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ABSTRAK

KAJIAN TEORITIS PENGARUH GUGUS TRIFENILAMIN DAN ASAM
SIANOASETAT PADA PELARGONIDIN SEBAGAI SENYAWA DYE
SEL SURYA TERSENSITASI (DSSC)

Oleh:
Gandur Sembodo Affandi
12630030

Penelitian ini dilakukan secara teoritis untuk memperkirakan sifat-sifat dan
efisiensi modifikasi senyawa DSSC. Modifikasi yang dilakukan menggunakan
pelargonidin sebagai senyawa utama, asam sianoasetat sebagai akseptor elektron,
dan senyawa trifenilamin (TPA) sebagai donor elektron. Parameter teoritis yang
akan digunakan modifikasi adalah panjang ikatan antara Ti dan molekul
sensitizer, spektra, serta posisi kerapatan elektron pada posisi HOMO dan LUMO.
Optimasi geometri menggunakan software Nw-Chem basis set 6-31G*. Optimasi
keadaan dasar menggunakan metode DFT-B3LYP dan optimasi keadaan
tereksitasi menggunakan metode TDDFT. Hasil penelitian dari parameter panjang
ikatan menunjukkan bahwa antara Ti dan molekul sensitizer umumnya berikatan.
Pada parameter energi ikat menunjukkan bahwa pelargonidin + sianoasetat
memiliki selisih energi HOMO-LUMO vyang kecil yaitu 2,552 eV. Hasil spektra
yang berperan efektif dalam DSSC adalah pelargonidin + sianoasetat yang
memiliki serapan panjang gelombang 411,874 nm dan 475,943 nm. Parameter
kerapatan elektron dalam pada posisi HOMO-LUMO menunjukkan bahwa
pengaruh trifenilamin sebagai donor elektron tidak signifikan meningkatkan
efisiensi sel surya, sebaliknya peran sianoasetat cenderung berpengaruh dalam
efisiensi sel surya. Modifikasi pelargonidin terbaik yang mampu meningkatkan
efisiensinya sebagai dye sel surya adalah pelargonidin + sianoasetat.

Kata kunci : DSSC, eksitasi, HOMO & LUMO, dan Pelargonidin.
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BAB I
PENDAHULUAN

A. Latar Belakang

Sel surya merupakan energi alternatif yang mengkonversi sinar matahari
menjadi listrik. Secara umum, sel surya dikelompokkan menjadi beberapa jenis,
yaitu sel surya berbahan dasar semikonduktor, berbahan senyawa organik,
berbahan polimer, dan sel surya tersensitasi dye (Lee et al., 2011). Berdasarkan
tahap perkembangannya, sel surya meliputi tiga generasi, yaitu generasi single
junction silicon cell atau sel silikon sambungan tunggal monokristal dan
polikristal, generasi sel surya film tipis (thin film solar cells), serta sel surya
generasi sel surya dari bahan-bahan non-semikonduktor atau Dye Senstized Solar
Cell (DSSC). Sel surya generasi terakhir dikembangkan oleh Micheal Gratzel
pada tahun 1991 (Ningsih dan Hastuti., 2012).

Sel surya DSSC memiliki beberapa kelebihan, yakni biaya fabrikasinya
relatif murah karena menggunakan material dasar yang murah, preparasi mudah,
serta memiliki kemampuan konversi energi cahaya menjadi listrik yang tinggi
(Shi et al., 2009). Sel surya ini memanfaatkan keadaan tereksitasi molekul
senyawa dye yang dapat menginjeksikan elektronnya pada bahan semikonduktor.

Beberapa senyawa alam yang dapat digunakan sebagai senyawa dye pada
DSSC adalah antosianin, Kklorofil, dan xantofil (Kumara dan Prajitno., 2012).
Antosianin merupakan pigmen yang larut dalam air dan secara alami terdapat pada
berbagai jenis tumbuhan. Warna pigmen muncul dari susunan ikatan rangkap

terkonjugasinya yang panjang, sehingga mampu menyerap cahaya pada rentang

1



cahaya tampak. Turunan senyawa ini telah banyak diteliti dan digunakan sebagai
senyawa dye pada DSSC. Beberapa diantaranya adalah pelargonidin (orange),
sianidin (orange-merah), penoidin (orange-merah), delfinidin (biru-merah),
petunidin (biru-merah), dan malvidin (biru-merah) (Rondonuwu et al., 2013).
Pelargonidin dan sianidin dapat ditemukan pada Canarium odontophyllum.
Sebagai senyawa dye, pelargonidin menghasilkan efisiensi sebesar 0,79% (Lim et
al. 2015) atau 0,87% (Ekanayake et al., 2013). Nilai ini masih sangat rendah
sehingga dibutuhkan modifikasi yang dapat meningkatkan efisiensi pelargonidin.
Modifikasi dapat dilakukan berdasarkan asumsi dasar susunan dye dalam
DSSC. Sebagian besar sensitizer terdiri dari gugus donor elektron (D), jembatan ©
terkonjugasi dan akseptor elektron (A) yang sering disebut molekul D-n-A (Preat
et al., 2009). Jembatan 7 selain berfungsi sebagai penghubung akseptor dan donor
elektron, juga penentu daerah penyerapan cahaya dari DSSC (Shen et al., 2009).
Berdasarkan skala teoritis dan eksperimental, jembatan m terkonjugasi
mempengaruhi sifat fotoelektrokimia dan efisiensi sensitizer (Xu et al., 2008).
Hasil beberapa penelitian telah memperkenalkan trifenilamin (TPA) dan
asam sianoasetat sebagai molekul yang potensial dikembangkan sebagai donor
elektron dan akseptor elektron. Pengenalan TPA sebagai donor elektron dapat
memperpanjang wilayah penyerapan pewarna organik pada cahaya tampak. Hasil
penelitian yang lain menunjukkan efisiensi DSSC menggunakan trifenilamin rata-
rata sebesar 7,2% (Hagberg et al., 2008) sedangkan efisiensi DSSC menggunakan

asam sianoasetat sebagai akseptor sebesar 5,06% (Wu et al., 2013).



Berdasarkan hal tersebut, trifenilamin dan asam sianoasetat diharapkan
dapat meningkatkan efisiensi pelargonidin sebagai senyawa dye. Penelitian ini
dilakukan secara teoritis untuk memperkirakan sifat-sifat dan peningkatan
efisiensi pelargonidin sebagai senyawa dye DSSC. Modifikasi yang dapat
dilakukan adalah menggunakan pelargonidin sebagai donor dan asam sianoasetat
sebagai akseptor elektron atau senyawa trifenilamin (TPA) sebagai donor dan
pelargonidin sebagai akseptor elektron.

Parameter teoritis yang akan digunakan untuk mengetahui hasil modifikasi
adalah panjang ikatan antara Ti dan molekul sensitizer, energi ikat, spektra, serta
posisi kerapatan elektron pada posisi HOMO dan LUMO. Perbedaan sebaran
elektron pada masing-masing modifikasi akan menyebabkan perbedaan nilai pada
masing-masing parameter tersebut. Harapannya, modifikasi yang dilakukan akan
menunjukkan pengaruh penggunaan trifenilamin dan asam sianoasetat sebagai
gugus pendonor dan akseptor elektron pada pelargonidin sehingga dapat

dilakukan modifikasi lebih lanjut.

B. Batasan Masalah
Batasan masalah pada penelitian ini adalah:

1. Modifikasi dilakukan dalam 2 bentuk yaitu pelargonidin sebagai donor dan
asam sianoasetat sebagai akseptor elektron atau pelargonidin sebagai akseptor
elektron dan trifenilamin sebagai donor.

2. Parameter yang digunakan adalah panjang ikatan, spektra, dan kerapatan

elektron molekul.



. Rumusan Masalah

Rumusan masalah pada penelitian ini adalah:
Bagaimana pengaruh trifenilamin dan asam sianoasetat sebagai donor dan
akseptor elektron terhadap efisiensi fotoelektrik pelargonidin berdasarkan
parameter panjang ikatan, spektra, dan kerapatan elektron molekul?
Bagaimana modifikasi terbaik yang mampu menghasilkan efisiensi terbaik

untuk pelargonidin sebagai senyawa dye pada DSSC?

. Tujuan Penelitian

Tujuan penelitian pada penelitian ini adalah:
Mempelajari pengaruh trifenilamin dan asam sianoasetat sebagai donor dan
akseptor elektron terhadap efisiensi fotoelektrik pelargonidin berdasarkan
parameter panjang ikatan, spektra, dan kerapatan elektron molekul.
Menentukan modifikasi terbaik yang mampu menghasilkan efisiensi terbaik

untuk pelargonidin sebagai senyawa dye pada DSSC

. Manfaat Penelitian
Manfaat penelitian ini adalah:
Menghasilkan referensi teoritik mengenai metode yang dapat digunakan

dalam meningkatkan efisiensi pelargonidin sebagai senyawa dye pada DSSC.



2. Pengaruh trifenilamin dan asam sianoasetat sebagai donor dan akseptor
elektron terhadap efisiensi fotoelektrik pelargonidin berdasarkan parameter

panjang ikatan, spektra, dan kerapatan elektron molekul



BAB V
KESIMPULAN DAN SARAN

A. Kesimpulan

Berdasarkan hasil penelitian yang dilakukan dapat ditarik kesimpulan

antara lain:

1. Berdasarkan parameter panjang ikatan, spektra, energi HOMO-LUMO dan
kerapatan elektron molekul, pengaruh trifenilamin sebagai donor elektron
tidak signifikan meningkatkan efisiensi sel surya, sebaliknya sianoasetat
potensial meningkatkan efisiensi sel, sedangkan peran sianoasetat cenderung
berpengaruh dalam efisiensi fotoelektrik.

2. Modifikasi pelargonidin terbaik yang mampu meningkatkan efisiensinya

sebagai dye sel surya adalah kombinasi pelargonidin + sianoasetat.

B. Saran
1. Mempelajari laju transfer elektron dari modifikasi senyawa kompleks yang
telah tereksitasi ke semikonduktor TiO2.

2. Mempelajari secara eksprimen.
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LAMPIRAN

1. Persentase perbandingan antara hasil perhitungan dengan hasil eksperimen:

Hasil perhitungan

2,4698
, , x 100% =
hasil eksperimen 2,6050

x 100% =94,8%

2. Konversi energi (eV) dari hasil perhitungan panjang gelombang pelargonidin

+ sianoasetat:
Panjang gelombang : 475,942619384982 nm
475,942619384982 nm = 0.0026050 eV

3. Perhitungan A HOMO-LUMO

Pelargonidin Pel_argqnidi_n i Pel_argonidin 1
trifenilamin sianoasetat
HOMO (eV) -4,659 -4,601 -4,917
LUMO (eV) -1,184 -1,248 -2,365
A 3,475 3,353 2,552

A =HOMO - LUMO

A Pelargonidin = -4,659 — (-1,184) = 3,475 eV

A Pelargonidin + trifenilamin = -4,601 — (-1,248) = 3,353 eV

A Pelargonidin + sianoasetat = -4,917 — (-2,365) = 2,552 eV

4. Kurva HOMO-LUMO
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Pelargonidin Pelargonidin
Pelargonidin  +sianoasetat +Trifenilamin
energi (eV) energi (eV) energi (eV)

2.73194293 1.65752801 1.91541045
1.97581975 1.3665293 1.45483029
1.83576268 1.21213181 1.27324862
1.51624642 0.68232586 0.99158342
1.36070606 0.6036577 0.8500025
0.53375161 0.26150155 0.40768119
0.45287933 0.20411271 0.17045221
-0.1032401 0.15951323 0.0513207

-1.184349 -0.3794086 -0.0882738
-4.6594897 -1.4161629 -0.341231
-5.7799735 -2.3517725 -0.3852318
-6.5424097 -4,9173993 -0.4361171
-6.6294862 -6.0712171 -1.2482958
-7.3319213 -6.6319896 -4.601094
-7.4286578 -6.8142516 -4.9295628
-8.3134092 -7.4843051 -5.854315
-8.4070165 -7.6151647 -6.3935089
-8.6465584 -7.9046668 -6.5329129

-9.138214 -8.1255417 -6.694086
-9.2235217 -8.4778477 -6.7677745

42



-10

HOMO-LUMO PG

.05

1.05 1.1 1.15 1.2

-10

HOMO-LUMO PG + SN

.05

1.05 11 1.15 1.2

C LS

43




HOMO-LUMO PG+TPA
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