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LINIVERS ITI S AINS MALAYS IA
Peperiksaan Semester pertama
Sidang Akademik 2003 t2004

S eptember/Oktober 2003

KFE 331 - Tajuk-Tajuk Kini Datrm Kimia Fizik
Masa: 3 jam

Sila pastikan bahawa kertas peperiksaan ini mengandungi ENAM muka surat yangbercetak sebelum anda memulakin peperiksaan ini.

Jawab semua soalan dari Bahagian A dan sebarang TIGA soalan dari

Jika calon menjawab lebih daripada lima soaran, hanya lima soaran
susunan dalam skrip jawapan akan diberi markah.

BAHAGIAN A

Jawab SEMUA soalan.

Bahagian B.

pertama mengikut

1' Pengiraan Fungsi Teori Densiti (DFT) dijalankan ke atas dikloroetan a, CHzCCb,
menggunakan set basis 3-2lG**.'

(a) Tentukan bilangan fungsi basis bagi dikloroetana. Tunjukkan jalan
kerja dengan lengkap.

(8 markah)

(b) Struktur I dan rl *dalah dui; konformasi yang mungkin bagi dikloro etana.
Dengan mernilih mana-mana satu struktur teisebutiurirrurf suiu fail inputyang 

]engkap untuk pengoptimuman geometri menggunakan kaedah. B3LYp dan set basis yang disebut di atas.
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Diberi dc-H, ds-s1 dan dc=c masing-masing adalah 1.08 A, 1.72 A
dan l'33 A' 

(12 markah)

2. (a) Terangkan perbezaan antara kelas set basis berikut. Berikan contoh

. dimana Perlu.

(i) Set basis minirnal
(ii) Set basis "sPlit valence"
(iii) Set basis dengan fungsi polarisasi
(iv) Set basis dengan fungsi membaur,

(10 markah)

./

(b) Nyatakan kaedah yang sesuai digunakan untuk mengkaji permasalahan
- berikut dan berikan alasan anda.

(i) "Protein folding".
(ii) Pengiraan tepat pennukaan tenaga keupayaan (PES) untuk 03.
(iii) Strukturr keseimbangan hagi. molekul yang terdiri dari 40 atom

bukan logarn.

. (iv) 
::'#*'.\:::Til:.*^ihan 

(rS) bagi tindak balas bermangkin Pt

(i0 markah)
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(c) Kirakan pecahan jisirn hablur dan pecahan
sampel polietilena linear dengan ketunrnatan
berjaringan dengan keturnpatan IOZ kg nt-1.

Diben ketumpatan polietilena ad,alah
polietilena adalah 9g6 ke m-3.

(KFE 331)

(10 markah)

isipadu hablur pada suatu
960 kg m-' dan polietilena

855 kg m-3 dan hablur

(7 markah)

(6 markah)
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BAHAGIAN B

Jawab rnana-mana TIGA soalan.

(a)a
J.

.Dalam 
polimer separa hablur (semi-crystalli'e), darjali penghabluran

berubah dari 10 hingga 90. Nyatakan tiga kaedah'nt'k menentukan
darjah penghabluran ini.

(3 markah)
Tunjuktrian melalui persamaarl-persarlraan teftentu, darjah penghabluran
dapat dite'tukan dengan menggunakan kaedah pen.yLrkatan ketump atan.

(b)

4. (a) Takrifl<an konsep isipadu bebas (free volume concept). (4 markah)

(b) Dengan melukis garnbarajah umum konsep isipadu bebas, buktikan
pecahan isipadu bebas (fraction of free volurne) ad,alah

f=f,i(r-r,)o,
dimana f- adalah pecahan isipadu bebas di bawah- suhp peralihan
kaca, T adalah suhu, T" adarah suhu peralihan .kaca, dan cri ad,alah
pekali pengembanga' (expansion coefficiLnt) bagi isipadu. bebas.

(c) Dengan menggunakan konsep isipadu bebas, terangkan ..;::#
keadaan suhu peralihan kaca apabila

(i) polimer mengandungi berat molekr-rl yangtinggi,

(ii) suhu diturunkan, dan

(iii) .jar.ingandiringkark;rn.



(a)

(b)

5.
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Takrifkan kelakuan kelikatkenyalan (viscoelasticitybehaviour) suatu

bahan polimer.
(3 markah)

Gambarajal'r rnenunjukkan satu modul Voi.gt mengandttngi dua Llnsllr

iaitu spring yang mempunyai . modulus, E: 5 x 10 8 Nm-2 dan

Dashpot dengan kelikatan, T : 2 x 10 12 Nsm 2 disusun secara selari.

Terikan (stress) dikenakan sebanyak f : 1000 Nm-r.

Kira masa perencatan (retardation time) bagi rnodel Voigt.

(i) Tentukan tegasan (strain) bagi rnodel Voigt tersebut pada tnasa

perencatan itu.

(ii) Kjra komplians rayap (creep compliance) pada masa perencatan

itu.

(iii) Tentukan tegasan maksima (rnaximum strain) bagi model ini.'

(12 markah)

Suatu spring dengan modulus E : 2 x 10(' Nm dan dashpot dengan

kelikatan q = 4 x 10r3 Nsm-2 ditambah secara bersiri p?d-a rl-edel Voigt itu
untuk membina 4-unsur model. Berapakah tegasan b'agi model tersebut

(5 markah)
jika terikan 1000 Nm-'digunakan selama 50 minit?

(c)



6. (a)

(b)
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Propelina mengalami pempolimeran radikal bebas melalui
beberapa langkah tindak balas. Tunjukkan mekanisme langkah-
langkah tindak balas tersebut.

(6 markah)

T'anpa rnenggunakan agen pemindahan, tunjukkan bahawa tindak balas
pempolirneran polipropelina adalah berlertib pertama terhadap kepekatan
monomer.

(10 markah)

(c) Sebutkan empat kaedah untuk menjana radikal bebas.

(4 markah)

(a)7. (i) Takrifkan suhu peralihan kaca. Seburkan dua kaedah ujikaji
untuk menentukan suhu perarihan kacabagi suatu bahan.

(ii) Didapati suhu peralihan kaca bagi suatu polimer adalah-55 "c
apabila diukur secara dinamik pada frikuensi 5 Hz. ranpa
maklumat lain, anggarkan suhu peralihan kaca sekiranya frekuensi
ditingkatkan kepada 40 Hz.

Seterusnya ,ufi,a diberikan tenagapengaktifan ketara 220 kJ mol-l
bagi suhu peralihan kaca polimer tersebut, kirakan semula suhu
peralihan kaca polimer ini pada 40 Hz.

(15 markah)
satu model yang mempunyai unsur spring dan dashpot disusun secara
bersiri yang masing-masing *.rprnyii rno.lulus, n=Z* lOoN*iA*
keiikatan, q = 5 x l0'3 Nsm'2 dengan rer.rkan (stress), f.

(b)
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(i) Apakah narna umum bagi model ini?

(ii) Kira masa pengenduran (relaxation time) bagi sistem ini.

(iii) Sekiranya mcCel ini diberikan tegasan sebenyak 5 o/o,kiraterikan,

f, pada masa pengenduran di (ii).

(5 markah)
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