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ABSTRAK
KAJIAN TEORITIS PENGGUNAAN TURUNAN ASAM SIANO SEBAGAI
GUGUS AKSEPTOR ELEKTRON PADA SIANIDIN SEBAGAI
SENYAWA DYE SEL SURYA TERSENSITASI (DSSC)

Oleh:
Muhammad Nur Maulidin Mahmud
NIM 13630021

Pembimbing
Sudarlin, M.Si.

Kajian teoritis penggunaan turunan asam siano sebagai gugus akseptor elektron
pada sianidin sebagai senyawa dye sel surya tersensitasi (DSSC) telah dilakukan
berdasarkan parameter energi HOMO-LUMO, lokalisasi elektron LUMO, spektra,
efisiensi penyerapan cahaya, konstanta kopling, dan panjang ikatan sensitizer dengan TiO5.
Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui pengaruh asam sianoasetat, benzothiadizol
sianoakrilik, asam sianovinil, dan asam sianosinamik sebagai akseptor elektron terhadap
karakteristik fotoelektrik sianidin dan menentukan turunan asam siano yang dapat
menghasilkan Kkarakteristik fotoelektrik sianidin lebih baik berdasarkan parameter energi
HOMO-LUMO, lokalisasi elektron LUMO, spektra, efisiensi penyerapan cahaya (light
harvesting efficiency), konstanta kopling (Vre), dan panjang ikatan sensitizer dengan TiO».

Penelitian ini diawali menggambar struktur dengan avogadro, kemudian optimasi
molekul menggunakan metode DFT dan TDDFT dengan basis set 6.311G*. Untuk
parameter HOMO-LUMO digunakan metode yang sama dengan teknik analisis
menggunakan ECCE. Parameter lokalisasi elektron LUMO menggunakan metode yang
sama, namun teknik analisis menggunakan ECCE. Spektra menggunakan metode DFT,
menggunakan teknik analisi menggunakan Chemcraft. Parameter efisiensi penyerapan
cahaya menggunakan metode DFT dan TDDFT dengan teknik analisis menghitung
menggunakan persamaan yang ada. Parameter konstanta kopling menggunakan metode
yang sama, teknik perhitungan menggunakan persamaan energi senyawa dye pada kondisi
HOMO, LUMO dan energi TiO,. Parameter panjang ikatan sensitizer dengan TiO;
menggunakan metode DFT dengan teknik analisis avogadro.

Sianidin sianoasetat menjadi modifikasi terbaik berdasarkan parameter energi
HOMO LUMO dengan hasil -4,569 dan -1,01 eV. Pada parameter lokalisasi elektron,
modifikasi terbaik dihasilkan pada sianidin sianoasetat dengan pola elektron berpusat pada
gugus sianoasetat. Parameter spektira menghasilkan modifikasi terbaik yaitu sianidin
sianoasetat dengan panjang gelombang 378,811 nm dengan kekuatan osillator 0,633.
Parameter efisiensi penyerapan cahaya menghasilkan modifikasi terbaik pada sianidin
sianoasetat dengan nilai sebesar 0,767. Parameter konstanta kopling, modifikasi terbaik
adalah sianidin benzothiadizol sianoakrilik dengan nilai -0,269. Modifikasi terbaik pada
parameter panjang ikatan sensitizer dengan TiO, adalah sianidin sianoasetat dengan
panjang ikatan sebesar 1,926 A.

Kata Kunci : benzothiadizol sianoakrilik, DFT, DSSC, efisiensi penyerapan cahaya,
HOMO-LUMO, konstanta kopling, lokaslisasi LUMO, panjang ikatan, sianidin,
sianoasetat, sianosinamik, sianovinil, dan TD-DFT.
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BAB |
PENDAHULUAN

A. Latar Belakang

Sel surya tersensitasi atau Dye Sensitized Solar Cell (DSSC) merupakan sel
surya generasi ketiga. Sel surya ini memanfaatkan keadaan tereksitasi molekul zat
pemeka (dye) yang kemudian menginjeksikan elektronnya kepada bahan
semikonduktor. Elektron selanjutnya mengalir melalui material Transparant
Conductive Oxide (TCO) melewati sirkuit luar menuju elektroda lawan. Sistem
elektrolit redoks akan mengisi kekosongan elektron pada molekul zat dye sekaligus
menerima elektron dari elektroda lawan sehingga terjadi proses regenerasi elektron
(Mishra, 2009). Zat pemeka atau dye terbagi menjadi dua jenis yaitu dye organik
bebas logam dan dye organik dengan logam (Liang, 2007).

Dye sintesis mengandung senyawa organik logam berbasis kompleks
ruthenium, siklometal iridium, dan lain-lain. Dye sintesis, seperti kompleks
ruthenium memiliki harga yang mahal dan mengandung ruthenium yang berpotensi
menimbulkan pencemaran lingkungan (Maddu dkk, 2007). Sejak 20 tahun yang
lalu terjadi perkembangan penelitian DSSC, banyak penelitian telah dilakukan
untuk menemukan kompleks logam transisi serta dye organik, tetapi belum ada
yang mampu melebihi kinerja kompleks ruthenium berdasarkan hasil konversi dan
stabilitas jangka panjang atau daya tahan penggunaanya (Aditya C.N., 2015).

Dye alami merupakan senyawa organik non logam yang dapat diekstrak dari
bagian tumbuhan (Maddu dkk, 2007). Salah satu dye alami yang telah banyak

diteliti, yaitu antosianin. Senyawa ini 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 cahaya tampak (Rahman dan Prajitno, 2013). Senyawa
antosianin yang paling banyak ditemukan, antara lain pelargonidin, sianidin,
peonidin, delphinidin, pertunidin, dan malvidin (Fernando dan Senaadera, 2008).

Hasil penelitian menunjukkan sianidin memiliki efisiensi yang lebih baik
berdasarkan penelitian yang dilakukan oleh Ekanayake dkk. (2013) menggunakan
ekstrak antosianin dari Canariumodonthophylum. Hasil yang diperoleh
menunjukkan efisiensi konversi energi matahari sianidin sebesar 1.43%,
pelargonidin sebesar 0.87%, dan maritimein sebesar 0.60%.

Selain secara eksperimen, penggunaan sianidin untuk senyawa dye pada
DSSC juga telah dipelajari secara komputasi. Salah satunya penelitian yang
dilakukan oleh Ainurrazigin (2016) yang mengkombinasikan antara sianidin
dengan salah satu asam siano, yakni sianoasetat. Metode komputasi yang
digunakan adalah metode DFT dan TDDFT dengan basis set 6-31G*. Hasil yang
diperoleh menunjukkan sianidin dengan modifikasi sianoasetat memiliki panjang
ikatan sebesar 1.937 A dengan selisih energi HOMO-LUMO sebesar 3.21 eV. Pada
penelitian ini, akan digunakan basis set yang berbeda yaitu 6.311G* agar
menghasilkan efisiensi yang lebih baik.

Penelitian lain oleh Galappathhi dkk. (2016) mengkombinasikan sianidin
dengan sianosinamik menggunakan metode DFT dan TDDFT. Hasil yang diperoleh
menunjukkan energi LUMO sianosinamik yang dimodifikasi dengan sianidin memiliki
nilai tertinggi dari pita konduksi tingkat TiO2. Sianidin memiliki tingkat LUMO tanpa

optimasi sebesar -3.82 eV dan tingkat LUMO dengan optimasi sebesar -3.39 eV.



Sementara itu, untuk sianidin yang dimodifikasi dengan sianosinamik memiliki hasil
energi LUMO sebesar -3,90 eV dan -3.66 eV. Pada penelitian ini digunakan metode
dan senyawa yang sama, namun basis set yang berbeda yaitu 6.311G*.

Terkait penggunaan asam siano, Peng Qi dkk. (2008) telah mempelajari turunan
asam siano yang lain, yakni sianovinil yang diikat pada senyawa trifenilamin. Metode
yang digunakan, yaitu DFT dengan tingkat B3LYP/6.31G*. Hasilnya menunjukkan
tingkat LUMO senyawa sianovinil menjadi akseptor elektron, sehingga dapat
digunakan sebagai DSSC tipe-p dan menghasilkan selisih energi HOMO-LUMO, yaitu
0.67 eV. Perbedaan antara penelitian yang dilakukan dengan Peng Qi dkk dengan
penelitian yang dilkakukan adalah senyawa dye yang digunakan dan basis set yang
berbeda yaitu 6.311G*.

Turunan asam siano lainnya yang telah dipelajari adalah benzothiadizol
sianoakrilik (Yongzhen Wu dan Welhong Zu, 2012). Parameter yang dipelajari adalah
energi eksitasi dan kekuatan osillator dengan menggunakan metode TDDFT. Hasilnya
menunjukkan penggunaan benzothiadizol sianoakrilik pada DSSC dilakukan dengan
pengukuran pada tingkat HOMO-LUMO diperoleh selisih sebesar 2.57 eV, sedangkan
nilai kekuatan osillator sebesar 1.3202.

Parameter lain yang dapat diukur secara komputasi, yaitu efisiensi
penyerapan cahaya atau light harvesting efficiency (LHE). Obotowo dkk. (2016)
melaporkan nilai LHE senyawa fenil 4- [bis(4-oktooksilfenil)] amino dengan
senyawa dye APP-IV menggunakan metode DFT sebesar 0.8611, nilai Voc 691 mV,
faktor pengisian sel (FF) sebesar 0.76, dan efisiensi sebesar 7.12%.

Penelitian lain oleh Wenjie Fan, (2012) menghitung nilai efisiensi

penyerapan cahaya (LHE) untuk senyawa trifenilamin. Metode yang digunakan,



yaitu DFT dan TDDFT. Hasilnya menunjukkan nilai LHE sebesar 0.9677. Dua
penelitian di atas menunjukkan bahwa nilai LHE dapat digunakan sebagai
parameter teoritis DSSC.

Parameter DSSC lain yang dapat diukur secara komputasi adalah konstanta
kopling (Vrp). Logsdail dkk. (2017) menghitung nilai konstanta kopling magnetik pada
senyawa MnO menggunakan metode DFT. Hasil penelitian menunjukkan bahwa MnO
memproduksi sedikit konstanta kopling magnetik dan struktur rhombohedral
terdistorsi. Sifat MnO dihitung dengan generalizated gradient approximation (GGA-).
Penelitian di atas menunjukkan nilai konstanta kopling dapat digunakan sebagai
parameter teoritis DSSC.

Berdasarkan uraian di atas, potensi pemanfaatan sianidin sebagai senyawa dye
pada DSSC diharapkan dapat dimaksimalkan menggunakan turunan asam siano.
Penelitian ini dilakukan secara teoritis untuk memperkirakan sifat-sifat dan
peningkatan efisiensi sianidin sebagai senyawa dye DSSC. Modifikasi yang dilakukan
yaitu menggunakan sianidin sebagai donor dan turunan asam siano sebagai akseptor
elektron. Perubahan basis set dapat menghasilkan hasil yang lebih akurat dan baik.
Sehingga pada penelitian ini digunakan metode DFT dan TDDFT dengan basis set
6.311G*.

Parameter teoritis yang akan digunakan untuk mengetahui hasil modifikasi
tersebut adalah energi HOMO-LUMO, lokalisasi elektron LUMO, spektra, efisiensi
penyerapan cahaya (light harvesting efficiency), konstanta kopling (Vre), dan panjang
ikatan sensitizer dengan TiO.. Perbedaan sebaran elektron pada masing-masing
modifikasi akan menyebabkan perbedaan nilai pada masing-masing parameter

tersebut. Harapannya, modifikasi yang dilakukan akan menunjukkan pengaruh



penggunaan turunan asam siano sebagai gugus pendonor dan akseptor elektron pada

sianidin sebhingga dapat dilakukan modifikasi lebih lanjut.

B. Batasan Masalah

Batasan masalah dalam penelitian ini sebagai berikut:

1. Turunan asam siano yang akan digunakan sebagai akseptor elektron, antara lain
asam sianoasetat, benzothiadizol sianoakrilik, asam sianovinil, dan asam
sianosinamik.

2. Parameter teoritis yang akan digunakan, meliputi energi HOMO-LUMO,
lokalisasi elektron LUMO, spektra, efisiensi penyerapan cahaya (light
harvesting efficiency), konstanta kopling (Vre), dan panjang ikatan sensitizer

dengan TiO..

C. Rumusan Masalah
Berdasarkan latar belakang dan batasan masalah di atas, maka dapat
dirumuskan masalah sebagai berikut:

1. Bagaimana pengaruh asam sianoasetat, benzothiadizol sianoakrilik, asam
sianovinil, dan asam sianosinamik sebagai akseptor elektron terhadap
karakteristik fotoelektrik sianidin berdasarkan parameter energi HOMO-
LUMO, lokalisasi elektron LUMO, spektra, efisiensi penyerapan cahaya (light
harvesting efficiency), konstanta kopling (Vre), dan panjang ikatan sensitizer

dengan TiO,?



2. Turunan asam siano manakah yang dapat menghasilkan karakteristik
fotoelektrik sianidin yang lebih baik berdasarkan parameter energi HOMO-
LUMO, lokalisasi elektron LUMO, spektra, efisiensi penyerapan cahaya (light
harvesting efficiency), konstanta kopling (Vre), dan panjang ikatan sensitizer

dengan TiO,?

D. Tujuan Penelitian
Berdasarkan rumusan masalah di atas maka tujuan penelitian ini, antara lain
sebagai berikut:

1. Mengetahui pengaruh asam sianoasetat, benzothiadizol sianoakrilik, asam
sianovinil, dan asam sianosinamik sebagai akseptor elektron terhadap
karakteristik fotoelektrik sianidin berdasarkan parameter energi HOMO-
LUMO, lokalisasi elektron LUMO, spektra, efisiensi penyerapan cahaya (light
harvesting efficiency), konstanta kopling (Vre), dan panjang ikatan sensitizer
dengan TiO..

2. Menemukan turunan asam siano yang dapat menghasilkan karakteristik
fotoelektrik sianidin yang lebih baik berdasarkan parameter energi HOMO-
LUMO, lokalisasi elektron LUMO, spektra, efisiensi penyerapan cahaya (light
harvesting efficiency), konstanta kopling (Vre), dan panjang ikatan sensitizer

dengan TiO..



E. Manfaat Penelitian

Manfaat penelitian ini adalah menghasilkan referensi teoritis mengenai
metode yang dapat digunakan dalam karakteristik fotoelektrik sianidin sebagai
senyawa dye pada DSSC dan mengetahui pengaruh beberapa gugus siano yang
digunakan sebagai akseptor elektron terhadap karakteristik fotoelektrik sianidin
berdasarkan parameter energi HOMO-LUMO, lokalisasi elektron LUMO, spektra,
efisiensi penyerapan cahaya (light harvesting efficieny), konstanta kopling (Vre),

dan panjang ikatan sensitizer dengan TiO».



BAB V

KESIMPULAN DAN SARAN

A. Kesimpulan
Berdasarkan penelitian yang telah dilakukan, maka dapat disimpulkan
sebagai berikut:

1. Pengaruh adanya sianovinil, benzothiadizol sianoakrilik, sianoasetat, dan
sianosinamik mempunyai kelebihan dan kekurangan masing-masing. Sianidin
dan sianosinamik menyebabkan elektron berpusat pada atom O-3 sianidin
sehingga kurang efektif dalam DSSC. Sementara untuk sianidin sianoasetat,
sianidin benzothiadizol sianoakrilik dan sianidin sianovinil mempunyai efek
yang sama, Yaitu elektron berpusat pada gugus sianoasetat, benzothiadizol
sianoakrilik dan sianovinil yang menyebabkan naiknya efektivitas DSSC.

2. Sianidin sianoasetat menjadi modifikasi terbaik berdasarkan parameter energi
HOMO LUMO dengan hasil -4,569 dan -1,01 eV. Pada parameter lokalisasi
elektron, modifikasi terbaik dihasilkan pada sianidin sianoasetat dengan pola
elektron berpusat pada gugus sianoasetat. Parameter spektra menghasilkan
modifikasi terbaik yaitu sianidin sianoasetat dengan panjang gelombang
378,811 nm dengan kekuatan osillator 0,633. Parameter efisiensi penyerapan
cahaya menghasilkan modifikasi terbaik pada sianidin sianoasetat dengan nilai
sebesar 0,767. Parameter konstanta kopling, modifikasi terbaik adalah sianidin

benzothiadizol sianoakrilik dengan nilai -0,269. Modifikasi terbaik pada
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parameter panjang ikatan sensitizer dengan TiO, adalah sianidin sianoasetat
dengan panjang ikatan sebesar 1,926 A
B. Saran

1. Perlu dilakukan studi lebih lanjut di dalam laboratorium secara eksperimen.
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