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ABSTRAK 

 

MARLIANA CANDRA KARTIKA. Perhitungan Nilai Energi Ikatan Valensi 

dan Energi Keadaan Elektronik dari H2, HeH
+
, HeHe

2+
 Menggunakan Metode 

Monte-Carlo. Dibawah bimbingan TEGUH BUDI PRAYITNO, YANOAR 

PRIBADI SARWONO 

 

Telah dihitung energi ikatan valensi dan energi keadaan elektronik S0, S1, 

dan T1 pada sistem H2, HeH
+
, dan HeHe

2+
 menggunakan metode Monte-Carlo. 

Metode Monte-Carlo digunakan untuk menyederhanakan fungsi integral pada 

persamaan nilai ekspektasi energi dalam mekanika kuantum. Perhitungan 

dibangun dari fungsi gelombang yang diperluas dengan orbital ikatan dan anti-

ikatan pada setiap atom dan dilengkapi dengan orbital eksponen. Data yang sangat 

besar sebanyak 50.000 titik diambil sampai 40 running samplings menggunakan 

spreadsheet. Energi terendah dari sistem H2 didapatkan di bawah –1,0 a.u dengan 

jarak kesetimbangan di sekitar 1,4 – 1,9 Bohr, dari sistem HeH
+
 didapatkan di 

bawah –2,6 a.u dengan jarak kesetimbangan di sekitar 1,3 – 1,6 Bohr, dan dari 

sistem HeHe
2+

 didapatkan di bawah –3,5 a.u dengan jarak kesetimbangan di 

sekitar 1,2 – 1,5 Bohr. Hasil energi terendah dan jarak kesetimbangan dari 

masing-masing sistem menunjukkan adanya pengaruh nilai orbital eksponen pada 

besarnya komponen energi sistem dan jarak kesetimbangan. Komponen energi 

diperhitungkan dan diplot untuk visualisasi pemahaman konsep dari energi ikatan 

valensi dan energi keadaan elektronik pada sistem mekanika kuantum. 

 

Kata kunci: Komponen energi, ikatan valensi, keadaan elektronik, orbital 

eksponen 
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ABSTRACT 

 

MARLIANA CANDRA KARTIKA. Calculation of Valence Bond Energy and 

Electronic States Energy of H2, HeH
+
, HeHe

2+
 Using the Monte-Carlo Method. 

Under supervised by TEGUH BUDI PRAYITNO, YANOAR PRIBADI 

SARWONO 

 

The valence bond energies and electronic state energies of S0, S1, and T1 in 

the H2, HeH
+
, and HeHe

2+
 systems have been calculated using the Monte-Carlo 

method. The Monte-Carlo method is used to simplify the integral function in the 

energy expectation value equation in quantum mechanics. The calculations are 

constructed from wavefunctions expanded with bonding and anti-bonding orbitals 

on each atom and complemented by exponential orbitals. A very large data set of 

50,000 points was taken up to 40 running samplings using a spreadsheet. The 

lowest energy from the H2 system is obtained below –1.0 a.u with an equilibrium 

distance around 1.4 – 1.9 Bohr, from the HeH
+
 system it is obtained below –2.6 

a.u with an equilibrium distance around 1.3 – 1.6 Bohr, and from the HeHe
2+

 

system it is obtained below –3.5 a.u with an equilibrium distance around 1.2 – 1.5 

Bohr. The results of the lowest energy and equilibrium bond length of each 

system show the effect of exponential orbital on the values of the system energy 

components and equilibrium distance. Energy components are calculated and 

plotted to visualize the concept of valence bond energy and electronic state energy 

in quantum mechanics systems. 

 

Keywords: Energy component, valence bond, electronic state, exponent orbital 
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