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1. PENDAHULUAN 

Perkembangan sains dan teknologi yang begitu pesat sangat membantu penelitian di bidang ilmu kimia 

keterbatasan ilmu kimia untuk meramalkan optimasi geometri, penentuan celah energi (band gap) dan spektra transisi 

elektronik (UV) mendorong ilmuan untuk melahirkan ilmu baru yang dikenal dengan istilah kimia komputasi. Kimia 

komputasi adalah perhitungan kimia yang dapat dilakukan dengan bantuan perangkat komputer (software) untuk 

menjelaskan fenomena eksperimen kimia dengan menggabungkannya dengan teori-teori kimia sebagai pendekatan 

alternatif yang lebih murah dan efisien (Nurfadhilla et all. 2023). 

Ada berbagai jenis software kimia komputasi yang dapat digunakan seperti Hyperchem, ChemLab, NwChem, 

Gaussian, ACD/ChemSketch dan lain-lain menyatakan bahwa Hypercam dan ChemLab merupakan pilihan software 

yang paling sering digunakan karena memiliki fitur lengkap, mudah digunakan, tidak membutuhkan internet dan bisa 

di pasang secara lokal (Arifani et all. 2021).  

Senyawa kompleks bis(trifluoroasetilaseton)2Zr termasuk katalis asam Lewis yang dapat digunakan sebagai 

katalis untuk berbagai reaksi.  Kompleks bis(trifluoroasetilaseton)2Zr juga digunakan untuk memproduksi PCL dengan 

segudang kegunaan seperti sistem penghantaran obat jangka panjang, alat ortopedi, alat kesehatan, rekayasa jaringan, 

dan pertanian (Yusuf,. Dari,. & Utama, 2020). Pada sisi lain, kompleks bis(trifluoroasetilaseton)2Zr yang belum 

diketahui secara jelas sifat eksitasinya menyulitkan peneliti untuk mengetahui keunggulan dari katalis ini. Oleh karena 

itu, dibutuhkan metode yang lebih efektif untuk menjelaskan karakter dari bis(trifluoroasetilaseton)2Zr sehingga 

pemanfaatan kompleks ini dapat dilakukan lebih maksimal. 

Berdasarkan uraian di atas, kami melakukan studi perhitungan komputasi pada senyawa kompleks 

bis(trifluoroasetilaseton)2Zr dengan berdasarkan pada penelitian (Yusuf, Octaviani, & Rafsanzani, 2023) mengenai 

studi komputasi senyawa  Bis(Benzoiltrifluoroaseton) Zirkonium. Perhitungan dilakukan untuk mengetahui optimasi 

geometri, celah energi, dan panjang gelombang maksimum. Perhitungan komputasi dikembangkan dalam bentuk 

algoritma yang ditulis dalam bahasa pemrograman dan memungkinkan untuk menghitung sifat molekul senyawa 

kompleks dengan hasilnya yang diharapkan berkorelasi secara signifikan dengan eksperimen. Metode yang digunakan 

adalah semi empiris PM3 dengan memperhitungkan spektra UV yang diharapkan dapat menentukan panjang gelombang 

maksimumnya.  
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2. METODE PENELITIAN 

2.1 Jenis Penelitian 

 Jenis penelitian yang digunakan adalah deskriptif kuantitatif. Penggunaan metode ini untuk mendapatkan 

gambaran lengkap dari data baik itu verbal maupun numerik yang berhubungan dengan data yang diteliti dengan studi 

kepustakaan sehingga lebih memperkuat analisa peneliti. Data hasil penelitian dianalisis secara kuantitatif deskriptif 

yang disajikan dalam bentuk tabel dan grafik untuk memudahkan proses penafsiran dan penarikan kesimpulan 

(Zumairah dkk, 2022). Penelitian ini bertujuan untuk memberikan data sifat senyawa kompleks 

Bis(Trifluoroasetilaseton)2Zr berdasarkan perhitungan komputasi celah energi dan spektra transisi elektronik senyawa 

tersebut. Metode penelitian yang digunakan penelitia adalah semiempiris PM3. 

2.2 Waktu dan Tempat Penelitian 

 Penelitian ini dilaksanan di laboratorium kimia, Universitas Negeri Medan yang beralamat di Jalan. Willem 

Iskandar Pasar V Medan Esatate Kabupaten Deli Serdang, Kota Medan, Sumatera Utara. Penelitian ini akan dimulai 

pada bulan Februari tahun 2023. 

2.3  Target/Subjek Penelitian 

Subjek pada penelitian ini adalah senyawa Bis(Trifluoroasetilaseton)2Zr dengan menggunakan software 

hyperchem dalam penentuan homo, lumo dan celah energi. Dimana data ini diperlukan dalam perkembangan penelitian 

terkait senyawa kompleks. 

2.4  Prosedur 

Instrumen yang digunakan dalam penelitian ini berupa perangkat keras (Hardware) dan perangkat lunak 

(Software). Perangkat keras berupa computer random acess memory 4,00 GB, system type 64  bit operating system  dan 

sistem operasi Windows 10. Perangkat lunak yang digunakan ialah Hyperchem Ver. 8.0  digunakan untuk menghitung 

molekul komputasi  mencakup visualisasi molekul, optimasi geometri, perhitungan celah energi, dan celah energi (Band 

Gap). 

2.4.1. Optimasi Geometri  

Tahap awal dalam penelitian ini ,yakni pemodelan senyawa kompleks bis(trifluoroasetilaseton)2Zr  dan ligan 

trifluoroasetilaseton pada perangkat lunak Hyperchem. Selanjutnya, molekul divisualisasi ke dalam bentuk 3D dan 

dioptimasi dengan menggunakan invoke model builder pada menu. Setelah itu , perhitungan optimasi geometri 

dilakukan dengan menggunakan metode semi empiris PM3 (Yusuf, 2023 , Yusuf, Octaviani, & Rafsanzani, 2023). 

Berikut struktur molekul senyawa Kompleks bis(trifluoroasetilaseton)2Zr  ditampilkan pada Gambar 1 dan 2  

 

  

 

 

 

 

 

Gambar 1. Struktur ligan trifluoroasetilaseton 
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Gambar 2. Struktur bis(trifluoroasetilaseton)2Zr 

 

2.4.2. Penentuan celah energi (band gap)  

Senyawa yang telah mencapai konformasi stabil kemudian dihitung celah energinya. Dipilih menu komputer, 

senyawa yang telah mencapai konformasi stabil selanjutnya dihitung celah energinya. Dipilih menu komputer, lalu 

orbitals pada pilihan yang tersedia. Disesuaikan standard HOMO (highest occupied molecular orbital) dan LUMO 

(lowest unoccupied molecular orbital) menjadi angka 0. Selanjutnya dipilih labels dan plot. Setelah itu, dihitung celah 

energi berdasarkan data energi LUMO (E.LUMO) dan energi HOMO (E.HOMO) (Imelda & Aziz, 2022 ; Yusuf, 2023). 

Energi HOMO dan LUMO sangat penting saat menentukan dalam proses reaksi kimia, karena transisi elektron terluar 

merupakan salah satu faktor yang berperan dalam reaktivitas dari kebanyakan reaksi kimia yang terjadi. Hal ini 

menjelaskan bahwa orbital yang merupakan tempat terjadinya eksitasi elektron akan melibatkan masing-masing orbital 

HOMO dan LUMO. Sementara itu, energi HOMO dan LUMO sangat berpengaruh dalam penentuan kekuatan atau 

energi pada ujung (pita valensi dan pita konduksi) atom terhadap interaksi aktivitas struktur (Setiawan dkk, 2022). 

2.4.3. Analisis Spektra Transisi Elektronik (UV)  

Spektrum UV-Vis merupakan korelasi absorbansi (sebagai ordinat) dan panjang gelobang sebagai absis berupa 

pita spectrum, terbentuknya pita sprektum UV-Vis tersebut disebabkan transisi energi yang tidak sejenis dan terjadinya 

eksitasi elektonik. Senywa tak berwarna diukur pada jangka 200 samapai 400 nanometer (nm). Senyawa berwarna pada 

jangka 200 samapai 700 nm (Abriyani dkk, 2022). Energi transisi elektronik adalah energi yang didapatkan dari transisi 

elektron dari orbital HOMO ke LUMO yang biasanya sebanding dengan besarnya serapan sinar UV-Vis (Rattyananda 

dkk, 2022).  

Senyawa yang telah mencapai konformasi stabil selanjutnya dihitung spektra transisi elektroniknya. Diawali 

dengan memilih menu compute selanjutnya single point. Setelah itu dipilih Single Point CI dengan metode Singly 

excited. Setelah perhitungan dijalankan akan menghasilkan spektrum elektronik (Yusuf, 2023). 

2.5     Data, Instrumen, dan Teknik Pengumpulan Data 

Data yang diperoleh berupa data homo, lumo, selah energi dan UV. Dimana homo, lumo dan celah energi 

diperoleh dari penggunaan software hyperchame, sedangkan untuk analisa transisi elektronik diperoleh dari spektra UV 

yang dilakukan pada senyawa bis(trifluoroasetilaseton)2Zr. 

2.6  Teknik Analisis Data 

Instrumen yang digunakan memiliki dua hasil data antara lain nilai celah energi yang dapat dihitung menggunakan 

selisih antara energi LUMO dikurang dengan energi HOMO (Muslim & Sudarlin, 2019) dan nilai panjang gelombang 

dari hasil spektrum transisi elektonik. 
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3. HASIL DAN PEMBAHASAN 

Sebelum dilakukan perhitungan celah energi, pada tahap awal dilakukan optimasi geometri menggunakan 

software Hyperchem. Adapun hasil optimasi geomteri ligan tfa dan kompleks bis(tfa)2Zr ditampilkan pada Gambar 3 

dan 4. 

 

 

 

 

 

 

 

 

Gambar 3. Struktur hasil optimasi geometri ligan trifluoroasetilaseton 

 

Gambar 4. Struktur hasil optimasi geomteri senyawa kompleks bis(trifluoroasetilaseton)2Zr. 

3.1 Celah Energi  

Celah  energi  merupakan  selisih antara energi  LUMO  (E-LUMO)  dengan  energi HOMO    (E-HOMO). 

HOMO adalah    orbital tertinggi   pada   pita   valensi   yang   ditempati elektron. Sedangkan LUMO adalah orbital 

terendah pada pita konduksi  yang tidak ditempati elektron (Sanjaya & Saputra, 2014). 

Pada Gambar ditampilkan hasil energi HOMO-LUMO ligan triflouroasetilaseton dan kompleks 

bis(trifluoroasetilaseton)2Zr. 

 

Gambar 5. Energi LUMO ligan tfa 



Kajian Komputasi Perhitungan Celah Energi dan Analisis UV Senyawa Kompleks Bis(Trifluoroacetylacetone)2Zr 

Menggunakan Metode Semi Empiris PM3 | 133 

 

Gambar 6. Energi LUMO Senyawa bis(trifluoroasetilaseton)2Zr 

 
Gambar 7. Energi HOMO ligan triflouroasetilaseton 

 

 
Gambar 8. Energi HOMO Senyawa bis(trifluoroasetilaseton)2Zr 

Berdasarkan data yang ditampilkan pada Gambar 3-6 dapat dihitung celah energi ligan dan kompleks. Celah 

(𝐸𝑔𝑎𝑝) adalah perbedaan tingkatan energi antara energi HOMO terhadap LUMO seperti ditunjukkan pada persamaan 1  

: 

𝐸𝑔𝑎𝑝 = 𝐸𝐿𝑢𝑚𝑜 - 𝐸𝐻𝑜𝑚𝑜   (1)  

Hasil perhitungan celah energi menunjukkan bahwa celah energi ligan lebih besar dibandingkan kompleks 

bis(trifluoroasetilaseton)2Zr terdapat pada Tabel 1. 

Tabel 1. Celah energi ligan trifluoroasetilaseton dan kompleks bis(trifluoroasetilaseton)2Zr. 

Senyawa  E.Homo (eV)  E. Lumo (eV)  Celah E. (eV) 

Trifluoroasetilaseton -10.28779 -0.9199151 9.3678749 

bis(trifluoroasetilaseton)2Zr -18.72363 -10.8586359 7.8649941 

 

Senyawa yang memiliki celah energi yang sempit akan memiliki kepekaan yang lebih kuat terhadap cahaya. Oleh 

karena itu, apabila senyawa kompleks bis(trifluoroasetilaseton)2Zr. diberikan energi dari luar maka elektronnya akan 

lebih mudah berpindah dari HOMO ke LUMO dibandingkan ligannya. Dampaknya, sifat senyawa kompleks tersebut 

akan berubah menjadi cendrung bersifat semikonduktor. Hal ini dapat terjadi karena semakin rendah celah energi dari 

suatu senyawa maka senyawa tersebut akan bersifat lebih konduktor (Siregar & Sinaga, 2017). 

Senyawa kompleks yang diperoleh juga lebih stabil daripada ligan. Hal ini terjadi karena elektron bebas yang ada 

pada atom O telah berkoordinasi dengan atom pusat Zr. Sementara pada ligan, atom O nya masih memiliki pasangan 
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elektron bebas seperti ditampilkan pada Gambar 2. Ligan yang digunakan pada senyawa kompleks memiliki gugus 

penarik elektron pada atom F sehingga elektron yang ada pada atom pusat Zr akan dapat ditarik oleh atom F 

(Azuxetullatif et al.,2020 ; Imelda & Aziz, 2022 ; Yusuf, 2023). Hal ini dilakukan supaya atom Zr memiliki keasaman 

Lewis yang tinggi sehingga dapat dimanfaatkan sebagai katalis asam. 

3.2 Spektra UV Senyawa Kompleks bis(trifluoroasetilaseton)2Zr 

Pada Gambar 7-8 ditampilkan hasil spektra UV dari ligan dan kompleks bis(trifluoroasetilaseton)2Zr 

 
Gambar 9. Spektra UV ligan trifluoroasetilaseton 

 

 
Gambar 10. Spektra UV Senyawa bis(trifluoroasetilaseton)2Zr 

 

Senyawa kompleks bis(trifluoroasetilaseton)2Zr. memiliki celah energi yang lebih kecil dibandingkan ligan 

Trifluoroasetilaseton. Akibatnya, senyawa kompleks akan menyerap cahaya dengan panjang gelombang yang lebih 

panjang dibandingkan ligannya. Hasil pengamatan ini mengindikasikan bahwa adanya atom zirconium pada pusat 

senyawa kompleks dapat menyebabkan peningkatan panjang gelombang maksimumnya. Adapun panjang gelombang 

maksimum dari senyawa kompleks adalah sebesar 452.93 nm. Sementara ligan tfa memiliki panjang gelombang 

maksimum sebesar 437.25 nm seperti ditampilkan pada Tabel. 

 

Tabel 2. Data UV ligan Trifluoroasetilaseton dan senyawa bis(trifluoroasetilaseton)2Zr 

Senyawa Panjang Gelombang Maximum λmax (nm) 

Trifluoroasetilaseton 437.25 

bis(trifluoroasetilaseton)2Zr 452.93 

 

Hasil yang ditampilkan pada Tabel 2 sejalan dengan persemaan energi foton dimana energi berbanding terbalik dengan 

panjang gelombang maksimum. Adapun persamaan energi foton disajikan pada persamaan 2: 

𝐸 = ℎ. 𝑐/λ (2) 

Keterangan : E= energi, h= tetapan planck, c= kecepatan cahaya, dan λ= Panjang gelombang 
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4 SIMPULAN DAN SARAN 

4. 1  Simpulan  

Berdasarkan hasil perhitungan komputasi senyawa kompleks Bis(Trifluoroasetilaseton)2Zr, diperoleh celah 

energi sebesar 7.8649941 sedangkan ligan  tfa sebesar 9,3678749  Hasil ini membuktikan bahwa senyawa kompleks 

bis(trifluoroasetilaseton)2Zr lebih mudah tereksitasi dibandingkan ligan trifluoroasetilaseton. Lain halnya pada analisis 

UV diperoleh panjang gelombang maksimum kompleks bis(trifluoroasetilaseton)2Zr sebesar 452.93 lebih panjang 

dibandingkan ligannya. Hasil ini berbanding lurus dengan persemaan energi foton dimana energi berbanding terbalik 

dengan panjang gelombang maksimumnya.   

4. 2  Saran 

Pada penelitian selanjutnya perlu dilakukan Analisa struktur HOMO dan LUMO dari senyawa kompleks 

bis(trifluoroacetylacetone)2Zr. 
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