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INTISARI

Studi Komputasi Inhibisi Korosi Besi oleh Senyawa a-D-Glukopiranosa,4-0,a-
D-Galaktopiranosil dan Turunannya dengan Metode DFT

Oleh:

Annisa Latulkhaira (1610411031)
Prof. Dr. Emriadi*, Yeni Stiadi, MS*
Pembimbing*

Penelitian kimia komputasi dilakukan untuk mempelajari kemampuan inhibisi korosi
senyawa a-D-Glukopiranosa,4-O, a-D-Galaktopiranosil (G1), senyawa G1 yang
tersubstitusi gugus -NH, (G2), -Br (G3) dan -SO3H (G4) menggunakan metode
Density Functional Theory (DFT) dengan basis set B3LYP/6-31G. Parameter yang
diperoleh dari hasil optimasi adalah Eyomo, ELumo dan energi total. Dari nilai Exomo
dan E_ymo yang diperoleh kemudian dihitung nilai energi gap (AE), potensial ionisasi
(), afinitas elektron (A), elektronegativitas (x), hardness (n), softness (o), transfer
elektron (AN), energi interaksi (Eix) dan energi ikatan (AEpinding). Perhitungan secara
kimia komputasi menunjukkan bahwa senyawa G4 (senyawa G1 yang tersubsitusi
gugus —SOzH) memiliki kemampuan inhibisi korosi yang lebih baik dibandingkan
senyawa G1, G2, dan G3.

Kata kunci: DFT, Exomo, ELumo, inhibisi korosi



ABSTRACT

Computational Study of Iron Corrosion Inhibition with a-D-Glucopyranose,4-0O,
a -D-Galactopyranosyl Compounds and their Derivatives using the DFT Method

by :

Annisa Latulkhaira (1610411031)
Prof. Dr. Emriadi*, Yeni Stiadi, MS*
Supervisor*

Computational chemistry research was conducted to study the corrosion inhibition
ability of a-D-Glucopyranose,4-0O,a-D-Galactopyranosyl (G1) compounds, group-
substituted G1 compounds -NH2 (G2), -Br (G3) and -SO3H (G4) using the Density
Functional Theory (DFT) method with the basis set B3LYP / 6-31G. The parameters
obtained from the optimization results are Exomo, ELumo @and total energy. From the
Enomo and E ymo values obtained the value of the energy gap (AE), ionization
potential (I), electron affinity (A), electronegativity (x), hardness (n), softness (o),
electron transfer (AN), energy interaction (Ei) and bond energy (AEpinding) are
calculated. Computational chemistry calculations show that the compound G4 (G1
compound substituted for the group -SO3H) have better corrosion inhibition abilities
than compounds G1, G2, and G3.

Keywords: DFT, EHOMO, ELUMO, corrosion inhibition
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BAB I. PENDAHULUAN

1.1 Latar Belakang

Korosi merupakan salah satu masalah serius dalam sektor industri karena
menyebabkan kerugian di setiap tahunnya. Salah satu kerusakan karena korosi yaitu
banyaknya korban jiwa dan kerugian harta benda yang sangat besar. Oleh karena itu
banyak peneliti yang mengembangkan metode pencegahan korosi*?. Ada berbagai
metode yang dapat dilakukan untuk melindungi baja dari korosi seperti elektroplating,
perlindungan katodik atau anodik dan penambahan inhibitor korosi** Penambahan
inhibitor korosi adalah salah satu metode yang efektif, efisien dan ekonomis untuk
menghambat laju korosi®> °,

Inhibitor korosi adalah senyawa yang ditambahkan dalam jumlah kecil yang
dapat mengurangi tingkat korosi dalam media agresif secara efisien®. Inhibitor dibagi
menjadi dua jenis, yaitu inhibitor organik dan inhibitor anorganik’. Sebagian besar
inhibitor dapat efekif digunakan apabila mengandung heteroatom seperti O, N, S,
ikatan m, pasangan elektron bebas dan ikatan rangkap dalam molekulnya yang akan
teradsorpsi pada permukaan logam®.

Kemampuan suatu senyawa sebagai inhibitor korosi dapat diuji melalui
eksperimen maupun komputasi. Penelitian secara eksperimen berguna dalam
menjelaskan mekanisme inhibisi korosi, namun cara ini membutuhkan biaya yang
mahal dan waktu yang lama untuk memperoleh hasil yang dibutuhkan. Oleh karena
itu, dengan adanya kemajuan hardware dan software saat ini, membuka peluang
untuk penggunaan kimia teori dalam penelitian inhibisi korosi. Perhitungan kimia
komputasi dapat digunakan untuk memprediksi kemampuan suatu senyawa sebelum
dilakukan penelitian di laboratorium® Beberapa penelitian yang telah dilakukan
seperti studi komputasi inhibisi korosi untuk senyawa turunan 1H-Imidazo [4,5-F]
[1,10] phenanthroline®, studi komputasi inhibisi korosi dari senyawa (e)-3-(2-p-
tolyldiazenyl)-I-nitrosonaphathalen-2-ol°, dan studi komputasi potensi inhibisi korosi
senyawa 4-methyl-4H-1,2,4,-Triazole-3-Thiol dan 2-Mercaptonicotinic Acid'®. Hal ini
memperkuat fakta bahwa perhitungan kimia kuantum sangat penting dalam
penentuan inhibisi korosi**.

Density Functional Theory (DFT) adalah salah satu metode kimia komputasi
yang popular digunakan dalam perhitungan parameter kimia kuantum. Metode ini
sangat penting dalam perhitungan kimia kuantum karena dapat memberikan
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parameter dasar yang akurat untuk suatu molekul>. Metode ini dapat digunakan
untuk mengilustrasikan pentingnya struktur dari suatu senyawa dan efisiensi adsorpsi
inhibitor pada pemukaan logam™**3.

Senyawa a-D-glukopiranosa,4-o0,a-D-galaktopiranosil (G1) merupakan salah
satu senyawa yang dapat diisolasi dari daun ceremai (Phyllanthus acidus L. Skeels)
dengan menggunakan pelarut metanol*®. Senyawa ini memiliki pasangan elektron
bebas dalam struktur molekulnya. Dari penelusuran literatur, senyawa G1 belum
pernah diteliti sebagai inhibitor korosi secara eksperimen maupun komputasi, oleh
karena itu untuk memprediksi kemampuan dari senyawa G1 dilakukanlah penelitian
secara komputasi dengan menggunakan metode DFT basis set B3LYP/6-31G.

Parameter yang diperoleh dari hasil optimasi yaitu energi HOMO (Highest
Occupied Molecular Orbital), energi LUMO (Lowest Uncoppied Molecular Orbital)
dan energi total (Ey). Dari nilai Eqomo dan E ymo Yang diperoleh kemudian dihitung
nilai energi gap (AE), potensial ionisasi (1), afinitas elektron (A), elektronegativitas (x),
hardness (n), softness (o), dan transfer elektron (AN)"™. Kemudian energi total
digunakan untuk menghitung nilai energi interaksi (Ei;) dan energi ikatan (AEbinding)16.
Parameter diatas digunakan dalam penentuan kemampuan inhibisi korosi karena
dari parameter tersebut dapat ditentukan kereaktifan suatu senyawa. Parameter lain
yang dapat diperoleh dari hasil optimasi yaitu momen dipol, namun parameter ini
sering menjadi perdebatan karena tidak dapat memberikan penjelasan yang baik

tentang kemampuan suatu senyawa sebagai inhibisi korosi'’.

1.2 Rumusan Masalah
Berdasarkan latar belakang diatas, maka rumusan masalah pada penelitian ini
adalah :
1. Apakah kemampuan inhibisi korosi senyawa G1 dan turunannya dapat
ditentukan dengan metode DFT?
2. Apakah ada hubungan parameter kimia kuantum dengan inhibisi korosi
senyawa G1 dan turunannya?
3. Apakah penambahan substituen berpengaruh terhadap kemampuan inhibisi

korosi?



1.3 Tujuan Penelitian
Adapun tujuan dari penelitian ini adalah:
1. Untuk menentukan kemampuan inhibisi senyawa G1 dan turunannya.
2. Untuk menentukan hubungan antara parameter kimia kuantum dengan
kemampuan inhibisi korosi senyawa G1 dan turunannya.
3. Untuk menentukan pengaruh penambahan substituen pada kemampuan
inhibisi
1.4 Manfaat Penelitian
Manfaat dari penelitian ini adalah memberikan informasi tentang struktur senyawa
G1 yang efisien sebagai inhibitor korosi pada besi dengan menggunakan metode
DFT. Sehingga nantinya bisa disintesis dan digunakan sebagai inhibitor korosi yang

efisien.



BAB Il. TINJAUAN PUSTAKA

2.1 Inhibitor Korosi
Inhibitor korosi adalah senyawa yang ditambahkan dalam jumlah kecil dapat

mengurangi tingkat korosi dalam media agresif secara efisien®. Inhibitor dapat
mengubah laju reaksi reaksi konsumsi logam dalam asam dan mempengaruhi
kinetika reaksi elektrokimia yang mengatur proses korosi*®*%°,

Penggunaan inhibitor korosi merupakan salah satu metode penghambat korosi
yang paling efisien dan ekonomis, karena senyawa ini akan melindungi permukaan
baja ringan dari medium korosif dengan membentuk lapisan pasif atau pelindung®.
Inhibitor korosi dibagi menjadi inhibitor anorganik dan organik. Penggunaan inhibitor
anorganik biasanya. kurang efektif dan memiliki dampak negatif bagi lingkungan ,
seperti beracun dan tidak ramah lingkungan, sehingga lebih disarankan untuk
menggunakan inhibitor organik dari produk alami, tidak beracun dan biodegradable’.
Struktur molekul penghambat korosi pada inhibitor organik memiliki peran penting
dalam keberhasilan cara ini. Kehadiran ikatan rangkap, heteroatom seperti oksigen,
nitrogen atau sulfur dapat langsung berkorelasi dengan kemampuan efisiensi inhibisi
inhibitor dalam menghambat korosi*®.

Proses korosi yang terjadi pada suatu logam pada medium korosif berawal dari
logam yang teroksidasi di dalam larutan dan melepaskan elektron untuk membentuk
ion logam yang bermuatan positif. Medium akan bertindak sebagai katoda dengan
reaksi yang terjadi berupa pelepasan H, dan reduksi O, akibat ion H" dan H,O yang
tereduksi. Reaksi oksidasi dan reduksi ini terjadi pada permukaan logam secara
berulang-ulang yang mengakibatkan terjadinya pengelupasan pada permukaan
logam. Mekanisme reaksi korosi pada besi ( Fe) adalah”:

4Fe(s) + HoOq) + Y205 — Fe(OH)ys), 1)

Besi(ll) hidroksida (Fe(OH)s) merupakan hasil sementara yang secara alami akan
teroksidasi oleh air dan udara membentuk besi(lll) hidroksida. Reaksi yang terjadi

selanjutnya adalah:
FE(OH)Z(S) + Oz(g) + 2H20(|) — 4Fe(OH)3(S), (2)

Besi(lll) hidroksida (Fe(OH)ss)) yang terbentuk akan berubah menjadi Fe,Os; yang

berwarna coklat kemerahan yang disebut karat. Reaksi yang terjadi adalah:

2Fe(OH)3s) — Fex03() + 3H0) 3)



2.2 Kimia Komputasi
Kimia komputasi memainkan peranan yang sangat penting dalam perkembangan
sains. Pada masa lalu, sains ditunjukkan oleh kaitan antara eksperimen dan teori.
Dalam eksperimen, sistem diukur dan hasilnya dinyatakan dalam bentuk numerik.
Penelitian kimia dengan alat komputer pada era 1950-an dimulai dengan kajian
hubungan struktur kimia dengan aktifitas fisiologi dari senyawa®'. Kimia komputasi
dapat digunakan untuk memprediksi kemampuan suatu senyawa sebagai inhibitor
korosi sebelum dilakukan percobaan di laboratorium®?2. Salah satu ahli kimia yang
berjasa besar dalam bidang ini adalah John Pople yang berhasil mengkonversi teori-
teori fisika dan matematika ke dalam kimia dengan sarana program komputer.
Metode kimia komputasi memungkinkan para kimiawan melakukan penentuan
struktur dan sifat suatu sistem kimia dengan cepat dan lebih hemat biaya®?2.
Metode kimia komputasi dapat dibedakan menjadi 2 bagian besar vyaitu
mekanika molekular dan mekanika kuantum. Dalam mekanika kuantum sistem
digambarkan sebagai fungsi gelombang yang dapat diperoleh dengan
menyelesaikan persamaan Schrodinger. Persamaan ini berkaitan dengan sistem
dalam keadaan stationer dan energi dari sistem dinyatakan dalam operator
Hamiltonian. Mekanika kuantum terdiri dari ab initio, semi empiris dan DFT. Metode
yang berkembang pesat saat ini adalah metode DFT%.
1. Abinitio
Ab initio adalah istilah latin yang berarti “dari awal’”®>. Nama ini diberikan untuk
perhitungan yang diturunkan langsung dari prinsip-prinsip teoritis®2. Ab initio
merupakan salah satu pendekatan untuk menyelesaikan persamaan Schrodinger.
Metode ini dibuat tanpa menggunakan data empiris, kecuali untuk tetapan dasar
seperti massa elektron dan tetapan planck?’. Secara umum, perhitungan ab initio
memberikan hasil yang sangat akurat seiring dengan semakin kecilnya molekul yang
dianalisa, namun kelemahan dari metode ini yaitu membutuhkan biaya yang mahal,
waktu yang lama serta memori dan kapasitas komputer yang besar®.
2. Semiempiris
Metode semiempiris dapat diterapkan dalam sistem yang besar dan menghasilkan
fungsi gelombang elektronik yan baik sehingga sifat elektronik dapat diprediksi®*.
Metode semiempiris hanya memperhitungkan elektron valensi dalam proses
perhitungannya sehingga membutuhkan waktu yang lebih cepat dibandingkan ab
22,24

initio , hamun kelemahan dari metode ini yaitu memiiki realibiltas hasill yang agak

rendah dibandingkan metode lainnya®.



3. Density Functional Theory (DFT)

Metode DFT merupakan salah satu metode dalam kimia komputasi yang popular
digunakan dalam perhitungan kimia kuantum?®. Metode ini sangat penting dalam
perhitungan kimia kuantum karena dapat memberikan parameter dasar yang akurat
untuk suatu molekul. Metode DFT muncul dengan semakin berkembangnya
teknologi komputer*?. Metode ini merupakan metode yang efektif digunakan untuk
memahami reaktivitas kimia dan selektivitas molekul dalam menggambarkan sifat
struktural inhibitor pada proses korosi®®. Metode ini didasarkan pada energi dari
suatu molekul dapat ditentukan dari kerapatan molekul tersebut®.

Beberapa senyawa telah diteliti menggunakan metode DFT untuk mengetahui
kemampuannya sebagai inhibisi korosi seperti turunan senyawa benzimidazole®,
senyawa 8-HydroxyGuinoline®’, turunan pyrazine®®, carbohydates®®, Guercetin dan
Coumarin®, senyawa turunan 1H-Imidazo [4,5-F] [1,10] phenanthroline®, dan

senyawa turunan tiophene™.

2.3 Senyawa a-D-glukopiranosa,4-o, a-D-galaktopiranosil

Senyawa a-D-glukopiranosa,4-o, a-D-galaktopiranosil (G1) merupakan salah satu
senyawa yang dapat diisolasi dari daun ceremai (Phyllanthus acidus L. Skeels)™.
Senyawa ini merupakan salah satu jenis karbohidrat. Struktur dari senyawa ini dapat
dilihat pada Gambar 2.1:

O
1

”/,f//OH

W
7

HON'3

Gambar 2.1 Struktur Kerangka o -D-glukopiranosa,4-o, a-D-galaktopiranosil (G1)

Turunan senyawa G1 merupakan senyawa G1 yang tersubstitusi gugus penarik
atau pendorong elektron. Senyawa ini disimbolkan dengan G2 (tersubstitusi gugus
NHy), G3 (tersubstitusi gugus Br) dan G4 (tersubstitusi gugus SO3zH). struktur dari

senyawa ini dapat dilihat pada Gambar 2.2



ou

Gambar 2.2 Struktur Kerangka senyawa G2, G3 dan G4

2.4 Pengaruh Substituen terhadap Inhibitor

Luas permukaan molekul inhibitor dipengaruhi oleh substituen yang menempati
suatu molekul inhibitor. Luas permukaan molekul akan lebih besar dengan
penambahan substituen dibandingkan tanpa penambahan substituen, sehingga
molekul dengan penambahan substituen memiliki kemampuan inhibisi yang lebih
besar®. Hal ini terjadi karena semakin luas permukaan molekul inhibitor, maka
semakin besar molekul yang akan menutupi permukaan logam?’.

Molekul yang memiliki cincin aromatik dalam struktur penyusunnya, akan
mengalami kenaikan kemampuan inhibisi korosi apabila ditambahkan gugus
pendorong elektron seperti, -OH, -NH,, -CHs, dan -OCHs*’. Sedangkan gugus
penarik elektron seperti -NO,, -Br, -SO3H, -CN, dan -COOH akan menyebabkan
penurunan kemampuan inhibisi korosi'®. Hal ini terjadi karena substituen yang
merupakan gugus penarik elektron akan menarik elektron keluar dari cincin aromatik,
sehingga mengurangi kontribusi cincin aromatik untuk donor elektron ke atom

logam®*.

2.5 Perhitungan Kimia Kuantum

Menurut teorema Koopmans yang diusulkan pada tahun 1930 yang dapat
mempertimbangkan hubungan antara Teori Orbital Molekul dan konseptual Density
Functional Theory dan memberikan metode alternatif untuk memprediksi nilai energi
ionisasi (I) dan afinitas elektron (A)?°. Dari teori ini, energi ionisasi dan afinitas
elektron dari suatu molekul merupakan nilai negatif dari energi orbital HOMO dan
LUMO seperti persamaan (4) dan (5) berikut®*=2:

| = -Enomo )
A =-ELumo (5)
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Nilai Eqomo berkaitan dengan kemampuan molekul untuk mendonasikan elektron,
dan nilai E yvwo berhubungan dengan kemampuan molekul untuk menerima
elekron?, sedangkan energi gap (AE) adalah parameter yang sangat berguna dalam
kuantum yang dapat dihitung melalui persamaan (6)**:

AE = ELumo - EHomo (6)

Inhibitor korosi dengan nilai AE yang rendah mempunyai nilai inhibisi korosi yang
lebih baik®®. Hal ini karena energi yang dibutuhkan untuk elektron pada kulit terluar
tereksitasi akan rendah. Molekul dengan AE yang rendah mudah untuk dipolarisasi,
ini biasanya berkaitan dengan reaktivitas kimia yang tinggi dan kestabilan kinetik
yang rendah, yang dikenal juga dengan soft molecule®°.

Energi total molekul merupakan jumlah dari energi kinetik dan energi potensial
suatu molekul. Energi ini digunakan untuk menentukan reaktivitas dan stabilitas
sebuah molekul. Energi total yang tinggi menunjukkan semakin stabilnya molekul
tersebut, sehingga kemampuannya untuk mendonasikan elektron ke permukaan
logam semakin kecil**.

Hardness dan softness adalah parameter kimia yang penting dalam mengukur
kestabilan dan reaktivitas molekul. Kekerasan kimia secara mendasar menandakan
resistansi terhadap deformasi atau polarisasi awan elektron dari atom, ion atau
molekul dari gangguan kecil reaksi kimia. Hard molecule memiliki nilai AE yang
besar dan soft molecule memiliki nilai AE yang rendah. Oleh karena itu molekul
dengan nilai global hardness yang kecil diharapkan dapat menjadi inhibitor korosi

yang baik dalam media asam®?®3°. Hardness dapat dihitung dengan persamaan

("
n= % = —% (EHomo — ELumo) (7)

Parameter softness merupakan kebalikan dari hardness dengan persamaan®*:

o=1= (e )

Elektronegativitas (y) mengungkapkan kecenderungan atom dalam molekul
untuk menarik elektron ke arah itu. Jadi elektron akan ditransfer sebagian dari
molekul yang memiliki elektronegativitas rendah ke molekul yang memiliki
elektronegativitas tinggi (elektron mengalir dari potensial kimia tinggi ke potensial
kimia rendah), hal ini karena nilai potensial kimia (u) merupakan negatif dari
elektronegativitas. Elektronegativitas diperoleh dengan menggunakan

persamaan’®2%%:



I+A

x=—= —% (Eromo + ELumo)

9)

Transfer elektron (AN) adalah perpindahan elektron dari molekul dengan
elektronegativitas rendah (inhibitor organik) ke elektronegativitas yang lebih tinggi
(permukaan logam) hingga potensialnya menjadi sama. Dengan demikian transfer
elektron (AN) dari molekul inhibitor ke permukaan logam dihitung menggunakan nilai

elektronegativitas'®3*** dengan persamaan:

AN — XFe-xinh (10)
2(NFe+ Ninh)

Keterangan:
AN : jumlah elektron yang ditransfer
% - €lektronegativitas Fe
Ng - global hardness Fe
%, - €lektronegativitas inhibitor
: global hardness inhibitor

Menurut teori Hard Soft Acid Base, besi bertindak sebagai asam Lewis.
Pearson menunjukkan bahwa perbedaan elektronegativitas antara dua sistem
(permukaan logam dam molekul inhibitor) mengerakkan terjadinya transfer elektron.
Menurut Pearson, untuk menghitung fraksi elektron yang ditransfer digunakan nilai
elektronegativitas besi X, =7,0 eV dan nilai hardness besi n__=0eV dengan | =
A26’28.

Densitas Mulliken adalah suatu analisis yang digunakan untuk mengetahui
distribusi muatan di seluruh kerangka molekul inhibitor dan memperkirakan tempat
terjadinya adsorpsi inhibitor. Semakin elektronegatif suatu atom, maka akan semakin
besar kemampuan atom tersebut untuk teradsorpsi pada permukaan logam®.

Interaksi antara molekul inhibitor dengan permukaan logam dapat diprediksi
dengan menghitung nilai energi interaksi (Ei.) menggunakan persamaan®:

Eint = Ekompleks — (Ere — Einn) (11

Keterangan:

Eint . energi interaksi antara inhibitor dengan Fe
Erompleks - €Nergi total inhibitor yang berikatan dengan Fe
Er. . energi total Fe

Einn : Energi total inhibitor
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Energi interaksi yang bernilai negatif menunjukkan adsorpsi terjadi secara
spontan. Semakin rendah nilai Ej;; maka akan semakin stabil kompleks yang
terbentuk®®. Selain itu, energi ikatan (Epndng) adalah negatif dari nilai energi

interaksi yang dihitung melalui persamaan?:

Ebinding = - Einteraksi



BAB 3. METODE PENELITIAN

3.1 Waktu dan Tempat Penelitian
Penelitian dilaksanakan dari bulan Maret 2020 hingga Juli 2020 di Laboratorium
Komputasi Jurusan Kimia, Fakultas Matematika dan Ilmu Pengetahuan Alam,

Universitas Andalas.

3.2  Peralatan dan Molekul yang Dioptimasi

3.2.1 Peralatan

Pada penelitian ini digunakan peralatan komputer dengan processor intel® Core ™
Intel Core i5-7200U, 2,50 GHz, memory 8 GB. Adapun perangkat lunak (software)
yang digunakan Windows ™ 2010 dan Gaussian ™ 016 untuk mengoptimasi
senyawa G1 beserta turunannya.

3.2.2 Molekul yang Dioptimasi

Struktur molekul yang dianalisa dalam penelitian ini adalah senyawa G1 beserta
turunannya_ Struktur senyawa ini dapat dilihat pada Gambar 2.1 dan Gambar 2.2

3.3 Prosedur Penelitian

3.3.1 Penggambaran Struktur Molekul

Struktur molekul G1 dan turunannya digambar dengan menggunakan program
Gaussian for Windows versi 0.16.

1. Jendela Gaussian View dibuka, kemudian akan muncul 2 jendela aktif yaitu
jendela Gaussian View dan Gaussian New

GL:MT:V] - New - O -

& GaussView 6.0.16 l - [m] X
er  View Calculate  Results  Windows  Help

%#ﬁém%{vizxmm.x gf; aada:%ygﬁgi?ig»
ORI }ﬁlwi;ﬁy% Py ¥ B A& » f»

& & 'E(Deféult Scheme) - ,g‘ é A~ » @ » § »
»  Builder Fragment: Efbon Tet?ai:nt;d;aE‘

Cut

atoms, 10 electrons, neutral, singlet Build Select Placement -
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2. Menu ring fragment diklik, sehinga muncul kotak dialog ring fragment, lalu
senyawa benzena dipilih

&® Ring Fragments X
K [®]
O § [ot] || &)
o m} X

‘e & &' GaussView 6.0.16
| File Edit Tools Builder View Calculate Results Windows Help
M+ SESRAEN: XDA-X 9@ a2 ARLF T»

A S AR MY KR & » fr

-® A MEN— TR BTN
O
O

oo

W,
&

» Builder Fragment: benzene

3. Senyawa benzena dipindahkan ke jendela aktif gaussian new dengan cara
mengklik pada jendela gaussian new.

@ GaussVew 5035 = '3 X
= IR Tok Duid Vew CSouds Resds Windoes Heb

S+S5d3@E = XDA-X 3¢ 24T ARSF O~
X3A

2 Zoms, $Z sechoes, nedba, snget



4. Untuk menghilangkan ikatan rangkap pada benzena, digunakan menu modify
bond, diambil kembali jendela gaussian new dan klik dua unsur yang terikat
ikatan rangkap dua, lalu akan muncul jendela Bond Semichem SmartSlide,
menu bond type dipilih menjadi ikatan tunggal.

T LLES—

B LA - N e TR
‘S+SHSREEE XBA-X 5¢ EITE ARSF U
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5. Untuk penambahan substituent, menu elemen fragment dipilih, unsur yang
akan ditambahkan dipilih dan diklik pada atom yang akan diganti

&° GounView 8096
Fle Edt Tock Sulde View Calcudete Hessbts Windows Help
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3.3.2 Optimasi Geometri Molekul
Langkah yang dilakukan untuk menjalankan perhitungan program yaitu:

1. Menu calculate dipilih, lalu pilih Gaussian Calculation Setup

N )
- e

A% atoms, 102 slectrons, neutral, singlet tnauire  Select Atom 1

& GaussView 8,016 (] >
File  rdt Tools  Bullder  View n--ulr. Windows el
A e Ll o @@ N T ER Gaussian Galculation Setup, gilva | AR P W O »
00y s »n ¥ iy W5 Gaussian Quick Launch L R i [
& & ~|Unhhamed Scheme) W Gaussian Calculation Seheme 3 wl| dR - J’ %
m G GMME Confarmer Dialog,
i @ Ampac Caleulation Setup,
WA Ampae Quick Lsuneh
W Ampac Calculation Scheme 3
@ cCurrent Jobs,
- B Job Managmr. . Chelaa
Giaussian Calculation Setup...

2. Pada job type diklik opt+freq, kemudian pada menu method dipilih

groundstate, DFT, default spin B3LYP dan basis set 6-31G

ol 1‘.1 UV - Gavsstan Caleulation Setup
o Titley Title Card Roquived
Keywords # opt frea balyp/6-91g geom=connectivity
7 " 01
—~ Mathod Title Link o General auess Pop, (0 dalvation Add, 1np, Praview
1 (optarreg  w |
Cptimlae to o MInlmum w | ] Use RO step e Coaadrabic Macrostep
Parem Constants | Delault w || Liwe bight canvergenes criberis
compute Maman | Belault - Save Normal Modes Cptlons  Default » | || compute ven
Compute OA [ Ne - fmad Incident Light Fregs | befault * | [ ] g ciag, of Full mateis
| ] Salect Normal Mades My Atam
] Anharmonic Corrections ety Atharmorie Mo \
| Hulp
Additlonal Keywords| [ ] \lpdate
A5 atame, 102 electan I
ncheme | (Unnamed Seheme) w | [ [ Assian to Malacule dGroup |
| mubmit | Guiek Launch || cancel 1 Edit, | etain [ tefaults
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3. Diklik submit, Temudlan file disimpan dalam bentuk file.gft
!
U+SEIAET XDA-X 3¢ Ad7 ARSFSF O
BeM | Ao S =AM B G KRG LK QEABE
B I ] TP FHe
B 1) Siddr fvgranst: -ﬁ—4 & Save Grussian hpot Fle X Pp—_—
= wan | g o990 EHE
Ve peirids oo || Qtar
Crargedn . Ej.mwnu_’
xeryge| | 4 el @ gt revenniar B
Py '=g:';w fr OMIOM Mol
e @ g
MePod | Cogteen || @ semyews 237
s e | &8 vemyans Sogf
| & tewggt
Charge |
A e i | =
S P
tavess Mt = e |
T tew Molecue | Eowre..
-
L [ |
Scherw | (reaned Shevel]. = Y e e o
[mbwt.,  (Qublaney | Gncs | EN.  Resn  Detum



4. Setelah perhitungan selesai akan muncul jendela gaussian job has complete,
kemudian diklik YES

&
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3.3.3 Membaca Luaran Data

Senyawa G1 dan turunan yang telah dioptimasi disimpan dalam bentuk 3 file yaitu gfj
untuk menyimpan penggambaran awal senyawa, chk penggambaran setelah
dioptimasi dan notepad untuk menyimpan data setelah dilakukan optimasi geometri
molekul. Hasil optimasi yang didapatkan berupa struktur geometri optimal, Enowmo,
ELumo, dan energi total. Nilai Enomo dan E ymo digunakan untuk menentukan nilai
energi gap (AE), potensial ionisasi (I), afinitas elektron (A), hardness (n), softness
(0), elektronegativitas (y) dan transfer elektron (AN). Setelah perhitungan,
didapatkan senyawa yang memiliki kemampuan inhibisi terbaik. Senyawa tersebut
dioptimasi dengan penambahan atom Fe pada posisi yang paling elektronegatif, dan

ditentukan nilai energi interaksi dan energi ikatan dari senyawa tersebut.



BAB IV. HASIL DAN PEMBAHASAN

4.1 Parameter Kimia Kuantum Molekul G1 dan turunannya
Senyawa G1 dan turunannya dioptimasi dengan menggunakan program Gaussian

16W metode DFT dan basis set B3LYP/6-31G, sehingga diperoleh hasil optimasi
seperti gambar 4.1 di bawah:
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Molekul G4 HOMO LUMO

Gambar 4.1 Distribusi kerapatan orbital molekul G1 dan turunannya (atom:
merah=0; putih=H ; abu-abu=C; biru= N; merah tua= Br; kuning = S)



Gambar 4.1 memperlihatkan distribusi kerapatan orbital molekul HOMO dan
LUMO dari senyawa G1 dan turunannya. Distribusi kerapatan elektron HOMO dan
LUMO dapat memprediksi pusat adsorbsi dan pusat interaksi molekul inhibitor.
Contour HOMO merupakan daerah donor elektron dan contour LUMO sebagai
akseptor elektron®. Distribusi kerapatan orbitai HOMO pada senyawa G1
terlokalisasi pada atom C2, C3, C4, C2’, C3’ dan C4’ (gambar 2.1). Molekul G2, G3
dan G4 memiliki distribusi elektron yang hampir sama yaitu pada glukosa yang
mengikat substituen -NH,, -Br, dan -SO3H. Hal ini menunjukkan jika daerah tersebut
berperan sebagai donor elektron.

Distribusi kerapatan elektron orbital LUMO untuk senyawa G1 hampir sama
dengan senyawa G2, yang mana terlokalisasi atom C1’, C2’, C3’, C4’ dan C5
(Gambar 2.1). Hal ini dikarenakan -NH, merupakan gugus pendorong elektron yang
akan mendorong elektron ke arah yang berlawanan dengan posisinya. Sedangkan
untuk senyawa G3 dan G4, elektron terlokalisasi ke arah substituen yang
ditambahkan (-Br dan -SO3H) yang merupakan gugus penarik elektron.

Dengan menggunakan perhitungan kimia kuantum, diperoleh nilai Exomo, ELumo,
dan energi total dari senyawa G1 dan turunannya. Dari Tabel 4.1 terlihat bahwa
senyawa G4 memilki nilai Eqomo yang paling besar yaitu -5,5634 eV. Hal ini
menunjukkan kemampuan G4 yang lebih baik untuk mendonasikan elektron ke
permukaan logam®?2. Selain itu, nilai ELuwo terendah juga terdapat pada molekul G4
dengan nilai -3,4223 eV. Nilai ini menunjukkan bahwa G4 merupakan akseptor yang
baik untuk menerima pasangan elektron dari logam. Semakin besar nilai Ejovo atau
semakin kecil nilai E_.umo maka semakin kuat suatu molekul organik untuk melekat
pada kation logam sehingga molekul organik tersebut akan memiliki efisiensi inhibisi
korosi yang tinggi®’.

Tabel 4.1 juga memperlihatkan nilai energi total senyawa G1, G2, G3 dan G4.
Senyawal G3 memiliki nilai energi total terkecil yaitu -1015,4974 kj/mol. Hal ini
menandakan bahwa senyawa G3 merupakan senyawa yang lebih reaktif
dibandingkan senyawa G1, G2 dan G4. Senyawa ini akan cenderung mendonasikan
elektronnya ke permukaan logam. Suatu senyawa yang memiliki nilai energi total
yang tinggi menunjukkan semakin stabilnya senyawa tersebut, sehingga
kemampuannya untuk mendonasikan elektron ke permukaan logam semakin
kecil'**. Dari Tabel 4.1 terlihat bahwa energi total Q3<Q4<Q2<Q1.



Tabel 4,1 Nilai Eqomo, ELumo dan energi total dari senyawa G1, G2, G3, dan G4

Senyawa
Parameter
Gl G2 G3 G4
Enomo (V) -6,4322 -5,7144 -6,6569 -5,5634
ELumo (eV) 0,7118 0,5581 -0,6800 -3,4229
Energi total (104) -340,4885 -355,0165 -1015,4974 -504,1559
(kj/mol)

Nilai Eqomo dan E_umo dari senyawa G1, G2, G3 dan G4 dapat digunakan untuk
menghitung berbagai parameter kimia kuantum seperti energi gap (AE), potensial
ionisasi (1), afinitas elektron (A), hardness (n), softness (o), elektronegativitas (}) dan
transfer elektron (AN). Nilai AE pada Tabel 4.2 memperlihatkan bahwa senyawa G4
memiliki energi gap yang lebih rendah dibandingkan senyawa-senyawa lainnya yaitu
sebesar 2,14044 eV. Nilai energi gap yang rendah menunjukkan tingginya reaktifitas

suatu senyawa dan rendahnya stabilitas senyawa tersebut?®3%4

. Hal ini terjadi
karena dengan rendahnya energi gap maka energi yang dibutuhkan untuk elektron
tereksitasi dari pita HOMO ke LUMO juga akan semakin rendah, sehingga

menyebabkan molekul menjadi reaktif®2%°,

Tabel 4.2 Hasil perhitungan parameter kimia kuantum senyawa G1,G2,G3 dan G4

Parameter Gl G2 G3 G4
Energi Gap / AE (eV) 7,1440 6,2725 5,9770 2,1404
Potensial ionisasi (I) (eV) 6,4322 5,7144 6,6569 5,5634
Afinitas elektron (A) (eV) -0,7118 -0,5581 0,6800 3,4229
Global Hardness (n) (eV) 3,5720 3,1362 2,9884 1,0702
Global softness (o) (eV™?) 0,2799 0,3188 0,3346 0,9344
Elektronegativitas (X) (eV) 2,8602 2,5781 3,6685 4.4931
Transfer elektron (AN) 0,5795 0,7049 05574  1,1712

Nilai potensial ionisasi senyawa G4 (5,5634 eV) lebih rendah dibandingkan
senyawa G1, G2 dan G3, serta nilai afinitas elektron G4 (3,4229) lebih besar
dibandingkan senyawa G1, G2, dan G3. Hal ini menunjukkan bahwa senyawa G4
lebih reaktif dari senyawa G1, G2 dan G3. Semakin kecil nilai potensial ionisasi
semakin mudah sudah senyawa untuk melepaskan elektron dan bereaksi dengan
logam. Semakin besar nilai afinitas elektron semakin sulit suatu senyawa untuk

12,41,42

menerima elektron dari logam . Parameter kimia kuantum lain yang dapat



digunakan untuk penentuan kereaktifan dan kestabilan suatu molekul adalah
hardness dan softness. Tabel 4.2 menunjukkan bahwa senyawa G4 memiliki nilai
hardness yang lebih kecil (1,0702) dan nilai softness yang lebih besar (0,9344)
dibandingkan senyawa G1, G2 dan G3. Hal ini menandakan bahwa senyawa G4
lebih reaktif dan lebih tidak stabil dibandingkan senyawa lainnya, sehingga dapat
diprediksi bahwa senyawa G4 merupakan senyawa yang memiliki kemampuan
inhibisi yang baik dibandingkan senyawa G1, G2 dan G3. Semakin rendah nilai
hardness dan semakin tinggi nilai softness maka akan semakin mudah suatu
senyawa untuk bereaksi dengan permukaan logam?.

Senyawa G4 memiliki nilai elektronegativitas yang lebih tinggi dibandingkan
senyawa G1, G2, dan G3 yaitu sebesar 4.4931 eV. Nilai elektronegativitas yang
tinggi menandakan bahwa senyawa G4 memiliki kemampuan menarik elektron lebih
tinggi dibandingkan senyawa G1, G2, dan G3. Oleh sebab itu, senyawa G4
merupakan senyawa yang memiliki kemampuan inhibisi yang lebih baik
dibandingkan senyawa G1, G2 dan G3. Nilai elektronegativitas yang besar
menyebabkan molekul lebih mudah menarik elektron kearahnya sehingga lebih
mudah teradsorpsi pada permukaan logam*.

Tabel 4.2 menunjukkan bahwa nilai transfer elektron (AN) senyawa G1, G2, G3
dan G4 lebih kecil dari 3,6 eV. Berdasarkan studi literatur, jika nilai AN lebih kecil dari
3,6 eV maka kemampuan inhibisi korosi akan meningkat dengan meningkatnya
kemampuan donor elektron ke permukaan logam. Nilai AN < 3,6 eV menunjukkan
kecendrungan molekul untuk menyumbangkan elektron ke permukaan logam?®®,
Senyawa G4 memiliki nilai transfer elekron yang lebih tinggi dibandingkan senyawa
G1, G2 dan G3 yaitu sebesar 1,1712 eV. Dari nilai tersebut menandakan bahwa
senyawa G4 memiliki kemampuan donor elektron yang lebih baik dibandingkan tiga
senyawa lainnya. Dari berbagai parameter kimia kuantum yang telah dihitung dapat
diketahui bahwa senyawa G4 memiliki kemampuan inhibisi korosi yang lebih baik
dibandingkan senyawa G1, G2 dan G3.

4.2 Densitas Mulliken Senyawa G1, G2, G3 dan G4

Nilai muatan atom (Mulliken) dari molekul G1, G2, G3 dan G4 dapat dilihat pada
Gambar 4.2. Berdasarkan Gambar 4.2 molekul G1, G2, G3 dan G4 memiliki lebih
dari satu nilai muatan atom yang negatif pada atom oksigen. Hal ini menandakan
bahwa atom O memiliki kemampuan yang paling besar untuk berikatan dengan

permukaan logam. Semakin negatif muatan suatu atom, maka akan semakin besar



kemampuan atom tersebut untuk teradsorpsi pada permukaan logam dan akan
semakin mudah molekul inhibitor mendonorkan elektronnya ke permukaan logam®.
Gambar 4.2 menunjukkan bahwa muatan atom yang paling negatif terletak
pada atom O yang terikat dengan atom C3 (Gambar 2.1), hal ini menandakan bahwa
atom tersebut memiliki kemampuan yang paling besar untuk berikatan dengan Fe.
Dari nilai densitas mulliken terlihat jika G4 memiliki nilai muatan atom yang paling
negatif dibandingkan G1, G2, dan G3, sehingga dapat diketahui bahwa senyawa G4

memiliki kemampuan yang lebih baik dalam mendonorkan elektronnya ke permukaan

logam.
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Gambar 4.2 Densitas muatan atom senyawa G1,G2, G3 dan G4

4.3 Pengaruh Penambahan Substituen pada Molekul Inhibitor

Dari perhitungan parameter kimia kuantum, diketahui bahwa dengan penambahan
substituen maka akan semakin baik kemampuan inhibisi suatu inhibitor. Hal ini
terlihat dari hasil perhitungan parameter kimia kuantum yang pada umumnya
menunjukkan kemampuan ibhibisi G4> G3> G2 >G1. Luas permukaan molekul

dengan penambahan substituen menjadi lebih besar dibandingkan tanpa substituen,



sehingga molekul dengan penambahan substituen memiliki permukaan yang lebih
besar untuk menutupi permukaan logam®?#’.

G2 adalah senyawa G1 yang tersubstitusi gugus pendorong -NH,. Gugus
pendorong -NH, akan mendorong elektron ke arah atom O yang terikat dengan H,
sehingga atom O akan bersifat sangat elektronegatif dan ikatan antara O-H akan
semakin kuat. G3 dan G4 merupakan senyawa G1 yang tersubstitusi gugus penarik
elektron -Br dan -SOzH. -SO3;H adalah gugus penarik elektron yang lebih kuat
dibandingkan -Br. Gugus penarik elektron akan menarik elektron dari atom O
sehingga atom O akan bersifat elektropositif dan ikatan antara O-H akan melemah.
Namun berdasarkan data Densitas Mulliken, atom O pada seyawa G4 lebih
elektronegatif dibandingkan senyawa lainnya, hal ini menandakan bahwa pada
senyawa G2 terjadi mekanisme reaksi subtitusi nukleofilik 2 (SN2) dan senyawa G4
terjadi mekanisme reaksi substitusi nukleofilik 1 (SN1) yang menyebabkan atom O

pada senyawa G4 lebih elektronegatif.

4.4 Absorpsi Senyawa G4 pada Permkaan Logam

Berdasarkan perhitungan parameter kimia kuantum dan nilai muatan densitas
mulliken didapatkan bahwa senyawa G4 merupakan senyawa yang memiliki
kemampuan inhibisi yang lebih baik dibandingkan tiga senyawa lainnya. Senyawa
G4 dengan penambahan Fe pada posisi O yang terikat dengan C3 (Gambar 2.1)

dioptimasi berdasarkan pada nilai muatan yang paling negatif dari atom O.
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Gambar 4.3 Optimasi Struktur Molekul G1-Fe dan G4-Fe



Dari Gambar 4.3 dapat terlihat bahwa adsorpsi yang terjadi antara inhibitor dengan
atom Fe merupakan adsorpsi kimia, hal ini terlihat dari ikatan antara Fe dengan
nhibitor berupa garis lurus yang tidak putus-putus. Dari hasil optimasi molekul G1-Fe
dan G4-Fe didapatkan nilai energi total seperti pada Tabel 4.3.

Tabel 4.3 Nilai energi interaksi dan energi binding dari molekul G1-Fe dan G4-Fe

Senyawa Energi total (10 Energi interaksi (10 Energi binding
kj/mol) kj/mol) (10* kj/mol)
Gl -340,4526 -329,5848 329,5848
G4 -504,1558 -330,0193 330,0193
Fe -1,9659

Tabel 4.3 memperlihatkan bahwa nilai E;,; bernilai negatif. Ei: yang bernilai negatif
menunjukkan adsorpsi antara inhibitor ke permukaan logam terjadi secara spontan.
Energi interaksi terendah dan energi binding tertinggi terdapat pada molekul G4
dengan nilai -330,0193 x 10* kj/mol dan 330,0193 x 10*kj/mol. Semakin rendah nilai
Eix maka akan semakin stabil kompleks yang terbentuk, dan semakin bagus
kemampuan inhibisi suatu senyawa®. Sedangkan semakin tinggi nilai energi binding
maka semakin mudah inhibitor terikat pada permukaan logam. Oleh karena itu data
ini mendukung data yang terdapat pada parameter kimia kuantum bahwa G4

merupakan senyawa yang memiliki kemampuan inhibisi yang lebih baik.



BAB V. KESIMPULAN DAN SARAN

5.1 Kesimpulan

Kemampuan inhibisi korosi senyawa G1 dan turunannya dapat ditentukan dengan
metode DFT. Nilai dari parameter kimia kuantum dapat digunakan untuk mengetahui
senyawa yang memiliki kemampuan inhibisi korosi yang lebih baik, dimana
berdasarkan perhitungan parameter kimia kuantum, senyawa G4 memiliki
kemampuan inhibisi korosi yang lebih baik dibandingkan tiga senyawa lainnya.
Penambahan substituen dapat meningkatkan kemampuan inhibisi korosi dan
substituen SO3sH merupakan substituen yang memiliki kemampuan inhibisi yang lebih

baik dibandingkan tiga substituen lainnya.

5.2 Saran
Berdasarkan penelitian yang telah dilakukan maka disarankan untuk:
1. Melakukan eksperimen dan mengkorelasikan data eksperimen dengan data
yang diperoleh secara komputasi.
2. Meneliti senyawa organik lain yang berpotensi sebagai inhibitor korosi
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Lampiran 1. Skema Kerja

Senyawa alpha-D-glucopyranose,4-0,alpha-D-galactopyranosyl
dan substituennya

Dioptimasi dengan metode DFT
4
Enowmo, ELUMO, Countour HOMO dan LUMO

Menggunakan persamaan

nilai energi gap (AE),
Potensial lonisasi (1)

Afinitas Elektron (A)
elektronegativitas (y),
hardness (n),

softness (o),

transfer elektron dari inhibitor
dengan logam besi(AN)

NoakwdE

v
Senyawa dengan hasil terbaik

+ atom Fe, dioptimasi kembali
dengan metode DFT

4

1. Energi interaksi (Ein)
2. Energi binding




Lampiran 2. Output Optimasi Molekul G1 dengan Metode DFT menggunakan
software Gaussian

Gaussian 16: IA3MNI-Gl6RevB.01 16-Dec-2017
05 -May-2020
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3/5=1,6=6,11=2,25=1,30=1,71=1,74=-5/1,2,3;
A7/1;

5/5=2,38=5/2;

6/7=2,8=2,9=2,10=2,28=1/1;
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2/9=110/2;

6/7=2,8=2,9=2,10-2,19-2,28=1/1;

99/9=1/99;

Symbolic Z-matrix:

Charge = O Multiplicity = 1

C 9.9163  -0.24835 -0.14216
9.43944 -9.04734  -1.08392
1.82077 -1.34111 -0.34869
1.73717  -1.62093 -1.38298
3.20941 -1.17383 -0.07985
3.46862 -1.91411  0.65511
3.69833 0.08463  0.40263
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Requested convergence on RMS density matrix=1.000-08 within 128 cycles.

Requested convergence on MAX density matrix=1.00D-06.

Requested convergence on energy=1.000-06.

llo special actions if energy rises.

Integral accuracy reduced to 1.0D-85 until final iterations.

Initial convergence to 1.0D-85 achieved. Increase integral accuracy.

SCF Done: E(RB3LYP) = -1296.85216234 AU. after 17 cycles
HFock= 17 Conv=0.64D-08 -V/T= 2.0020

e Ny

Population analysis using the SCF Density.

e Ny

Mulliken charges:

1
1 C 0.279478
2 H 0.134126
3 C 0.009852
4 H 0.167492
5 C 0.048934
6 H 0.178309
7 C 0.037315
8 H 0.148175
9 0. 108651
19 H 0.146336
11 0 -9.478492
12 C 0.031647
15 H 0.117193
14 H 0.145474
15 0 -9.615309
le H 0.346635
17 0 -9.557487
18 H 0.351438
19 0 -9.572795
20 H 0.349302
21 O -9.556114
22 H 0.357911
23 0 -9.402600
24« 0.245987
25 H ©.118841
26 O -9.111547
27 H 0.205530
28 C  -0.001507
29 H 0.137554
30 0.006463



. 165085

31 H a
32 C 0.269426
33 H 0. 142467
34 0 -0.504720
35 H 0.306419
36 0O -0.518705
37 H 0.358024
38 0 -0.5¢4334
39 H 0.361174
40 0 -0.482682
41 C 0.014359
42 H 0. 128558
43 H 0.092752
449 0 -0.541929
45 H 0.345397
Sum of Mulliken charges = @.,00000
Mulliken charges with hydrogens summed into heavy atoms:
1
1 C 0.4153604
3 C 0.177344
5 C 0.227242
7 C 0. 185490
9 0. 246987
11 O -0.478492
12 0.294314
15 0 -9.268674
17 0 -9.206049
19 O -9.223494
21 O -0.198203
23 0 -0.402600
24 C 0.364827
26 ( 0.093982
28 ( 9. 136047
38 C 0.171468
32 C 0.411894
3 0 -0.1958380
36 0 -0.1b0682
38 0 -0.143160
4a 0O -0.482682
41 . 235669
41 0 -0.196532



Electronic spatial extent (au): <RV'2»= 8083.4524

Charge= 0.0000 electrons
Dipole mement (field-independent basis, Debye):
X= -3.3697 Y= -3.1999 1=
Quadrupole mament (field-independent basis, Debye-ing):
K= -72.1951  YY= -119.7876 1=
XY= -6.2251  Xi= -1.1639  YiI=
Traceless Quadrupole moment (field-independent basis, Debye-Ang):
K= 39.1330 YY= -8.4596 7I=
XY= -6.2251  ¥i= -1.1639  ¥i=
Octapale mament (field-independent basis, Debye-Ang*t2):
W= -105.8079  YYY= -3.6778  Iil=
XY= 38.0971 XXI= 57.4728 XiI=
YYiZ= -7.6068 XYiI= -5.9782
Hexadecapole moment (field-independent basis, Debye-Ang't3):
XK= -4751.4281 YYYY= -1798.7062 1711=
K= 200.5178 YYYX= 120.3702 YYYI=
Y= 1.7654 XXYY= -1153.6790 XXI1=

KiYi= 30.5107 YYXI= -143.3435 T7XY=

-0.0431 Tot=

-142.0014
8.3879

-30.6734
8.3879

14,8559 XYy=
-16.5565 Yii=

-777.7629 XKXY=
-46.6411 777%=

-1207.3538 YYIi=
-32.6355

4.6472

16.5895
9.5212

-388.1170

-24.0433

-493.3045



Lampiran 3. Resume Output molekul G1

EI GLRTNT - Gawussian Calculation Sumimany

Crvervisw Thermo Cpk
Title Card Required
D/ GLUKOPYROMASE MISA /' senyawa 1
cermai.chik
File Type .chk.
Calculation Type FREZ
Calculation Method RE3ILYF
Basis Set 5-31i3
Charge a
Spin Singlet
Solvation More
Electronic Energy -1297.4580281 Harkree
RMMS Gradient Mornn 0.000003  Hartree/Bohr
Imaginary Freq 1
Dipole Moment Z.765410 Debve
Polarizability {a) 155.057140  a.u.
Point Group

Ol File - Help



Lampiran 4. Perhitungan

1.

Energi gap (AE)
AE = E ymo - EHomo

Molekul G1

AE = ELumo - EHomo

AE = (0,71185 eV) — ( - 6,43223 eV)
AE =7,1441 eV

Molekul G2

AE = ELumo - EHomo

AE = (0,55810 eV) — ( -5,71439 eV)
AE =6,2725 eV

Molekul G3

AE = E umo - EHomo

AE = (-0,68001eV)-( -6,6569 eV)
AE =5,9770 eV

Molekul G4

AE = E umo - EHomo

AE = (-3.42292 eV)— ( - 5,56337 eV)
AE =2,1404 eV

Potensial ionisasi (I)

I= - Enomo

Molekul G1

1= - Exomo

I= -( -6,43223 eV)
1=6,4322 eV
Molekul G2

I= - Enomo

= - (-5,71439¢V)
I=5,7144 eV
Molekul G3

I= - Enomo

I=- (-6,6569 eV)
I=6,6569 eV
Molekul G4

1= - Enomo

= - (-5,56337 eV)
I= 5,5634 eV

3. Afinitas elektron (A)
A=-Eumo

Molekul G1
A=-E umo
A=-(0,71185¢eV)



A=-0,7118 eV

e Molekul G2
A=-Eumo
A=-(0,55810 eV)
A=-0,5581 eV

e Molekul G3
A= - ELumo

=-(-0,68001 eV)

A= 0,6800 eV

e Molekul G4
A=-E umo
A= - (- 3,387373 eV)
A= 3,3874 eV

4. Perhitungan global hardness (M)
M= % = —% (Enomo — ELumo)

e Molekul G1

N==%= —(-6,43223-0,71185) eV = 3,5720 eV
e Molekul G2

N==%= —(-571439 - 0,55810) eV = 3,1362 eV

e Molekul G3

n= % = —2(-6,6569 — (-0,68001)) eV = 2,9885 eV
e Molekul G4
N==%= —2(-556337 — (-3,42292)) eV = 1,0702 eV
5. Perhitungan global softness (o)
_ _ 2
0=1= (EHOMO - ELUMO)
e Molekul G1
o=2=—( 2 )=0,2799 ev*
n —-6,43223-0,71185
e Molekul G2
o=1= _( 2 ):0,3188evl
n -5,71439 - 0,55810
e Molekul G3
_1_ 2 — -1
9T (—6,6569 —(—0,68001)) =0,3346 eV
e Molekul G4
_1_ 2 _ -1
9T (—5,56337—(—3,42292)) =0,9343 eV

6. Perhitungan nilai elektronegativitas ()

I+A

1
x = == —3 (Enowmo + ELumo)



e Molekul G1

X= % = —% (-6,43223 + 0,71185)= 2,8602 eV
e Molekul G2
X= % = —% (-5,71439 + 0,55810)= 2,5781 eV
e Molekul G3
= % = —% (-6,6569 + (-0,68001))= 3,6685 eV
e Molekul G4
x= "= —1(556337 + (-3,42202))= 4,4931 eV

7. Perhitungan elektron transfer muatan (AN)

_ XFe—xinh
AN = 2(I\Fe+ Ninh)

e Molekul G1
AN — 7—2,86019
2(0+ 3,57204)
e Molekul G2
AN — 7—2,57814
2(0+ 3,13625)
e Molekul G3
AN — 7—3,66850
2(0+ 2,98849)
e Molekul G4
AN — 7—4,49314
2(0+ 1,07022)

=0,5795

=0,7050

=0,5574

=1,1712

8. Perhitungan energi interaksi (Eint)
Einteraksi = Ekompleks -~ EFe - Einhibitor

. Penambahan Fe pada G1
Einteraksi = Ekompleks = EFe - Einhibitor
= (-2559.53375 a.u) — (7,488 a.u) — (-1296,72328)
=-1255,3225 a.u
=-329,5847 kj/mol

. Penambahan Fe pada G4
Einteraksi = Ekompleks - EFe - Einhibitor
= (-3184,69373 a.u ) — (- 7,488 a.u ) — (-1920,22841 a.u )
=-1256,9773 a.u
= -330,0193 kj/mol

9. Perhitungan binding energy (Ebinding)
Ebinding = - Einteraksi

e Penambahan Fe pada G1
Ebinding = - Einteraksi = 329,5847 kj/mol



. Penambahan Fe pada G4
Ebinding = - Einteraksi = 330,0193 kj/mol
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