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IITUNGAN PPP.MO DAN M1, M MEMPREDIKSI
STRUKTUR KOMPLEKS TEKN fl4 DALAM MEMPRE

E
tungan PPP-MO (pariser parr pop
untuk mengetahui susunan kerapata
bentuk (melekul, kation dan anion),
kompleks dilakukan dengan perhit

SIUM DENGAN LIGAN DIASETILMONOKSIM. Perhi-
le molecular orbital) ligan diasetilmeoncksim bermanfaat
n elektron, energi molekul, kerapatan muatan dalam 3
dan momen dipel malakul, Sedangkan karakterisasi

g ‘ ungan MM (mekanika molekul), Berdasarkan kedua
perhitungan tersebut, disertai data IR, UV.Via

dan elektroforesis, struktur kompleks takna-

sium dengan ligan diasetilmonoksim dapat diperkirakan,

ABSTRACT

THE USE OF PPP-MO AND MM CAL
OF TECHNETIUM-DIACETYLMONO
molecular orbital) and MM (molecular m

used to asses electron afMinity,
a cation an and anion), and m
was conducted by means of m
along with the IR, UV-Vis a

CULATION IN PREDICTING THE STRUCTURE
XIME COMPLEX. PPP-MO (pariser parr pople

echanic) calculation of diacetylmoncxime ligand was
molecular energy. Three states of charge densities ( a mcleculs,
olecular dipole moment. Whereas the complex characterization
olecular mechanics calculations. Based en the two calculations,
nd electrophoresis data, the melecular structure of technetium

complex with diacetylmonoxime ligand can be predicted.

PENDAHULUAN

Pemacu utama penelitian =aat ini pada ki-
mia koordinasi teknesium berlanjut menjadi
pencarian sediaan untuk digunakan dalam di-
agnoea klinis. Sehingga perhitungan PPP pada
ligan dan perhitungan MM pada kompleks Te
diperlukan untuk memprediksi sifat kompleks
agar sesuai dengan yang diharapkan.

Pada makalah ini disajikan perhitungan
PPP pada ligan diasetilmonoksim dan perhi-
tungan MM dilakukan pada kompleks tekne-
eium tersebut dalam bentuk kation. Perhitung-
an-perhitungan tersebut sangat bermanfaat da-
lam menyiapkan bentuk suatu kompleks (kati-
on, anion, molekul) dengan derajat kelipofilan
dan berat molekul tertentu,

TEORI

Bolusi teoritis untuk teori orbital molekul

tingkat lanjut memerlukan pernyataan hanil-
torian secara eksplisit,

He % (h%/2m) V7 -

ZiZm (Zin . €*/rim) + T I (62/rij) (1)
i

Vi2 adalah operator Laplace, m adalah masa
inti dan Z,, adalah nomor atom dari inti m, e
adalah muatan elektron, T;nadalahjarakelek-
tron i terhadap inti. Menurut pendskatan
Born-Oppenheimer, inti dianggap stasionar di
mana elektron-elektron bergerak sekeliling-
nya, sehingga suku kesatu dan kedua merupa-
kan fungzi dari sebuah elektron i. Suku ketiga
adalah fungsi dari koordinat-koordinat elek-
tron i dan j, dan merupakan bagian yang sulit
diselesaikan.

Kebanynkan metode menggunakan pende-

katan operator elektron tunggal yang dikenal
sebagai operator Hartree-Fock,

HeFa H™'i5(20i-Ki) @

H*lit diperoleh dari bagian elektron tunggal
dari persamaan (1) yang menyatakan energi
interalsi intidan scbuah elektron, J, menyata-
kan gaya tolak Coulomb di antara elektron,
dan K; dihasilkan dari prinsip Pauli sebagai
koreksi terhadap total tolakan elektron dari

pergerakan elektron yang mempunyai spin sa-
ma.
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Penyelesainn persamaan Hartree-Fock sa-
ngat sulit walaupun untuk sistem yang kecil,
untuk itu Roothaan menggunakan pendekatan
terhadap orbital Hartree-Fock dengnn menggu-
nakan LCAO (linier combination of atomic
orbitals). Metode Roothaan tersebut disebut
prosedur abinitio karena seluruh persamaan di-
selesaikan dengan cara dihitung sampni tuntas,
namun hal tersebut sulit diterapkan dalam
menghitung integral pusat tign dan empat, se-
hinggn sulit diterapkan pada molekul besar. Ka-
rena adanya hambatan tersebut, Pople meng-
gunakan metode semi empiris untuk mena-
ngani sistem dari molekul, dengan membuat
asumsi bahwa orbital atom yang berbeda tidak
tumpang-tindih. Metode Pople disebut Metode
Semi Empiris karena integral-integral (ii,ii) dan
(iij)) ditentukan dari eksperimen dengan me-
nguitkannya dengan parameter fisik seperti po-
tensial ionisasi atau afinitas elektron

HASIL DAN DISKUSI

Ligan butana-2,3 dionemonoksim mempu-
nyai struktur kesetimbangan sebagai berikut :

cH,

L]

PPl
o \H/

1

E, = -21650cv

Bentuk Cis

1
KON

E, = =209.08¢v

Bentuk Trans

Berdasarkan perhitungan PPP dengan metode
SCF-CI (self consistent field) energi elektronik
elektron n bentuk cis -216,60 ev dan bentuk
trans -208,06 ev. Hasil tersebut sesuai dengan
hasil perhitungan MM, energi sterik bentuk cis
19,62 kkal/mol dan energi sterik bentuk trans
20,67 kkal/mol. karena bentuk cis memiliki
energi yang lebih rendah, maka kemungkinan

Tema: Pengembangan Kemitraan Ang,, Lemi
Melalui fygep v "0
Plek Nu) liy

besar struktur ligan tersebut berada dalap,

bentulk cis.
Perhitungan kerapatan muatan be

lan metode SCF ligan tersebut disaji
Tabel 1.

rd&aar.
kan Pads

Tabel 1. Kerapatan muatan ligan butang.g
dionemonoksim dalam tiga benty '

. ‘—\

Atom | Molekul Kation Anion
—2hion |

1 [-0,1830370 | +0,01883300 | -0,44135
2 |+0,1668831 | +0,19310210 | .0,07g;
3 |-0,0036490 | 40,33430001 | -0,173375
4 |+0,0076186 | 4+0,39025380 -0,322081
[ +0,0231860 | +0,06470700 +0,0147g7
—

Berdasarkan perhitungan Tabe] 1 ditup.
jukkan bahwa atom oksigen teras oksim pada
molekul ligan mempunyai muatan positif, se.
hingga atom hidrogen terikat pada oksim sec,.
ra ionisasi. Hilangnya ion hidrogen pada mole.
kul ligan menghasilkan bentuk anion yang
menghasilkan muatan negatif pada semua aton
kecuali pada atom oksigen dari oksim,

Perhitungan panjang ikatan dalam tiga
ben- tuk disajikan pada Tabel 2,

Tabel 2. Panjang ikatan ligan butana . 23
dionemonoksim

Atom Molelul Kation Anion
1-2 |0,9459368 | 0,8602813 |0,70055370
2-3 |0,2750428 | 0,3856720 |0,47411720
3-4 |0,9508029 | 0,5869500 |0,71396530
4-5 |0,1523977 | 0,2635175 (0,09964815

Dari perhitungan panjang ikatan ditunjuk-
kan bahwa panjang ikatan dari grup karboni
menurun akibat proses oksidasi atau reduksi.
Akan tetapi panjang ikatan antara atom nomor
2 dan 3 meningkat akibat proses reduksi atau
oksidasi. Sedangkan panjang ikatan N-O naik
lewat oksidasi tetapi turun akibat reduksi, se-
perti hilangnya ion hidrogen.

Kompleks teknesium hasil sintosis [1] me-
nunjukkan migrasi elektrofilic yang positif dan
dalam keadaan padat, berupa kristal berwarns
coklat. Spektrum infra merah ligan menuﬂi“kl‘
lan puncak pada bilangan gelombang 1655 em®
sesuai dengan bilangan gelombang vibrasi ulur

165

Dipindai dengan CamScanner


https://digital-camscanner.onelink.me/P3GL/g26ffx3k

¢ Sertinor Sains dan Teknologi Nuklir

«J""“mﬂ Dandung, 21+ 22 Mwret 1005

L}
prm-

o, Nalknya frokwensi tersebut sebesar 20
C+0. padn kompleka menunjultkan bahwa |kat.
““koowliﬂﬂ'l terjndi pada atom oksigen karbo.

{emahnya pita pada bilangan gelombang
_-0 en) menunjukkan adanya vibrasi ylyr
'.O- Sehingen diperkirakan strulktur komploks
(oknesium tersebut adalah sebagai berikut

Panjang ikatan dan sudut ikatan yang di.
roleh dari hasil perhitungan MM pada kom-

ploks teknesium (V) dengan butana-2,3 dione-
monoksim diberikan pada Tabel 3 dan 4.
Spektrum elektronik kompleks memberi-
kan dua pita pada panjang gelombang 610 dan
440 nm. -
KESIMPULAN .

Perhitungan PPP SCF-CI pada ligan, MM
pada kompleks ditunjang dengan data IR, UV-

DAFTAR PUSTAKA .

Tema: Pengembangnn Kemitraan Antar Lambaga
Melalui Iptek Nuhlir

Tabel 3. Panjang ikatan bordasarkan

porhitungan MM (A

No, Atom Panjang Tkatan
1.9 1, 061
1.9 1,762
1-8 1,933
110 1,960
1-11 1,933
1-16 1,763

Tabel 4. Sudut ikatan berdasarkan perhitung-

an MM (A%)

No. Atom Gudut Tkatan
2-1- 3 02,43
2-1- 8 87,08
2.1-10 172,50
2-.1-11 87,89
2-.1-16 91,79

16-1- 3 189,45
3-1- 8 094,24
3-1-11 81,89

11-1-16 94,43

VIS dan elektrophoresis, mampu memprakira-
kan bentuk kompleks yang terjadi.
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