

iting

= Quick links @ FAQ & Downloads A Notifications & Private messages kis31iatthar «

# Board index <« Downloads - Categories < ORCA 4.2.1

ORCA 4.2.1 Search download

INFO * NAME
DESCRIPTION

& ORCA 4.2.1, Windows, é4bit, Installer Version 1.78 GiB 301 « 301
Windows 64-bit serial & parallel binaries

Easy installation via installer, no admin rights necessary

Linked against Microsoft-MPI v10.0.12498.5

& ORCA 4.2.1, Windows, 64bit, .zip Archive .
Linked against Microsoft MPI 10.0.12498.5 Ll dEeo sk
orca_4 2 1 win64_msmpil0.zip

& ORCA 4.2.1, Linux, x86-64, .tar.xz Archive
Static serial binaries & parallel binaries linked against OpenMPI 3.1.4
orca_4_2_ 1 linux_x36-64_openmpi3id.tarxz

3.35GiB 611 » 1026

£ ORCA 4.2.1, Linux, x86-64, .tar.zst Archive
Static serial binaries & parallel binaries linked against OpenMPI 3.1.4 HLBE HE0Es
orca_4_2_1_linux_x386-64_openmpi3id.tarzst

£ ORCA 4.2.1, Linux, x86-64, shared-version, .tar.xz Archive
Dynamically linked binaries & parallel binaries linked against OpenMPI 3.1.4 R Lo kD
orca_4_2_1_linux_xB86-64_shared_openmpi3l4.tarxz

£ ORCA 4.2.1, Linux, x86-64, shared-version, .tar.zst Archive
Dynamically linked binaries & parallel binaries linked against OpenMPI 3.1.4 HEE sz
orca_4_2_1_linux_x86-64_shared_openmpi3l4.tarzst

& ORCA 4.2.1, Mac0S X, .tar.zst Archive .
Binaries linked against OpenMPI-3.1.4 AR dio sy
orca_4_2_1_macesx_openmpi3ld.tanzst

& ORCA 4.2.1, Linux, x86-64, .tar.xz Archive (OpenMPI 2.1.6) 3.35 GiB 43« 103
Static serial binaries & parallel binaries linked against OpenMPI 2.1.6 .
orca_4_2_1_linux_x86-64_openmpi216.tarxz

& ORCA 4.2.1, Linux, x84-64, .tar.zst Archive (OpenMPI 2.1.6) 3.00 GiB 6e11
Static serial binaries & parallel binaries linked against OpenMPI 2.1.6 :
orca_4_2_1_linux_x86-64_openmpi216.tarzst

2. ORCA 4.2.1, Linux, x86-64, shared-version, .tar.xz Archive (OpenMPI 2.1.6)

Dynamically linked binaries & parallel binaries linked against OpenMPI 2.1.6 et dro
orca_4_2_1_linux_x86-64_shared_openmpi216.tarxz

&, ORCA 4.2.1, Linux, x86-64, shared-version, .tar.zst Archive (OpenMPI 2.1.6) 275.34 MiB 536
Dynamically linked binaries & parallel binaries linked against OpenMPI 2.1.6 -

orca_4_2_ 1 linux_x36-64_shared_openmpi216.tarzst

& ORCA 4.2.1, MacOS X, Installer Version 3.93 GiB 50 e 171

Installer version, serial & parallel binaries,




6. Pilih ORCA 4.2.1, Windows, 64bit, Installer Version, selanjutnya anda akan
masuk ke halaman berikut :

phnpcmgmmB- ORCA Forum

= Quick links @ FAQ & Downloads A Notifications &3 Private messages kis311atthar *

# Board index ¢ Downloads - Categories < ORCA 4.2.1 < Details: ORCA 4.2.1, Windows, 64bit, Installer Version

& ORCA 4.2.1, Windows, 64bit, Installer Version search download
Details @
Windows 64-bit serial & parallel binaries File Orca_4_2_ 1 Wind_MSMPIviO.exe

Easy installation via installer, no admin rights necessary

Last file modificati .
Linked against Microsoft-MPI v10.0.12498.5 astiile modification Fri Nov 08, 2019 3:50 pm
Size 1.78 GiB
Current Clicks / Clicks total 301 /301

This download was added on Fri Nov 08, 2019 3:50 pm by bugchucker + Last downlozd Mon Nov 18, 2019 12:14 am

@ Display file hash table

& Download

Goto category: | Category v | = overall list % Download configuration

Legend | Ministats

Download Extension @ by Hotschi, Demolition Fabi, OXPUS + Dovnload Extension English language © by OXPUS

# Board index & policies 0 The team & Members 1 Delete cookies All times are UTC+07:00

Powered by phpBE® Forum Software & phpBB Limited

Privacy | Terms

7. Klik tombol Download, maka ORCA akan otomatis terdownload ke computer
anda.
8. Setelah selesai mendownload, anda akan mendapatkan file berikut :

& Orca_4_2_1_WinB4_MSMPIv10 1M/16/2019 2:58 PM - Application 1,871,367 KB

9. Selanjutnya klik kanan file tersebut dengan mouse dan kemudian klik Open :

| Open |
@ Run az administrator

Uninstall with Your Uninstaller!
Troubleshoot compatibility
Pin to Start
@& Move to OneDrive
7-Zip 2
[&f  Edit with Motepad++
Pin to Taskbar

& Lipware r
i PowerlSO 3
Send to 3
Cut
Copy

Create chortcut
Delete
Rename

Properties
) Orca_-i_.'l_‘I_WinE:-'-l_MSMPIV‘IIDI P il ot o) iy 1,871,367 KB
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10.ORCA akan mulai melakukan proses instalasi :

A Please wait while Setup is loading. ..
T
= werifying installer: 44%

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

sedang berlangsung :

Choose for which users you want to install InstallOrca4. 2. 1. A —
ORCA,

Select whether you want to install InstallOrca4. 2. 1 for yourself only or for all users of this
computer, Click Next to continue.

(®) Install for anyone using this computer

() Install just for me

Max-Planck-Institute For Kohlenforschung

Pilih Install for anyone using this computer dan klik tombol Next>
12.Setelah mengklik tombol Next >, selanjutnya akan muncul tampilan sebagai

berikut :
x
Choose Components ‘
Choose which features of InstallOrca4. 2. 1 you want to install. A — %
ORCA

Check the components you want to install and uncheck the components you don't want to
install. Click Mext to continue.

Select components to install: Orca (required) bl
- - . Position wour mouse
Orca - parallel extension i3 B SR

see jts description.

Space required: 9.2 GB

Max-Planck-Inskituke For Kohlenforschung

| < Back ” MNext = || Cancel

11



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

Choose Install Location *
Choose the folder in which to install InstallOrca4. 2. 1. e T

‘ORCA

Please note that the name of the destination folder must NOT contain spaces in arder to run
Orca properly

Destination Folder

Space required: 9.2 GB
Space available: 22.0 GB

Max-Planck-Institute for Kohlenforschung

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

X

Installing ‘
Please wait while InstallOrca4, 2. 1is being installed. A —
ORCA
Extract: orca_ds.exe... 99%
Show details
Max-Planck-Institute For Kohlenforschung
< Badk Close Cancel

12



Praktikum Il
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 11,
maka pada drive C: akan terdapat folder Orca seperti yang diperlihatkan pada
gambar berikut :

‘e » This PC » Local Disk (C2)
Mame Date modified Type Size

Orca 11/18/2019 10:48 ... File folder

Dan di dalam folder Orca terdapat file-file executable sebagaiberikut :

Name Date modified Type Size
contrib 0:39PM File folder
= autoci_fic_gsddeid_rshift PM Application
[ autoci_fic_gsddci3_sigma 6/ PM Application
= autoci_ficrmrci_ddci2_sigma PM Application
[ autoci_fiemrci_ddci3_sigma f PM Application
[ autoci_ficrrci_ddci3_sigma_cosx PM Application
[ autoci_fiemrci_ddcid_density / PM Application
[ autoci_ficrrci_ddcid_product it PM Application 45,741 KB
[5] autoci_ficmrci_ddcid_spindensity / PM Application 43,621 KB
[ autoci_fiemrei_ddcid_transitiondensity Application
[] autoci_fiemrci_ddcid_transitionoverlap Application
[ autoci_fiemrei_pairEnergies Application
[] autoci_fiemrci_sigma Application
[ autoci_iprocisd_denom_EPSILON Application
[®] autoci_iprocisd_denom_EPSILON_mpi Application
[ autoci_iprocisd_denom_somo Application
[®] autoci_iprocisd_denom_somo_mpi Application
[ autoci_iprocisd_density Application
[®] autoci_iprocisd_density_mpi Application
[5 autoci_iprocisd_sigma_alpha Application
[®] autoci_iprocisd_sigma_alpha_doublet Application
[59 autoci_iprocisd_sigma_alpha_doublet_mpi Application
[®] autoci_iprocisd_sigma_alpha_mpi Application
[#5] autoci_iprocisd_sigma_beta Application —
(5] autoci_iprocisd_sigma_somo_mpi Application
(5] autoci_rhf_cisd_density1 Application
(5] autoci_rhf_cisd_der Application
[ autoci_rhf_cisd_product Application
[ autoci_rhf_denom_BO Application
(5] autoci_rhf_denom_DYALL Application
[5] autoci_rhf_denom_EPSILOM Application
[ autoci_rhf_norm_contra_cov Application
(5] autoci_rhf_polyl_sigma Application
(5] autoci_rhf_poly12_sigma Application
[5] autoci_rhf_polyl4 sigma Application
[ autoci_rohf_cisd_product Application
[ autoci_rehf_denom_BO Application
(5] autoci_rohf_denom_DYALL Application
[5] autoci_rohf_denom_EPSILON Application
[ autoci_rohf_norm_contra_cov Application
(5] autoci_rohf_poly1_sigma Application
(5] autoci_rohf_poly12_sigma Application
[ autoci_uhf_denom_EPSILON Application
[ autoci_uhf_polyl_sigma Application
(5] autoci_uhf_poly14_sigma Application
(5 orca Application
A Orca leon
[ orca_2aim Application
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[ orca_2mki Application

[ orca_anoint Application 114,543 KB
=] orca_anoint_mpi Application 114,623 KB
[ orca_asa Application

(5] orea_autoci Application

(%] orca_autoci_mpi Application

(5] orca_blockf Application

(5] orea_casscf Application

(5] orea_casscf_mpi Application

[#] orca_cclib Application

(5] orea_chelpg Application

[#] orca_ciprep Application

[ orca_cipsi Application

[ orca_cipsi_mpi Application

(5] orca_cis Application

[#] orca_cis_mpi Application

(5] orca_cpeasscf Application

[#] orca_cpscf Application

(5] orca_cpscf_mpi Application

[ orca_eca Application

(%] orca_eprnmr Application

(5] orca_eprnmr_mpi Application

(5] orca_esd Application

[ orca_euler Application

(5] orca_exportbasis Application

[5] orca_fei Application

(5 orca_fitpes Application

[ orca_fragovl Application

(5] orea_gstep Application

(5] orca_gtoint Application

[ orca_gtoint_mpi Application

(5] orea_loc Application

[ orca_mapspc Application

(5 orea_merpa Application

(5] orca_merpa_mpi Application

[ orea_md Application

(5] orca_mdci Application

(5] orea_mdci_mpi Application

(5] orca_mergefrag Application

(5] orca_mm Application

[ orca_mm_mpi Application

[ orca_mp2 Application

(5] orca_mp2_mpi Application

(5 orca_mrci Application

(5] orca_mrci_mpi Application 128,454 KB
[ orca_ndoint Application 131,836 KB
[ orea_numfreq Application 126, B
(5] orea_pc Application 114,118 KB
(%] orca_pc_mpi Application

(¥ orca_plot Application

[] orca_plot_mpi Application

(5] orca_pltvib Application

[ orca_pnmr Application

(%] orca_pnmr_mpi Application

[ orca_pop Application

(%] orea_pop_mpi Application

(5] orca_rel Application

(%] orca_rel_mpi Application

(%] orca_rocis Application

[ orca_rocis_mpi Application

(5] orca_scf Application

[ orca_scf_mpi Application

(%] orca_scfgrad Application

[#] orca_scfgrad_mpi Application 134,260 KB
[ orca_scfhess Application 133,081 KB
(5] orea_scfhess_mpi Application

(5] orea_soc Application 116,237 KB
[ orca_sac_mpi Application 116,286 KB
[ orca_util Application

(5] orca_util_mpi Application

[ orca_vib Application

(5] orca_vpot Application

[&] orca4.2.1-eula Foxit PhantomPD...

[5] otool_gep Application

[&) Third_Party_Licenses ORCA 4.2.1 Foxit PhantomPD...

# uninstall 11/18/2019 10:38 PM Application

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

All Apps

Documents Email Web

Mare «

Feedback

Best match

Control Panel

App

Settings

CJ System >
= Taskbar notification area >
@ See ifyou have a 32-bit or 64-bit ’

version of Windows
Search the web
£ Control Panel - See web results >

i
E 2 Control Panel|

G5

Control Panel

App

o Open

Recent

a System

3 Power Options

Maka akan muncul jendela sebagai berikut :

3 system

Contral Panel Home

&) Device Manager

) Remote settings

) System protection

) Advanced system settings

Seealso

Security and Maintenance

A4 E&5 Control Panel » System and Security > System

View basic information about your computer

Windows edition
Windows 10 Pro
@ 2019 Microsoft Corporation. All rights reserved.

System

Processor:

System type:

Pen and Touch:
Computer name, domain, and workgroup settings
DESKTOP-TB1IPG2
DESKTOP-TB1IPG2

Computer name:
Full computer name:
Computer description:

Workgroup: WORKGROUP

Windows activation

Intel(R) Celeron(R) CPU N3350 @ 1.10GHz 1.10 GHz
Installed memory (RAM): 4,00 GB (3.87 GB usable)

84-bit Operating System, x64-based processor

No Pen or Touch Input is available for this Display

Windows is activated Read the Microsoft Software License Terms

Product ID: 00330-80203-84095-AA260

- o x

~ & | Search Control Panel L

Windows 10

@) Change settings

W) Change product key

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

akan muncul jendela System Properties sebagai berikut :
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System Properties x

Computer Name Hardware Advanced  System Protection  Remate

‘You must be logged on as an Administrator to make most of these changes.
Performance

Visual effects, processor scheduling, memory usage, and virtual memary

User Profiles
Desktop settings related to your signdn

Settings...
Startup and Recovery
System startup, system failure, and debugging information
Settings...
Environment Variables...
QK Cancel Apphy

3. Klik Environment Variables, maka akan muncul jendela berikut :

Environment Variables

User variables for atthar

Variable Value

OneDrive ChUsers\atthar, Onelrive - grow distributed users
OneDriveCommercial Ch\Usershatthar OneDrive - grow distributed users

Path ChUsers\atthar\AppData‘Local\Microsoft\WindowsApps;
TEMP ChUsers\atthar\AppDatatLocal\Temp

TP Ch\Users\atthar\ AppData\Local\Temp

MNew... Edit... Delete
System variables

Wariable Value
ComSpec CAWINDOWS\system32\crnd.exe
DriverData CAWindows\System32\Drivers\DriverData
MNUMBER_OF_PROCESSORS 2
Qs Windows_NT

CAWINDOWS\system32; CAWINDOWS; CAWINDOWS\System32\Wh...
PATHEXT LOM:.EXE; . BAT: .CMD: VBS: VBE:.J5:.J5E: W5F: WSH: MSC
PROCESSOR ARCHITECTURE  AMDG4

Mew:... Edit... Delete
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4. Kilik kiri Path pada kotak System variables, kemudian klik kiri tombol Edit...,

maka akan muncul tampilan berikut:

Edit environment variable ot
New
ZeSystemPoot™
eSystemPoot 3\ System 32 Whern Edit
FSYSTEMROOTH System 32\ WindowsPowerShell'vw 1,04
2eSYSTEMROOT System 32\ Opens5HY Browse...
C\Program Files\PuTTY",

C\Program Files\OpenVPMNbin Delete
C\Orea
Move Up

Maowve Down

Edit text...

QK Cancel

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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Apps and Features

Mobility Center

Power Options

Event Viewer

System

Device Manager
Network Connections
Disk Management
Computer Management
Windows PowerShell

Windows PowerShell {Admin)

Task Manager
Settings

File Explorer
Search

Run

Shut down or sign out

Desktop

Maka akan muncul jendela command prompt (Windows PowerShell)

EN Windows PowerShell - O *

rosoft Corporation. All rights reserved.

latform PowerShell http:

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.

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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This PC » Local Disk (C:) » Users » atthar

s

(ol MName Date modified Type Size

T

Jmal 8/30
1

9 4:08 PM File folder

P 30 Objects 1/18/2019 6:04 AM File folder
[25] Centacts 11/ File folder
B Desktop 11/ File folder
= Documents File folder
‘ Downloads File folder

- Favorites File folder

gabedit250 File folder

@ Links File folder
J'.' Music File folder
& OneDrive File folder
@& OneDrive - grow distributed users File folder
OpenVPN File folder

=] Pictures File folder
4P Saved Games File falder
- Searches File folder
ideos File folder
workshop File folder

Masuk ke dalam folder workshop kemudian buat folder baru lagi dengan
nama molekul yang akan kita hitung menggunakan Orca, misal H20O:

This PC » Local Disk (C:) » Users » atthar » workshop

-

2 Marme Date medified Type Size

hZo 11/19/2019 12:18 AM File folder

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>

EN Windows PowerShell - O *

ft Corporat . All rights

-platform PowerShell htt

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 h2o0. Caranya adalah dengan mengetikkan perintah chdir
workshop\h2o

hdir workshopyh2o

rkshopih2o>

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 01
0 -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 AU, AH, AS, AG
= 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]O[spasi]l
» 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
H,0O, H,O adalah molekul netral, sehingga muatan total H,O adalah O

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= % +
(- ¥2) = 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.

Buka Avogadro dan buatlah molekul seperti pada praktikum sebelumnya.
Pada contoh ini, kita ingin memodelkan molekul H,O. Buatlah molekul H>O di
Avogadro, lakukan optimasi geometri dengan metode MM yang terdapat di

Avogadro.

A untitled.cml” - Avogadro - o x
Fle Edit View Build Select Extensions Crystallography Settings Help

ONew f=hOpen |fsave @close EFaqut = # b0 & k D E

Display Types 8 X

Ball and Stick
[ Cartoon
[ Dipole

Navigate Settings 8x

Display visual cues

3. Kemudian klik Extension = Orca = Generate Orca Input
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A untitled.crml” - Avogadro

File Edit View Build Select Extensions Crystallography Settings Help

Onew LdOpen | save @ Animation... E Y % |Tool Settings...||Display Settings. ..

=SS Optimize Geometry Ctrl+Alt+0
Ball and Stick Molecular Mechanics 3
[ cartoon
[ Dipole GAMESS »
[ Force Abinit...
Hydrogen Bond Dalton...
] Label
["1 Polvacn GAMESS-UK...
Add Duplicate Re Gaussian...
MOLPRO...
lavigate Settings MOPAC...
Display visual cues NWChem...
PSl4...
Q-Chem...
LAMMPS...

Molecular Orbitals...

Qrca L Generate Orca Input...
QTAIM 4

GLSL Shaders...

Spectra...

Create Surfaces...

Maka akan muncul tampilan sebagai berikut :
A Orca Input Parameters ? X

Basic Advanced

Comment

Caleulation | Single Paint Energy -

Method RHF = Basis set def25VP =
Charge Multiplicity 1 5

Format Cartesian A

-
# avogadro generated ORCA input file
# Basic Mode

| RHF 5P def2-SVP

Fxyz01
Q -5.43700 1.82932 0.01512
H -4,51911 1.79897 -0.02003
H -5.76584 1.22278 -0.68724

Copy seluruh bagian yang terdapat di dalam kotak dengan garis tepi
berwarna merah pada gambar di atas.
Buka Notepad++

Paste-kan semua bagian yang di-copy pada langkah 4 ke Notepad++
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Q{ *new 1 - Notepad++

File Edit Search View Encoding Language Settings Tools Macro Run  Plugins Window 7

PRl = R =REiry=1 | Pelfayg x| BE|I=ZT EIENa® @™ ™
B changelog (3 Hnew 18 1

1 H avogadro generated ORCA input file
2 # Basic Mode
34
4 ' RHF SP def2-SVP
C
6 * xyz 01
7 0 -5.48700 1.82932 0.01512
8 H -4.51911 1.79897 -0.02003
g H -5.76584 1.22278 -0.68724
10 *

Edit bagian yang diberi highlight berwarna kuning menjadi :
| B3LYP 6-31G(D) OPT FREQ

B *new 1 - Notepad++

File Edit Search View Enceding Language Settings Tools Macre Run  Plugins Window 7
cHEHB R K& |2 /tag| 25 BE|IS1EEENo®| @
B changelog £ B new 1 t:”

1 # avogadro generated ORCA input file

2 # Basic Mode

3 #

4 ! B3LYP 6-31G(D) OPT FRE(Q

=

6 * xyz 01

7 0] -5.48700 1.82932 0.01512
8 H -4.51911 1.78897 -0.02003
9 H -5.76584 1.22278 -0.€8724
10 *

Simpan file input tersebut ke dalam folder C:\Users\atthar\workshop\h2o
dengan meng-klik File = Save as dengan nama file, misalkan h2o.inp.
Pastikan Save as type: All types (*.*). Langkah 8 dan 9 diperlihatkan oleh

gambar berikut. Perhatikan bagian yang diberi highlight berwarna kuning.

Q{’ Save As b4
“— + <« Users » atthar » workshop * h2o v | &) Search hZo 0
Organize = Mew folder == - o
= Local Disk (T} ™ Mame Date modified Type
Brother
Users
Windows v < >
File name: [ m -
Save as type:  All types (*.%) ~
~ Hide Folders Save Cancel

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 h2o0.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.

EX Windows PowerShell

Windows PowerShell
opyright {C)} Microsoft Corporation. All rights reserved.

ry the new cross-platform PowerShell https://aka.ms/pscoreb

anda

254 h2o.inp

L T e

:\WUsers\atthariwworkshop\h2o> orca hZo.inp > h2o.out

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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This PC » Local Disk (C:) » Users » atthar » workshop » hZo

e

() MNarme Date modified Type Size
D h2o.cold.tmp 11719/ TMP File IKB
u h2e.diis.tmp 11719/ TMP File 20 KB
[ h2oEtmp 11719/ TMP File 1KB
|j h2o.engrad 11719/ EMGRAD File 1KB
D h2e.f0tmp 11719/ TMP File 2KB
I:] h2o.fsv.tmp 11719/ TMP File 2KB
[ h2o.gbw 11719/ GBW File 501 KB
d h2o.ginp.tmp 11719/ TMP File 1KB
D h2e.gpotl.tmp 11719/ TMP File 103 KB
[ ] h2o.grhabtmp 11719/ TMP File 103 KB
D h2o.grid tmp 11719/ TMP File 199 KB
D hZe.gutmp 11719/ TMP File 1KB
D hZe.H.tmp 11719/ TMP File 2KB
[ h2o.hess 11719/ HESS File 6 KB
|j h2o.inp 11719/ IMP File 1KB
D h2e.inttmp 11719/ TMP File 2KB
[ h2oKtmp 11719/ TMP File 33 KB
|_L] h2o.opotl.tmp 11719/ TMP File 103 KB
|_1 h2e.opt 11719/ OPT File 1KB
D h2e.orhel.tmp 11719/ TMP File 103 KB
[ h2o.out 11719/ OUTFile OKB
|_L] h2o.pl.tmp 11719/ TMP File 2KB
|_1 hZo.prop 11719/ PROP File 1KB

Gambar di atas memperlihatkan banyak dihasilkan file berekstensi *.tmp yang
dihasilkan ketika proses Orca sedang berlangsung

v BN Windows PowerShell (3) 34.0% 134.0 MB 0.2 MB/s 0 Mbps 0%
BX Console Window Host 0% 3.6 MB 0 MB/s 0 Mbps 0%
[o5] orca 0% 46.5 MB 0 MB/s 0 Mbps 0%
[#Z] orca_scf 34.0% Tr3MB 0.2 MB/s 0 Mbps 0%
BR Windows Command Processor 0% 0.9 MB 0 MB/s 0 Mbps 0%
EN Windows PowerShell 0% 25.8 MB 0.1 MB/s 0 Mbps 0%

Proses Orca sedang berjalan pada Windows PowerShell

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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L:{ Ch\Usershattharworkshop\h2o\h2o.out - Notepad++ - [m}
File Edit Search View Encoding Language Settings Tools Macre Run Pluging  Window 7

Py eoIB]|9;i‘|:jQ| |ﬁﬂbﬁ“§3|‘—'l‘t—{|i~'-z.—_§LjB'—l"E‘

B change log th2o inp £4 Eh2o.out ﬂl

The Gibbs free energy is G = H - T*5

Total enthalpy . -76.34499314 Eh
Total entropy correction RN -0.02210074 Eh -13.87 kcal/mol
Final Gibbs free energy N -76.36709389 Eh

For completeness - the Gibbs free energy minus the electronic energy
G-E (el) v 0.00278567 Eh 1.75 kcal/mol

Timings for individual modules:

Sum of individual times . 30. sec (= 0.516 min)
GTO integral calculation . 1. sec (= 0.024 min) 4.6 %
SCF iterations A 14. 5 sec (= 0.240 min) 46.5 %
SCF Gradient evaluation . 1.080 sec (= 0.01% min) 3.5 %
Geometry relaxation Ca 0. sec (= 0.003 min) 0.7 %
Analytical frequency calculation... 13.863 sec (= 0.231 min) 44.8 %
***k*ORCA TERMINATED NORMBLLY***ﬂ
TOTAL RUN TIME: 0 days 0 hours 0 minutes 31 seconds 952 msec
€ >
spice file length : 66,634  lines: 1,487 Ln: 1,485 Col:62 Sel:32[1 Windows (CRLF)  UCS-2 LEBOM INS

Tugas |l
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. CgHsNO; e. NO;
b. CeHsOH f. CsHe
c. CsH/Cl

d. HCI
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Praktikum IV

Penentuan Panjang Ikatan dan Sudut lkatan

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 H,O yang telah kita optimasi. Langkah-langkahnya adalah sebagai

berikut;

1. Buka perangkat lunak Avogadro
2. Klik File=>Open

A untitled.cml - Avegadre

File Edit View Build Select Extensions Crystallography Settings Help

9 New

L Open

Open Recent

Close

EH  Save

ld  SaveAs.
Revert To Saved
Import
Export
Quit

Element: | Carbon (6)
Bond Order: |Single
Adjust Hydrogens

Ctrl+N ke Edouit | Sl b kD E S Too\Setﬁngs...”D\spIaySetﬁngs...
Ctrl+0 [5 x

L3
Foa

View 1

Ctrl+W

Ctrl+5

Ctrl+Shift+5

b
rE
Ctrl+Q |8 x

-

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

h20.xyz dan klik open

atthar » workshop * hio v 0 Search ho 2
older .
~ Mame Date modified Type

| hZo.inp 11/19/2019 7:48 AM MP File

| hZo.out 11/19/2019 800 AM CUT File

| | h2oxyz 11/19/20719 800 AM Y File

| h2o_trjaxyz 11/19/2019 2:00 AM Y Z File
W >
£ Names: ~ | | Commaon molecule formats (.0~

Open Cancel
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A h2oxyz - Avogadro

File Edit View Buld Select Bensions Crystallography Settings Help

Open |edsave ©close Edquit | # 0 B K D § Ll & [fool settngs... | Display Settngs
& x

El g

es
[ Ball and Stick
Cartoon

Di
F

ipole

soooomn) §

eeeeee

Molekul H,O 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 A

Distance(s): 0.969 A

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

103.9°

Dari hasil eksperimen diperoleh bahwa panjang ikatan O-H pada H,O fasa gas
adalah 0,96A, sedangkan sudut ikatan H-O-H pada H,O fasa gas adalah 104,5°.
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%
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Tugas
Dengan mengikuti langkah-langkah pada Praktikum IIl dan 1V, isilah tabel di bawah

ini pada kolom komputasi dan % error!

Molekul | Ikatan | Komputasi Eksp(’egr)imen % eror

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

CO, C-O 1,16

CoHq4 Cc-C 1,334

C,H, C-H 1,08

CH, C-H 1,086

Nilai hasil gksperimen—Nilai hasil kormputasi
X 100%

% eror =

Nilai hasil eksperimen
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Praktikum V
Penentuan AH° Reaksi

Nilai parameter termodinamika AH® dari suatu reaksi kimia dapat diprediksi dengan
bantuan komputasi menggunakan perangkat lunak Orca. Sebagai contoh, untuk
reaksi berikut :
Ha(g) + %2 O2(g) > H20(9)
AH® reaksi = Z ;:mduk - ;favaaksi
AH® reaksi= (Hg o) — (Hg, -I-%ng]
Nilai H° untuk H,O dapatdiperoleh pada file output h2o0.out yang telah kita hitung
pada praktikum Ill. Langkah-langkahnya adalah sebagai berikut :
1. Buka Notepad++
2. Klik File 2> 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 :
Find

Find  Replace Findin Files Mark

Find what : | Total Enthalpy V| I Find Mext | ]
[ ]1in selection Count
Find all in All Opened
Documents
[]Backward direction Find All in Current
[ IMatch whale word only Document
[ IMatch case Close
Wrap around
Search Mode Transparency
(®) Mormal (®) On losing focus
() Extended (4, ', Wt 40, ..) () Always
() Regular expression . matches newline 1

Find: Found the 1st cccurrence from the top. The end of the document has been reached.

Maka kita akan dibawa menuju bagian yang terdapat tulisan Total Enthalpy
pada file h20.out, seperti yang diperlihatkan oleh gambar berikut :
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The enthalpy is H = U + kB*T
kB is Boltzmann's constant
Total free energy . -76.34593735 Eh
Thermal Enthalpy correction 0.00094421 Eh 0.59 kcal/mol

Total Enthalpy| -76.34499314 Eh

Note: Rotational entropy computed according to Herzberg
Infrared and Raman Spectra, Chapter V,1, Van Nostrand Reinhold, 1945
Point Group: Cs, Symmetry Number: 1

Rotational constants in cm-1: 26.406969 14.359785 9.30165

[&s]

Vibrational entropy computed according to the QRRHO of S. Grimme
Chem.Eur.J. 2012 18 8955

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 H,O = H®° H,O =-200.443,78 kJ/mol

Setelah memperoleh entalpi standar (H°) untuk H,O, tahap selanjutnya adalah
menghitung molekul H, dan O, untuk mendapatkan nilai entalpi standar (H°) dari H,
dan O,. Tahap-tahap pengerjaannya sama seperti yang telah dilakukan pada
Praktikum 1ll. Berikut diberikan contoh file input dan output perhitungan molekul H-
dan O,

File input Hy :

# avogadro generated ORCA input file
# Basic Mode

#

| B3LYP 6-31G(D) OPT FREQ

*xyz01
H -3.43506 0.68276 0.92218
H -4.04961 0.35072 1.03767

*

File output untuk H, yang memperlihatkan nilai Total Enthalpy

31



The enthalpy is H = U + kB*T
kB is Boltzmann's constant

Total free energy Cae -1.15622252 Eh
Thermal Enthalpy correction . 0.00094421 Eh 0.59 kcal/mol
Total Enthalpy -1.15527831 Eh

Note: Rotational entropy computed according to Herzberg
Infrared and Raman Spectra, Chapter V,1, Van Nostrand Reinhold, 1945

Point Group: Dinfh, Symmetry Number: 2
Rotational constants in cm-1: 0.000000 60.565763 60.565763
Vibrational entropy computed according to the QRRHO of 5. Grimme
Chem.Eur.J. 2012 18 9955
File input O,
# avogadro generated ORCA input file
# Basic Mode
#
| B3LYP 6-31G(D) OPT FREQ
*xyz01

@) -2.63364 0.02773 1.32866

@) -3.78228 0.00868 1.39865
*
File output O :
ENTHALPY
The enthalpy is H = U + kB*T

kB is Boltzmann's constant

Total free energy - -150.18763390 Eh
Thermal Enthalpy correction - 0.00094421 Eh 0.59 kcal/mol
Total Enthalpﬂ . -150.18668969 Eh

Note: Rotational entropy computed according to Herzberg
Infrared and Raman Spectra, Chapter V,1, Van Nostrand Reinhold, 1945
Point Group: Dinfh, Symmetry Number: 2

Rotational constants in cm-1: 0.000000 1.425859 1.425859

[ss]

Vibrational entropy computed according to the QRRHO of 5. Grimme
Chem.Eur.J. 2012 18 9955
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Dari file output H, dan O, diperoleh H® untuk H, dan O, secara berturut-turut adalah
-1,15527831 Hartree dan -150,18668969 Hartree atau
-3.033,18kJ/mol dan -394.315,15 kJ/mol

Sehingga diperoleh
AH® reaksi = (—200.443,78) — (—3.033,18 + (X —394.315,15)) = —253,02 kJ/mol

Hasil eskperimen adalah -241,8 kJ/mol.

% error = 4,6%

Oleh karena reaksi Hx(g) + ¥2 O2(g) = H20O(g) adalah reaksi pembentukan H,O pada
fasa gas, maka nilai AH®reaksi adalah AH® reaksipembentukan = AH}; =

—253,02 kJ /mol

Tugas IV
Prediksikan nilai AH® 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 + H,> CH;0 -21,8

H.O + F,-> HOF + HF -129,4

N2 + 3H>~> 2NH3 -165,4

CoHz + Ho> CoHy -203,9

CO, + 4H,> CH, + -245,3

2H,0

2CH;~> C,H4 -845,7

O3 + 3H,> 3H,0 -935,5
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