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1. PENDAHULUAN 

Seiring dengan kemajuan teknologi dan ilmu pengetahuan, banyak perubahan terjadi dalam penelitian ilmiah. 

Salah satu perubahan tersebut adalah munculnya disiplin ilmu baru yang dikenal sebagai kimia komputasi. Kimia 

komputasi memungkinkan perhitungan kimia dilakukan dengan bantuan komputer untuk menjelaskan fenomena 

eksperimen kimia. Penggunaan komputer dalam kimia komputasi tidak hanya terbatas pada visualisasi struktur, tetapi 

juga untuk menyelesaikan masalah di bidang kimia, termasuk studi molekuler yang melibatkan sistem makroskopis. 

Oleh karena itu, komputer memiliki peran penting dalam perkembangan ilmu pengetahuan yang kini dikenal sebagai 

kimia komputasi dalam eksperimen berbasis komputer. Dalam eksperimen komputer, perhitungan dilakukan melalui 

algoritma yang kemudian diimplementasikan dalam bahasa pemrograman. Pendekatan ini memungkinkan perhitungan 

berbagai sifat molekul yang kompleks dengan hasil yang mendekati eksperimen di laboratorium.(Muslim and 

Sudarlin,2019;Yusuf,2017). 

Dalam eksperimen berbasis komputer, perhitungan dilakukan melalui algoritma yang kemudian diterjemahkan 

ke dalam bahasa pemrograman. Metode ini memungkinkan penghitungan berbagai sifat molekul kompleks dengan hasil 

yang mendekati hasil eksperimen laboratorium (Muslim dan Sudarlin, 2019; Yusuf, 2017). 

Pada penelitian sebelumnya (Yusuf dkk., 2023), telah dilakukan studi komputasi untuk menghitung celah energi 

dan analisis UV dari kompleks bis(benzoil trifluoro asetonato)2Zr. Hasil penelitian ini berupa data celah energi dan 

spektrum transisi elektronik yang dapat menjelaskan tahapan mekanisme reaksi, memfasilitasi percobaan laboratorium. 

Oleh karena itu, hasil studi komputasi sangat relevan untuk diaplikasikan pada berbagai senyawa kompleks guna 

memperkirakan sifat kimianya, sehingga senyawa tersebut dapat digunakan dalam percobaan laboratorium untuk 

membantu peneliti dalam perancangan awal penelitian. 

Berdasarkan uraian tersebut, dilakukan penelitian komputasi terhadap senyawa kompleks bis(benzoil trifluoro 

asetonato)2Fe, dengan menghitung selisih energi menggunakan metode semi-empiris PM3. Penelitian ini juga mencakup 
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perhitungan spektrum transisi elektronik UV untuk menentukan panjang gelombang maksimum senyawa kompleks 

tersebut. 

2. METODE PENELITIAN 

2.1 Jenis Penelitian 

Penelitian ini menggunakan metode deskriptif kuantitatif, yang bertujuan untuk memberikan gambaran lengkap 

dari data, baik dalam bentuk verbal maupun numerik, terkait objek yang diteliti melalui studi pustaka guna memperkuat 

analisis. Data yang diperoleh dianalisis secara deskriptif kuantitatif dan disajikan dalam tabel serta grafik agar 

memudahkan interpretasi dan penarikan kesimpulan (Zumairah dkk, 2022). Penelitian ini berfokus pada penyediaan 

data mengenai sifat senyawa kompleks Bis(Benzoil Trifluoro asetonato)2Fe, berdasarkan perhitungan komputasi terkait 

celah energi dan spektrum transisi elektronik. Metode yang digunakan adalah metode semiempiris PM3. Alat dan bahan 

yang digunakan dalam penelitian ini adalah perangkat keras yang berupa laptop Asus dengan spesifikasi RAM 5 GB 

DDR4, prosesor AMD Ryzen 3-3250U, layar 14 inci Full HD, kartu grafis AMD, serta sistem operasi Windows 11. 

Laptop ini dilengkapi dengan software Hyperchem 8.0 yang digunakan untuk melakukan perhitungan, termasuk 

visualisasi molekul, optimasi geometri, celah energi, dan spektrum UV. 

2.2 Waktu dan Tempat Penelitian 

 Penelitian ini dilakukan di laboratorium kimia Universitas Negeri Medan, yang berlokasi di Jalan Willem 

Iskandar Pasar V Medan Estate, Kabupaten Deli Serdang, Kota Medan, Provinsi Sumatera Utara. Penelitian ini dimulai 

pada bulan Juni 2024. 

2.3  Target/Subjek Penelitian 

 Penelitian ini berfokus pada senyawa kompleks Bis(Benzoil Trifluori Asetonato)2Fe dengan memanfaatkan 

perangkat lunak Hyperchem untuk menentukan nilai HOMO, LUMO, dan celah energi. Hasil penelitian ini 

menunjukkan perlunya pengembangan lebih lanjut dalam studi terkait senyawa kompleks. 

2.4  Prosedur 

2.4.1. Optimasi Geometri 

Tahap pertama melibatkan pemodelan ligan BTFA dan senyawa kompleks bis(BTFA)2Fe menggunakan 

Hyperchem. Molekul tersebut kemudian dikonversi ke bentuk tiga dimensi dan dioptimasi menggunakan opsi 

invoke model builder yang terdapat di menu. Setelah itu, dilakukan optimasi geometri senyawa tersebut dengan 

metode semiempiris PM3 (Yusuf & Nasution, 2022). 

2.4.2. Penentuan Celah Energi 

Setelah struktur senyawa mencapai kestabilan, langkah selanjutnya adalah menghitung celah energinya dengan 

mengklik menu compute, kemudian memilih orbitals. Penyesuaian standar LUMO (lowest unoccupied molecular 

orbital) dan HOMO (highest unoccupied molecular orbital) dilakukan dengan mengatur nilainya menjadi 0. 

Selanjutnya, opsi labels dan plot dipilih. Setelah nilai LUMO dan HOMO diperoleh, perhitungan celah energi 

dilakukan (Sanjaya & Saputra, 2014; Siregar & Sinaga, 2017). 

2.4.3. Analisis Spektra Transisi Elektronik (UV) 

Senyawa yang telah mencapai struktur stabil kemudian dihitung spektrum transisi elektroniknya dengan memilih 

menu compute, lalu opsi single point. Selanjutnya, dipilih Single Point Cl dengan metode singly excited. Setelah 

perhitungan selesai, spektrum elektronik akan dihasilkan (Yusuf dkk, 2023). 

2.5  Data, Instrumen, dan Teknik Pengumpulan Data 

 Data yang diperoleh mencakup nilai HOMO, LUMO, celah energi, dan panjang gelombang UV yang dihasilkan 

menggunakan perangkat lunak Hyperchem. 

2.6  Teknik Analisis Data 

Instrumen yang digunakan, yaitu Hyperchem, menghasilkan nilai celah energi yang diperoleh dari selisih antara 

energi LUMO dan energi HOMO (Muslim & Sudarlin, 2019), serta nilai panjang gelombang maksimum berdasarkan 

spektrum transisi elektronik. 
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Gambar 3. Nilai HOMO dan LUMO senyawa kompleks bis(btfa)2Fe 

3. HASIL DAN PEMBAHASAN 

Langkah pertama yang dilakukan adalah pemodelan molekul ligan benzoil trifluoro asetonato dan senyawa 

kompleks bis(benzoil trifluoro asetonato)₂Fe. Setelah itu, dilakukan optimasi geometri dengan menggunakan perangkat 

lunak Hyperchem. Berikut adalah hasil pemodelan molekul ligan benzoil trifluoro asetonato dan senyawa kompleks 

bis(benzoil trifluoro asetonato)₂Fe setelah optimasi geometri menggunakan metode semi-empiris benzoil trifluoro 

asetonato. 

Gambar 2. Struktur ligan btfa 

3. 1  Celah Energi 

Setelah diperoleh nilai HOMO dan LUMO, band gap (celah energi) pada ligan benzoil trifluoro asetonato dan 

senyawa kompleks bis(benzoil trifluoro asetonato)₂Fe dapat dihitung. Celah energi ini merupakan selisih antara nilai 

HOMO dan LUMO (Yusuf, 2023). 

Egap = ELUMO - EHOMO 

Dari tabel, terlihat bahwa nilai band gap pada ligan benzoil trifluoro asetonato lebih besar dibandingkan dengan 

senyawa kompleks bis(benzoil trifluoro asetonato)₂Fe. Kehadiran atom pusat Fe menyebabkan penurunan band gap 

secara signifikan. Band gap yang rendah pada senyawa kompleks menunjukkan bahwa senyawa tersebut lebih mudah 

mengalami eksitasi dibandingkan dengan ligan, karena jarak antara pita valensi dan pita konduksi semakin kecil 

(Indriani & Fahyuan). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Gambar 1. Struktur senyawa kompeks Bis(btfa)2Fe 
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Gambar 4. Nilai HOMO dan LUMO senyawa ligan btfa 

 

 

 

 

 

 

 

Nilai celah energi untuk isolator adalah lebih dari 4 eV, sedangkan untuk semikonduktor kurang dari 3 eV. Oleh 

karena itu, senyawa kompleks bis(benzoil trifluoro asetonato)₂Fe bersifat isolator (Dharma et al., 2009). Nilai celah 

energi yang besar pada senyawa kompleks disebabkan oleh keelektronegatifan atom Fluor. 

Dari hasil penelitian yang telah dilakukan, diperoleh data sebagai berikut: 

Senyawa E.LUMO (eV) E.HOMO (eV) Celah Energi (eV) 

Btfa -1,203535 -10,2664 9,062865 

Bis(btfa)2Fe -1,628242 -9,549587 7,921345 

Perhitungan celah energi menunjukkan bahwa ligan memiliki celah energi yang lebih besar dibandingkan dengan 

kompleks bis(benzoil trifluoroasetonato)₂Fe. Diketahui bahwa senyawa dengan celah energi yang lebih sempit 

cenderung lebih sensitif terhadap cahaya. Oleh karena itu, ketika senyawa kompleks bis(benzoil trifluoroasetonato)₂Fe 

menerima energi dari luar, elektron akan lebih mudah berpindah dari HOMO ke LUMO dibandingkan dengan ligannya. 
Hal ini disebabkan oleh semakin kecilnya celah energi suatu senyawa, semakin bersifat konduktor senyawa 

tersebut(Siregar & Sinaga.,2017). Hal ini disebabkan oleh koordinasi elektron bebas pada atom O dengan atom pusat 

Fe, yang membuat senyawa kompleks menyerap cahaya pada panjang gelombang yang lebih panjang daripada ligannya. 

Pengamatan ini menunjukkan bahwa keberadaan atom Fe di pusat kompleks menyebabkan peningkatan panjang 

gelombang maksimum. 

Senyawa kompleks yang terbentuk lebih stabil dibandingkan ligannya. Hal ini disebabkan oleh koordinasi 

elektron bebas pada atom O dengan atom pusat Fe. Sementara itu, pada ligan, atom O masih memiliki pasangan elektron 

bebas. Ligan yang digunakan dalam senyawa kompleks memiliki gugus penarik elektron pada atom F, sehingga elektron 

pada atom pusat Fe dapat tertarik oleh atom F (Azuxetullatif et al., 2020; Imelda & Aziz, 2022; Yusuf, 2023). Proses 

ini bertujuan untuk meningkatkan keasaman Lewis atom Fe agar dapat dimanfaatkan sebagai katalis asam. 

3.2 Spektra UV  

Senyawa kompleks bis(benzoil trifluoro asetonato)₂Fe memiliki celah energi yang lebih besar dibandingkan 

dengan ligan benzoil trifluoro asetonato. Akibatnya, senyawa kompleks ini akan menyerap cahaya pada panjang 

gelombang yang lebih tinggi dibandingkan dengan ligan benzoil trifluoro asetonato. Keberadaan atom Fe sebagai pusat 

molekul menyebabkan peningkatan panjang gelombang maksimum. Hasil yang ditunjukkan dalam tabel sesuai dengan 

persamaan energi foton, di mana berdasarkan penelitian yang dilakukan oleh Yusuf (2023), energi berbanding terbalik 

dengan panjang gelombang maksimum. Secara sistematis, persamaan tersebut dapat ditulis sebagai berikut: 

E= h.c/λ 

Dengan E= energi,c= kecepatan cahaya, h=tetapan planck, λ = Panjang gelombang 

 

 

Senyawa Panjang Gelombang 

Maksimum (nm) 

Btfa 209,66 nm 

Bis(btfa)2Fe 327,09 nm 
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4. SIMPULAN DAN SARAN 

4. 1  Simpulan  

Berdasarkan hasil penelitian yang telah dilakukan dapat disimpulkan bahwa celah energi ligan btfa sebesar 

9,062865 eV dan celah energi senyawa kompleks bis(btfa)2Fe sebesar 7,921345 eV. Senyaw kompleks bis(btfa)2fe 

lebih mudah mengalami eksitasi dibandingkan dengan ligan btfa. Sedangkan untuk spektra UV ligan btfa sebesar 209,66 

nm dan spektra UV senyawa kompleks bis(btfa)2Fe sebesar 327,09 nm. Hasil temuan spektra UV ini sejalan dengan 

persamaan energi foton yang menyatakan bahwa energi berbanding terbalik dengan panjang gelombang maksimum.  

4. 2  Saran 

Meskipun penelitian ini menghadapi tantangan tersendiri, hasil yang diperoleh cukup memuaskan sebagai 

langkah awal menuju penelitian berikutnya. Namun, penulis berharap penelitian ini dapat dikembangkan lebih lanjut 

dengan menggunakan jenis logam lain sebagai atom pusat kompleks, serta ligan yang berbeda, sehingga hasil yang 

diperoleh bisa dibandingkan dengan penelitian sebelumnya. Laporan ini kami sampaikan, dengan kesadaran bahwa 

tulisan ini masih jauh dari sempurna. Oleh karena itu, penulis sangat mengharapkan kritik dan saran yang membangun. 
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