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Studi Hidrogenasi Senyawa Hidrokarbon Golongan Alkena Dan
Alkuna Secara Komputasi

Nyoman Candra

Program Studi Pendidikan Kimia FKIP UNIB

Telah dilakukan penelitian yang mengkaji hidrogenasi beberapa senyawa hidrokarbon
golongan alkena dan alkuna secara komputasi. Penelitian ini dilakukan dengan menggunakan
program HyperChem 7 dengan menerapkan metode semi empirik PM3. Tujuannva adalah
untuk membandingkan tingkat kemudahan senvawa hidrokarbon golongan alkena dan alkuna
ketika dilakukan hidrogenasi. yang dilihat dari nilai panas hidrogenasinya. Semakin besar
panas yang dilepas. maka secara termodinamis hidrogenasi menjadi produk lebih disukai.
Hidrogenasi dilakukan dengan memvariasi panjang rantai dan bentuk rantai. Dari hasil
pengukuran menunjukan bahwa, pada hidrogenasi alkena rantai lurus, panas hidrogenasi
tidak ditentukan secara signifikan oleh panjang rantai tetapi oleh posisi ikatan rangkap
sedangkan pada rantai bercabang. adanya penambahan cabang pada senyawa alkena akan
menyebabkan panas hidrogenasi vang dilepaskan semakin kecil sehingga
termodinamis semakin sulit berlangsung. Hal imi disebabkan kemunglinan adanya efek
sterik (rintangan oleh gugus/cabang) yang terjadi pada rantai bercabang. Pada alkuna,
panjang rantai tidak berpengaruh secara signifikan pada tingkat nwdah atau tidaknya
hidrogenasi berlangsung secara termodinamis.

secara

Kevwords: Hidrogenasi, alkena, alkuna, efek stevik

PENDAHULUAN golongan transisi  seperti  Nikel

(Ni),

Reaksi hidrogenasi merupakan reaksi
reduksi yang menghasilkan penambahan
atom hidrogen ke dalam suatu molekul
(bisaanya sebagai H»). Reaksi mi termasuk
ke dalam reaksi adisi karena terjadi
penambahan atom. Senyawa vyang bisa
dihidrogenasi adalah senyawa yang kurang
jenuh (unsaturated) yaitu golongan alkena
dan alkuna. Penambahan hidrogen ke dalam
senyawa tersebut akan menambah tingkat
kejenuhannya.

Pemanfaatan reaksi hidrogenasi vang
paling terkenal adalah pada pembuatan
minyak cair menjadi lemak padat atau senu
padat. Pada aplikasinya. reaksi hidrogenasi
berlangsung dengan bantuan katalis karena
reaksinya cukup sulit terjadi. Katalis yang
banyak dipakai adalah logam-logam

platimum (Pt), Paladium (Pd) dan logam
transisi lain atau bisa juga menggunakan
gabungan dari logam-logam tersebut.

Meskipun reaksi hidrogenasi tidak akan
berlangsung dengan bantuan katalis. akan
tetapi. secara termodinamika. reaksi ini
lebih disukar karena reaksi i1 akan
membentuk produk vyang lebih stabil.
Dengan kata lam. Energi produk lebih
rendah  dibandingkan dengan  energ
reaktannya. Sehingga reaksi ini termasuk
reaksi eksotermik yaitu reaksi yang
membebaskan  panas.  Panas  yang
dilepaskan tersebut dikenal dengan Panas
hidrogenast1  atau  energi  hidrogenasi
(AHhnidrogenssi). Energi  ini  merupakan
indikator yang menunjukan tingkat mudah
atau tidaknya hidrogenasi terjadi secara
termodinamis.
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Alkuna Secara Komputasi

katalis _

\C:C/ + H H

7N

Panas atau energi hidrogenasi beberapa
golongan alkena dan alkuna bisa
diperbandingkan dengan menghitung panas
hidrogenasi melalui data panas
pembentukan, vaitu panas pembentukan
produk (AHf oqu) dikurangi panas
pembentukan reaktan (AHg eaktmn )

AI_Illiq:'ll'~:-ge1w.si = "'—"Hf produk ~ AI_If reaktan

Reaktannya dalam hal mu adalah
senyawa vang dihidrogenasi yaitu alkena
atan alkuna dan gas hidrogen. Sedangkan
produknya adalah hasil reaksi yaitu bisa
alkana atau alkena. Dengan menganggap
nilai panas pembentukan gas hidrogen
adalah nol atau tetap, maka panas
hidrogenasi bisa dihitung dari  panas
pembentukan produk dan reaktan yang lain.

Dalam penelitian ini, panas
pembentukan dihitung dengan
memanfaatkan program Hyperchem
dengan metode semiempirik PM3.

METODE PENELITIAN

Alat dan Bahan

Penelitian ini menggunakan satu set
komputer yang dilengkapi dengan program-
prpgram kimuia yaitu Hyperchem 7 dan juga
ChemDraw. Pengukuran dilakukan dengan
metode semiempirik PM3.,

Cara Kerja
Molekul/senyawa produk dan reaktan
yvang akan diukur panas pembentukannya di

gambar bentuk tiga dimensinya
menggunakan  program  HyperChem.
Kemudian  jumlah valensi ikatan

disesuaikan dengan menggunakan fitur Add
H & model Build. Pada menu Setup. dipilih
semiempiric, Selanjutkan dilakukan
optimasi geometri molekul. Kemudian
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dicatat panas pembentukan.
HASIL DAN PEMBAHASAN

Studi hidrogenasi vang dilakukan pada
senyawa golongan alkena dan alkuna ini
bertuyjuan untuk melihat tingkat
kemudahannya dihidrogenasi secara
termodinamika. Kajian dilakukan dengan
memvariasi panjang rantai dan bentuk
rantai. Hasil pengukwran dan perhitungan
panas pembentukan dan panas hidrogenasi
bisa dilihat pada table 1.

Dari hasil pengukuran panas hidrogenasi
seperti vang disajikan di tabel 1, terlihat,
pasangan senyawa 5-6 dan 7-8. di mana
pasangan senyawa tersebut punya panjang
rantai  yang  sama, tetapi  panas
hidrogenasinya berbeda. Sedangkan untuk
pasangan senyawa nomor 6-7 dan pasangan
senyawa 4-6. pasangan tersebut punya

panjang rantai berbeda. tetapi panas
hidrogenasinya berbeda. Hal ini
menunjukan bahwa panas hidrogenasi

secara termodinamik tidak ditentukan oleh
panjang rantainya. Faktor vang paling
berpengaruh  adalah  posist  ikatan
rangkapnya. Misalnya bisa kita lihat pada
senyawa no 3-4 dan 5-6. Posisi ikatan
rangkap vang berada di ujung. cenderung
tidak stabil sehingga mudah berubah
menjadi produk. Dengan kata lain bentuk
produk lebih disukai secara termodinamika
dibandingkan  bentuk  reaktan. Pada
senyawa nomor 1, posisi ikatan rangkapnya
berada di wung. akan tetapi posisinya
simetri yaitu sisi gugus sebelah kir1 sama
dengan sisi gugus sebelah kanan sehingga
senyawa im secara termodmamik lebih
stabil dibandingkan senyawa lain yang
memiliki ikatan rangkap di ujung.
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Tabel 1: Panas pembentukan dan Panas hidrogenasi beberapa golongan alkena rantai lurus

Panas
No Struktur Reaktan peﬁ:;::{]lmn
{keal/meol)
]_ H '\1-._,_\_\1_ - =
T -
-16,36
a B :
Hi
2 H H
" L
e oH -6.96
H w
3 c
o N -1.63
Hz
* c
He™ \\CXCHS 3,28
H
5 H
CH2
T e W v -3.68
Hz
6 z
cH s
.o Q%;-—" 5 ~—CH, 8.97
H
? ;
CH;
T " T 13
H Ha
g £
e CH:= CH
PR et At 293
Ha H T

Di samping tinjauan termodinamis di
mana ikatan rangkap yang berada di wjung

vang  cendemmng  kurang stabil
dibandingkan senyawa dengan iktan
rangkap  lebih ke  tengah, yang
menyebabkan panas hidrogenasi yang

dilepas lebih besar (lebih stabil). kita juga
bisa mengkajinya dari tinjauan kinetis.
Posisi ikatan di ujung memungkinkan tidalk
adanya rintangan vang berarti dari gugus
lain bagi hidrogen yang akan masuk. Di
sini. factor steriklah yang sangat berperan.

Studi
bercabang

Tabel 2 menunmjukan pengukuran dan
pethitungan  panas  reaksi  beberapa
golongan alkena rantai bercabang. Dari
hasil tersebut terlihat bahwa baik pada
reaktan yaitu golongan alkena, dan produk
(golongan alkana)., adanya cabang justru
akan semakin meningkatkan kestabilannya.

hidrogenasi alkena rantai

Panas P
; pembentulkan g
Struktur Produk Produlk hidrogenasi
(keal/mol) {kcal'mel)
H,C——CHs -18.73 -1,73
HaC EE i 2376 16,8
H,C—C——C—CH,
H.  Hs 2024 -27.61
Pl g— O 2024 2596
HyC ——C——C——C——CHz
Hy Hy Hp 347 -31.02
Hyll ——0 ——C ————CHg
H Hx H; 347 25,73
Ha—— e ————C——CH3
Hz Hz Hx s 4018 -26,3
HC—€——C——C——C——CH;
H; H H H 4016 -31,23

Akan tetapi. kenaikan kestabilan lebih besar
terjadi pada reaktan sehingga adanya
penambahan cabang akan menyebabkan
panas hidrogenasi yvang dilepaskan semakin
kecil (produk dengan cabang lebih banyak
akan semakin kurang stabil dibanding
dengan produk dengan cabang sedikit).

Semakin banyaknya cabang akan
menyebabkan kemungkinan terjadinya
hiperkonjugasi semakin besar sehingga
akan semakin menjadi lebih stabil.

Studi hidrogenasi senyawa golongan
alkuna

Pada bagian i1 dikaji lidrogenasi
senyawa golongan alkuna menjadi senyawa
golongan alkena. Tabel 3 menyajikan data
tentang panas pembentukan  alkuna
(reaktannya). panas pembentukan alkena
(produknya) dan panas hidrogenasinya.
Dari data tersebut dapat kita lihat bahwa
panjang rantai tidak berpengaruh secara
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signifikan terhadap panas hidrogenasi vang
dilepaskan. Misalnya terlihat pada senyawa
nomor 4. 5. 6. 7 dan 8, panjang rantai dan
posisi ikatan rangkapnya berbeda akan
tetapi panas hidrogenasinya hampir sama.

Alkuna Secara Komputasi

Panas lhidrogenasi

alkunanya.

yvang jauh

Tabel 2 Panas pembentukan beberapa golongan alkena rantai bercabang

berbeda
terlihat pada senyawa nomor 1 dan 2. Pada
kedua senyawa tersebut. bentuk alkenanya
memang lebih stabil dibandingkan bentuk

Panas Panas P
No Strultur reaktan pemherfrnkan Struktur produk pembemu%inu hidrogenasi
Reaktan produk leealimol
keal/mol) (keal/mol) Pcatimal)
1 CHs CH3
e _— HZ—CH 2071 2748
‘\C B =22, =27y
: Ha
> Hiy CH
2 /D 3 P
Hyl=—C=C -11,716 HyCmmeeC—=CH -34.36 -12.64
\\'_\ Hz2
Ty CHs
= CH,,
3 / ,-r "y
PP i 229 e en 4438 2148
\‘m- Haz—CH Hy
4 N
CHs
4 S
i Ay
>’_‘= -30.64 HyG TCHy -48.82 -15,18
e Hy et—c
e THy

Tabel 3: Panas pembentukan beberapa golongan alkuna. alkena dan panas hidrogenasi

Na :;m]_ Pamss ~ Pame
Sorukinr Reaktss F“‘h“ Struktor preduk prmbemmksn Iodreprnen
(kealmol) produk {(koslmel) {kcalmel}
= =
ST
1 e =0 ——ri 30,56 f" B 16,56 -6T.22
- - 1~
i h
£ H C=¢C CHs #0131 MmO -6.95 45,5
I--“J \\."
-
> c:c——c'_h—:m $id ; :G»ﬁ-”"c N, s 88 7
Ha
~ — :
4 H—u- C==C—=CHs 238 i P iy SR i sran
= &
HOE=C —C —C —(H, — - g . .
5 H 30,0 i 168 3478
aall |
2l
e S C=C—C—=0Cr, 4 = ,-r“"c = £ 3435
¢ Hy 13 mae TRy R 15 s
— =
Hb— S =—0C—"FL—_L—0CHs & =
T He Ha 1959 TRy e o 13,54 -3343
2] 3
1= |
< S
§ | =5 —F—C 24,43 He G P N T e 494 3356
= Wz % Hi Hy
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KESIMPULAN

1. Pada hidrogenasi alkena rantai lurus,
panas hidrogenasi tidak ditentukan
secara signifikan oleh panjang rantai
tetapi oleh posisi ikatan rangkap.

2. adanya penambahan cabang pada
senyawa alkena akan menyebabkan
panas hidrogenasi vyang dilepaskan
semakin  kecil  sehingga  secara
termodinamis semakin sulit
berlangsung.

3. Pada alkuna. pamjang rantar tidak
berpengaruh  secara signifikan pada
tingkat mudah atau  tidaknya
hidrogenasi berlangsung secara
termodinanus.

SARAN

Perlu ada penelitian yang lain tentang
adis1 selain dengan hidrogen misal dengan
golongan halida.
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