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RINGKASAN

Nitobenzena merupakan salah satu turunan benzena. Nitrobenzena dapat ditemukan
secara alami dan juga dari proses sintesis. Nitrobenzena digunakan sebagai bahan baku
untuk mensintesis anilin, pewarna tekstil, pestisida, obat-obatan, dan sebagai pelarut
dalam industri cat. Perhitungan komputasi dilakukan untuk nitrobenzena dan
turunannya. Lima turunan nitrobenzena telah dioptimalkan menggunakan teori fungsi
densitas (DFT) dengan fungsional B3LYP dan 3-21G(d) sebagai basis set. Struktur
akhir dari optimasi geometri nitrobenzena dan turunannya berada dalam satu bidang
(planar). Ada perbedaan nilai muatan, parameter struktural antara nitrobenzena dan
turunannya. Perhitungan komputasi dapat memberikan hasil perbedaan antara

nitrobenzena dan turunannya dalam parameter struktural dan sifat elektronik.
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11



