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PERANAN MATEMATIKA DALAM KIMIA

Oleh
Isana SYL

Abstrak

Imu kimia berkaitan dengan hitungan-hitungan yang perlu diselesaikan  secara
matematik,  yang  meliputi penjumlshan, pengurangan, per-kalian, pembagian,-
akar, logaritma, diferensial, integral, persamaan, grafik; deret, dan sebagainya,
Mengingsat luasnya peranan matematika dalam ilmu kimia, maka pada kesempatan ini .
hanya akan dibicarakan beberapa unsur matematika yang seringkali dijumpai dalam
ilmu kimia. . :

- Deret maclaurine dan deret taylor merupakan dasar dalam membicarakan teori
gangguan atau teori perturbasi. Dalam menentukan energi elektron dalam suatu
molekul melibatkan determinan dan persamasan pangkat tinggi. )

. Pendahuluan

Hmu kimia tidak dapat dilepaskan d;_n-i 'mate:natika.
Matematika merupakan ilmu dasar yang sekaligus juga seba-
gai alat dalam penyelesaian persoalan yang timbul, dalam
ilmu-ilmu yang lain, termasuk ilmu kimia. llmu kimia berka-
itan dengan hitungan-hitungan yang perlu diselesaikan secara
matematika. Untuk menyelesaikan masalah-masalah yang. ada
dalam ilmu kimia, dalam rangka mendapatkan tingkat ke-
eksakan yang lebih tinggi diperlukan matematika. Dengan
menggunakan matematika akan didapatkan, antara lain efi -

. siensi waktu, biaya, dan tenaga. _ . L

Pembahasan tentang perhitungan jumlah zat yang terli-
bat dalam suatu reaksi kimia dengan berpedoman pada hukum
Lavoisier bahwa jumlah setiap atom pada ruas kiri persamaan
reaksi atau pada reaktan adalah sama dengan jumlah atom
itu pada ruas kanan persamaan reaksi atau pada produk, jika
reaksi dinyatakan dengan persamaan reaksi sebagai berikut.

S reaktan —— --» produk ~ :

_ . (ruas kiri) - (ruas kanan) _ ,
menimbulkan beberapa persamaan fnatematikan yang harus
diselesaikan untuk mendapatkan koefisien zat-zat. reaktan

ataupun produk. Perbandingan koefisien reaksi ini sesuai -

dengan perbandingan jumlah molekul -zat yang ada dalam
reaksi. '

Mengubah rumus empiris menjadi rumus molekil diper<™
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lukan data tentang massa molekul zat itu. Menentukan rumus
empiris suatu zat memerlukan jasa matematika.

Mekanika kuantum yang mengandalkan adanya prinsip
dualisme materi-gelombang dalam menyelesaikan permasalah-
an bentuk molekul memerlukan operator-operator matematika
yang berkaitan dengan variabel-variabel yang dapat teramati,
ilmu ukur ruang dan teori grup. :

Persamaan kuadrat atau persamaan pangkat tinggi dapat
dijumpai dapat perhitungan zat-zat dalam kesetimbangan
kimia, penentuan energi elektron dalam molekul. Dalam pe-
néntuan energi elektron dalam molekul, selain melibatkan
persamaan pangkat tinggi juga determinan, yang merupakan
salah satu bentuk penataan besaran-besaran matematika.
Deret maclaurine dan deret taylor merupakan dasar dalam
mernbicarakan teori gangguan atau teori perturbasi. ‘

_ Pada dasarnya dalam ilmu kimia diperlukan matematika
yang meliputi penjumlahan, pengurangan, perkalian, pembagi-
an, akar, logaritma, diferensial, integral, persamaan, gra’fik,
deret, dan sebagainya. Oleh karena luasnya peranan mate-

- matika dalam ilmu kirhia, maka perlu penguasaan matematika

untuk mempelajari ilmu kimia, Dalam kesempatan “ini akan
dibicarakan beberapa unsur matematika yang seringkali di-
jumpai dalam mempelajari ilmu kimia.

‘Deret Mgclaurine

‘Setiap Lilangan tertentu memiliki angka atau lambang
bilangan yang berbeda bila basis berbeda. Sebagai contoh,
bilangan lima puluh tujubh dapat memiliki lambang bilangan
sebagai berikut: ' :

T 5 x 101 + 7 x 100 bila menggunakan basis 10

7x8l+1x8 0 bila menggunakan basis 8
dan seterusnya sehingga ‘suatu’ bilangan dapat diberi lambang
" sebagai. berikit: o ' ' '

Tagxt a(jxo atau apx? + ..+ az'xz +apxl + agx?

atau ... + apx® ¥ a1x” * aQx ‘ ‘

Bila suatu bilangan tertentu dilambangkan dengan f(x), suatu
fungsi,” maka dapat disimpulkan bahwa setiap fungsi mémiliki
- aj yang khas, yang dapat dituliskan sebagai berikut: ‘

\“ f(x) = a0;+ alx + azxZ + a3x3_ + L. - P 5

Untuk nilai x = 0, maka nilai { (0) = ag atau ag= f(0).
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Bila f(x)=ag+ Aalx + azx2+ azx3+ agx? + ..., maka f'(x_-) =
al + 2apx +3a3:~:2 +4a4x3 + ... Untuk nilai x = 0, maka nilai

I
£'(0) = aj atau aj = —f—%—-—

Nilai (%) = 2.3.214- bazx + 12a4x2 + ... untuk nilai x = O,

maka £''(0) = 2a; atau ,'az _ £''(0)

1 x2
Nilai f'''(x) = 6a3 *+ 24a4x + ...; untuk nilai x = 0, maka
£''(0) = ba3 atau a3 = L0 dan seterusnya, hingga dipet-
oleh: . ' 1x§21x3 ' 1 | -
00 = 10 + L s O 2, L0 5,

(persamaan ini sering disebut deret maclaurine).

Deret maclaurine merupakan dasar dalam membicarakan
teori gangguan atau teori perturbasi. Teori perturbasi meru-
pakan faktor koreksi terhadap gerakan elekiron. Vibrasi elek- |
tron tidak menngikuti isolator harmonis dan rotasinya bukan -
rotasi yang tegar sehingga sifat gelombang dari elektron yang
dinyatakan secara matematis oleh Schrodinger sebagai:

A0 o) O 0

He =E ¥
n _ !11;‘0 : o

H : operator Hamilton (operator energi total)

E® : eigen value (energi total elektron).
° )

¥ : fungsi gelombang elektron (eigen fungsi
x : . :
dari operator Hamilton) .

perlu diadakan kéreksi karena persamaan tersebut hanya ber-
Iaku bila partikel berotasi tegar dan berigglasi harmonis.
Teori perturbasi memberi koreksi terhadap H~ sebesar - AH
sehingga menjadi ' o
-~ ‘ 4
H = Ho%a»H
0 , (1) 25, (2) 3¢ (3)

= A

mwm+‘m 7+%‘pll +A‘p‘m +‘
20 . . (1) 2. (2), 8. .(3)
E=E, +?~E;n AR + ATE LI

-
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H!Ifm::Eme

o ‘ o 1)
(H+ AH (¥ 7+ m:m ¥
2E (2) + ?L‘?'E 3 +

m m

(E° + xEm(” + A

e+ Mrm(” F N

25(2) & A3q,m (3)
m
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2) + Jks‘l.'h( )+ )=

R

+ ...).

Deret maclaurine dapat membuktikan bahwa el® = cos®
+ i sin®. Fungsi gelombang elektron dapat memiliki bentuk

persamaan gelombang

seperti persamaan tersebut sehingga

bila dapat dibuktikan secara matematis bahwa el® = cos® + i

sin ©,

maka akan diperoleh keeksakan yang lebih tinggi,

waktu, biaya, dan tenaga yang efisien.

Deret maclaurine:

£'(0)

£'(0)

0 = 10+ Oy O 2, L0 3,
sin x = sin (0) + Ccﬁ 0, . _.___...._,'COZS" 02, _______xsgn )3, .
X3 '
EX ST .
cos x = cos(0) + -sli_?(O) X + —Cg's({)) 2 4 313:1(0) 3+,
S
et = e0+ i? x + ;"!0 xZ + 3?0 x3l,+ .
=1+ x+ x:! + 3}(!3 +
el® =1 +je - 2:2 _i§!3 +
= (1 'i;!—"' -.-)+i(q--—-§—+ ver)

cos e + 1 sin e,
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Deret Taylor

Deret taylor merupakan penyempurnaan deret maclau-
rine. Deret maclaurine:
fwo) . f”(O) le(O) .
f(x) = £(0) + x + x4 X *
1! 2! 3!

Bila x dinamakan y-a, maka untuk x=0, y=a.
f(x) = f(y-a) = F(y). o
untuk x=0, maka nilai F(y) = F(a)-_sehingg_a '
F'(a) Fig) 5 B @
Fly) = F(a) + = (y-a) + —="Hy-a)2 + —(y-a)3 +...()
1! 2! ‘ 3b T

Bila F(y) dinamakan f(x), maka persamaan (ﬂ dépﬁét_di-fuli'skan
sebagai - - '

)

", -
f(x) = f(a)+ ﬂa;)_ (x-a)+ i-&--(x—a)_z"" —2 (x-a)3+ ...
1 21 o 31 -

(persamaan ini 'serin.g disebut dengaﬁ deret taylor).
Determinan atau Matriks Kuadrat

Determinan atau matriks kuadrat mer"upaika'n matriks
yang memiliki jumlah baris sama dengan jumilah kolom.

Contoh: ‘ .
a b cf.
atau [; e f[

h i

a b
c d

Masing-masing elemen atau anggota di dalam determinan
diberi simbol Aj;;, i.menunjukkan baris dan j meninjukkan .
kolom. Nilai darl suatu determinan -dapat dihitung dengan
cara minor yang ditandai atau cara kofaktor. Untuk memben-
tuk kofaktor, minor ditandai menurut posisi A;; dalam diter-
minan semula dengan (-1)'*). Tanda untuk elemen a adalah
(-1)1+1 = positif, elemen b adalah (-1)1+2 = negatif, elemen c
adalah (-1)1*3 = positif, dan seterusnya. Sebagai contoh nilai
dari determinan ' '

12 3 1 2 lo 2 .lo 1|
0 1 2|=1(3 1|-2]2 1]+3]z 3
2 3 1 L

= -5+8-6



96 ' Cakrawala Pendidikan Nemor 1, Tahun X, Februari 1991

atau
1 2 3
1 2 2 3 2 3
0121’ {—Ol +2 I
l231 3 1 .31_12
=-h + 2

= -3
atau yang lain karéna kofaktor dapat berbeda, tetapi nilai
suatu determinan adalah tertentu.

Banyak problema fisika yang dengan mudah dapat dise-
lesaikan dengan cara penataan besaran-besaran matematika,
misal dalam bentuk diterminan atau matriks. Dua sifat deter-
minan yang sangat penting dan berguna adalah:

1. Harga determinan berubah tandanya bila elemen dalam
baris atau kolom ditukar tempatnya.
a b|=_ c dI:_ b a

c d a b d ¢
2. Harga determinan sama dengan nol bila elemen baris atau
kolom identik.

a a a bj_ 0
b b a b

Determinan yang memiliki nilai nol sering disebut
determinan sekuler. Dalam penentuan energi suatu molekul
melibatkan determinan sekuler. Yang menjadi pertanyaan,
mengapa nilai determinan sekuler sama dengan nol? Hal ini
dapat dijawab sacara matematis.

Molekul Hjp:

H + H-—--3H

YA ¥p 3’?\3.

}VA dan Wp sudah diketahui pernyataannyé real. Menurut Li-
. nier Combination of Atomic Orbital ¥ap= Ca¥a + Cp VB
dan menurut postulat mekanika kuantum '
: "

S vf* H v dr
X _

y vy dr
Tanda * menunjukkan konjugasi. Konjugasi dari bilangan real
adalah bilangan itu sendiri.

<E> =

2N wdt = (Cup, + Cppy)’ H.(Cpw, 4 CupddT

' . '. P . ~
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_ 2 A ' A ‘
=r CA ¥ H ¥y dr + J CACByb H %k dr +

A 2 ”~
{CAcBwA Hopp dr + 4 Cp%yp H

_ 2 A ~ . -
= CuTVy, Hop, dT o+ CaCp’¥s H ¥y 47 4

¥g dT

A ) . : .
2 ~
chwah Hrwh dr 4 CB Ty H ¥y dT'

&

?

Al
Ty H Ya dT;th'H ¥y dT = HAB

noo
==

fpb ﬁ ¥a dt

+ 2C. C_H 2

2
an t 26 CHap + Oy Hag

= CA H
* . *
Sy wpdr = f (CAWA + Csbi (CAwA + CBWB)dT

- 2 1 v e
= J CA ¥y Pa dr + J.CACBwEVB dr.+f cAcBwthfdt +

2
s Cp Yiu¥p dr

n

CAZ'J';UAwAdT *'ICACBIV’AVBdr + CAC'BJI,VA'&E dr +
CagfwaBdT |

JwAwAdT:fvaBdtzl

kavhdtzﬁﬁa



98 : Cakrawala Pendidikan Nomor 1; T

P B S -
=-C t_zcag§§w3“+ Cp

H '+2¢CH 4+ C H
<E7____AAA AR AR B BB

2
C +2CGBAB+CB

Dengah meminimkan nilai (E) akan diperoleh persamaan

dalam Cp dan Cgp. N11a1 (E) minimun bila

= 0. dan

Karena (E} = T dengan uiE CAZHAA + ZCACBHAB

+ CBZHBB dan v = CAZ +. ZCACBSAB -+ CB?”H ‘maka- derlvatlf'

(E) ke x adalah: N ,
s U 8w oTsevT
" v - 8x Ox

. = . " . - ta
6 XL . P L i ~2
: It SN ) o B

I

Sp ol TN
BCES ST 4"

Untuk  {(—5—a—) A =‘0- maﬁa ‘_
Cy Cp 7 |

A
v (QCAHA + 2Q, HA

B)

2 rom,, v

Ataa BHAB)
CAHA,& - ch\ + CBHAB - chﬁBE_:

E o~
T (QCA-'F

- E(Cy ¥ CaSpp

0

e

5
g
R
2%
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E
:
?

CA(HAA - E) + CBCHAB - SAB'E) = O-‘:- R -n-(l)’-"".’
Dengan cara yang sama untuk (—%—}c —_ 0
B A
2 _ 2E A el
v (Catiag t CgHpg) .——;_(QAS-AB t Cg)= 0
2 L
T (Cakag * Cyityg - BE,S,0 < EGLY =0

Cy(Hpy - E) ¢ CalHap ~Spp®) :o e en(2)

Dari persamaan (1) dan (2) diperoleh: _ _
| 0 © Hap-SaBE | .

HAA-E  HAB-SABE

o SARE HpgE

Cp =

Nilai determinan pada pembilang sama. dengan nol: Bila pem-
bilang = 0, maka Cp = 0, padahal Ca tidak sama dengan nol
sebab bila Cp = 0, maka ¥/ = 0. Hal ini tidak sesuai dengan
kenyataan yang ada. Satu-satunya ‘kemungkinan penyéebut
harus sama dengan nol atau [HpAp-E  HpB-SABE]| ‘

: |HAB-SaABE. Hpp-E

(persamaan ini disebut determinan sekuler).” -
Dengan demikian sudah dapat dijawab: pertanyaan, mengapa
nilai determinan sekuler sama dengan nol? o

Dari determinan sekuler dapat dihitung nilai E (energi
dari suatu molekul). E dapat. memiliki beberapa nilai sesuai
dengan fungsi gelombangnya. Untuk molekul hidrogen akan
diperoleh dua nilai E sehingga ada dua macam fungsi gelom-
bang, yaitu ¥; dan ¥%. Bila nilai E untuk masing-masing di-
masukkan ke dalam persamaan (1) dan (2) akan diperclieh
perbandingan antara Cp dan Cp. Dengan memasukkan nilai
perbandingan Cp ' dan Cg ke dalam ‘Wpp = Cpo¥s + Cg¥Wg™
dan menggunakan dasar fungsi ternormalkan ' '2
dapat dihitung nilai Cp dan Cg. . Sy dt =1
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Persamaan Pangkat Tinggi
Penentuan energi elektron pi (7) dengan metode orbital

molekul Huckel melibatkan determinan dan persamaan pang-
kat tinggi.

H, . A
L U (yy [H ]y
R8s (el

Hij = bila i = j (integral coulomb)

= bila i tidak sama dengan j, tetapi i tetangga ]

= 0 bila i tidak sama dengan j dan i bukan tetangga J.
Hij = dan Hj; = 0 sering disebut integral resonansi.
Sij = 1 bila i = j dan §;; = 0 bila i tidak sama dengan j. Nilai

S;; menunjukkan ingegral overlap (tumpukan).

Sebagai contoh akan ditinjau molekul butadiena: CH=CH-CH
=CH,. Dalam molekul butadiena ada 4 elektron pi( ) sehing-
ga memiliki deterrhinan sekuler sebagai berikut.

H11-ES11 Hi1-ES;; Hy3-ESy3 Hig-ESpq-
Hy1-ESp1  Hp2-ESpz;  Hp3-ESp3 Hpg-ESpg
H33-ES3; H3pz-ES3z  H33-ES33 H3q-ES3y
Hy41-ES41 H4p-ES4p  Hyg3-ESg3 Hgq-ESgq

e B o ol B

A &E 4 0 |=0, bila = x, maka

0 8 «E B | ~

x 1 0 0

1 = 1 0 _

0 1 :x 1 =0

0 0 1 x -

x 1 0y (1 1 o] 1t x o J1 x 1
x{1 x 1]-1]0 x 1]+0le 1 1]-0y0 1 x|=0
0 1 x 0 1 x 0 0 x 0 0 1

%2(x2-1) -x(x-0) +0(1-0) -1(x2<1) +(0-0) ~0(0=0) +0 <0 = 0
.xq,*xz ~x% -x2 +1 = 0. a : A
X% -3x2 +1 = 0
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3+ V94
x1,2% = 7
3 +V5
- 2
3 +2,2
B 7 2
3+ 2,2
X12 2
= 2,6 —mmmmm e > x =+ 1,6
_3-2,2 '
X22 - 2
= 0,4 —-mmemee o > x=+0,6
Ada empat nilai E, yaitu E; =X+ 1,64
: Ey = O~ 0,6ﬂ
E3 = CA- O,Gﬁ
Eq = k- 1,6 8
X - l,6ﬁ‘ ... orbital anti bonding
A & 0,64 ... orbital non bonding
&+ 0,6/ ... orbital bonding
1r %+ 1,6 4 -

E_ = 2(0#1,565 + 2(o0,683)
= 4o + 4;49

Dalam molekul benzena terdapat 6 elektron pi ¥} se-
hingga akan memiliki determinan sekuler orde 6, yang selan-
jutnya akan diperoleh persamaan dengan pangkat 6. Demikian
seterusnya, sehingga untuk dapat menghitung tingkat energi
elekiron pi perlu dikuasai tentang determinan dan persamaan
pangkat tinggi. Tampak bahwa matematika sangat diperlukan
dalam mempelajari kimia. Oleh karenanya, untuk lebih men-

dalami kimia tidak dapat melepaskan diri untuk lebih menda-
lami matematika. : -
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Penutup

Pembicaraan di atas hanya membicarakan peranan ma-
tematika dalam ilmu kimia dalam lintasan kecil, masih
banyak contoh-contoh peranan matematika dalam ilmu kimia
yang perlu dibicarakan lebih lanjut, yang belum dibicarakan
pada kesempatan ini.

Karena luasnya peranan matematika dalam ilmu kimia,
maka penguasaan matematika sangat diperlukan dalam mem-
pelajari ilmu kimia. Dalam mengajarkan ilmu kimia, baik di
tingkat SMTA maupun di perguruan tinggi perlu digunakan
pendekatan matematika untuk mendapatkan tingkat keeksak-
an yang lebih tinggi serta efisiensi waktu, biaya, dan tenaga.
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