Kimia Kuantum

Part 1
Definisi

Aplikasi mekanika kuantum pada kimia yang digunakan untuk memahami dan memprediksi struktur,
sifat dan mekanisme reaksi dari berbagai bahan.

Part 1T
Kimia Kuantum

e Persamaan Gelombang

Persamaan dasar untuk gelombang digunakan untuk menemukan persamaan fundamental dari
mekanika kuantum.

Suatu gelombang secara umum dinyatakan dalam persamaan gelombang sinus berikut:
Y(z,t) = Asin2r (£ — L)

dimana,

1) =perpindahan pada posisi x dan waktu t

A =amplitudo

T =frekuensi

A =panjang gelombang

Penurunan persamaan gelombang untuk gelombang elektromagnetik atau cahaya menghasilkan
persamaan fundamental berikut:

c = v, dimana
¢ =kecepatan cahaya
v =frekuensi cahaya

A =panjang gelombang

e Teori Kuantum untuk energi

Fenomena pemancaran cahaya (gelombang elektromagnetik) dari suatu bahan yang dipanaskan
pada suhu tinggi, seperti pada besi dalam sebuah tungku atau elemen pemanas pada kompor
listrik dikenal sebagai radiasi termal.

Radiasi termal dari sebuah benda hitam di mana benda hitam adalah sebuah contoh ideal tidak
terjadinya pemantulan cahaya dan fenomena radiasi ini disebut sebagai radiasi benda hitam.

Pengukuran spektroskopi terhadap intensitas gelombang elektromagnetik yang dipancarkan seba-
gai fungsi panjang gelombang, A\ atau frekuensi ¥ menghasilkan bentuk karakteristik dari spektra
tersebut.
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Spektra radiasi benda hitam pada suatu temperatur menunjukkan karakteristik tertentu dan
perubahan bentuknya sangat bergantung pada temperatur dan ini dapat dilihat pada Gambar
di bawah. Panjang gelombang pada titik maksimum, A maks bergeser menuju panjang gelom-
bang pendek jika temperatur absolutnya dinaikkan. Perkalian antara A\ maks dengan T adalah
mendekati konstan. Fenomena ini dikenal sebagai hukum pergeseran Wien.
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Pada tahun 1900, Planck berhasil memperkenalkan sebuah konsep baru tentang sebuah kuantum
energi yang menghasilkan perumusan yang dapat menjelaskan radiasi termal. Teori Planck ini
memasukkan sebuah unit energi elementer yang berbanding lurus dengan frekuensi, v untuk setiap
osilator dan mengijinkan energi dari osilator ini untuk diasumsikan sebagai perkalian bilangan
bulat dari frekuensi v dan ditulis nhw. Ini adalah jumlah satuan energi minimum hv yang disebut
sebagai kuantum energi dan h adalah konstanta Planck. Hasil eksperimen memberikan nilai h
sebesar h = 6.6262 x 1073%.

E=hv

e Dualisme Partikel-Gelombang

Pada tahun 1923, de Broglie mempostulasikan bahwa sebuah partikel dapat memiliki panjang
gelombang vang berkaitan dengan momentum yang ia miliki melalui persamaan di mana momen-
tum dan panjang gelombang adalah saling berhubungan satu dengan yang lainnya dan sebaliknya.
Sifat gelombang dari sebuah elektron disebut sebagai gelombang elektron dan secara umum sifat
gelombang dari materi disebut sebagai gelombang materi atau gelombang de Broglie. Panjang
gelombang A\ untuk gelombang materi diberikan oleh persamaan berikut, di mana juga ekivalen
dengan persamaan

A=1"1
p
dimana
h =konstanta Planck

p =momentum linear foton

e Persamaan Schrodinger

Pada tahun 1926, persamaan dasar yang secara inklusif menyatakan sifat partikel dan gelom-
bang diusulkan dalam kerangka mekanika gelombang oleh Schrodinger dan mekanika matriks oleh
Heisenberg. Meskipun bentuk matematika yang diusulkan oleh mereka berbeda, teori ini dibuk-
tikan memiliki kesamaan dalam pengertian fisika yang sangat penting oleh E. Schrodinger.
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Berikut ini adalah persamaan Schrodinger:

700 _

Probabilitas untuk menemukan sebuah partikel yang bergerak sepanjang sumbu x pada suatu
daerah tertentu antara x dan x + dx dinyatakan sebagai |¥(z,t)|?dz dengan menggunakan fungsi

gelombang W(x,t) Karena probabilitas untuk menemukan partikel pada daerah antara r = —co
hingga * = +00 adalah sama dengan 1, maka integral berikut harus sama dengan 1.

2 0 (2,t)?de =1
Ini disebut sebagai kondisi renormalisasi dari sebuah fungsi gelombang. Jika kondisi ini dipenubhi,
maka fungsi gelombang tersebut dikatakan ternormalisasi.

e Partikel dalam Kotak Satu Dimensi

Fungsi gelombang dengan bilangan kuantum n dalam sebuah kotak ( 0 < x < L) dengan panjang
L. diberikan oleh persamaan

U, (x) = \/Esm (%) (n=1,2,3,...), tingkat energi

Part 111
Contoh Soal dan Pembahasan

1. Tunjukkanlah hubungan berikut akan terjadi diantara fungsi gelombang 1, (x) dan 1,,(x) untuk
sebuah partikel dalam kotak satu dimensi.

f V() (7)d2 = Spim
0nm adalah delta Kronecker dimana akan sama dengan 1 jika n = m dan 0 jika n # m
Jawaban

Ingat bahwa fungsi gelombang dengan-bilangan kuantum n dalam sebuah kotak ( 0 < x < L)
dengan panjang L diberikan oleh persamaan

W, () = |/ 2sin (222),

Untuk posisi di luar kotak, kita sebut integral yang menjadi masalah sebagai I,,,,:
fo (%) sin (22£) sin (702) do

Sesual rumus trigonometri:

sin Asin B'= %(cos(A — B) — cos(A + B))
Dengan demikian:

1(£) = (3) Jy cos (252) da

maka diperoleh

Dengan menuliskan 0 = ==

I(£) = (%) [ cos (n£m)0db
Ketika (n +m) tidak sama dengan 0,
I(£) =2 {nim}sm n:l:m)ﬂ;r =0

™

Ketika n =m (n —m =0) ,

I(-) = /Oﬂde

el N RS .

Maka,
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(a) Untuk n =m, I, =1
(b) Untuk n # m, I, = 0, dengan delta Kronecker kita akan memperoleh I,,,, = 0,
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