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ABSTRAK

Sel surya yang banyak digunakan adalah dye synthesized solar cell (DSSC).
Material penyusun DSSC yaitu substrat kaca ITO, TiO., elektroda karbon dan dye
alami. Antosianin merupakan dye yang sering digunakan dalam pembuatan DSSC
karena memiliki nilai efisiensi yang tinggi. Tujuan penelitian ini untuk mengkaji
pengaruh penggantian gugus fungsi CFs, NO2, CN sebagai gugus fungsi penarik
elektron dan gugus fungsi CHs, CHCHj3 sebagai gugus fungsi pendorong elektron
pada antosianin sebagai DSSC TiO> berdasarkan parameter jarak ikatan, energi
ikat, orbital molekul dan spektra serapan.

Penelitian ini menggunakan metode komputasi untuk mendapatkan hasil
yang lebih akurat, hemat biaya, hemat waktu dan tenaga. Metode yang digunakan
dalam komputasi ini yaitu DFT/TDDFT dengan basis set 6-31G*. Dalam penelitian
ini dilakukan simulasi penggantian gugus fungsi pada dye dalam DSSC. Hasil
penelitian yang diperoleh menunjukkan bahwa pengaruh penggantian gugus fungsi
terhadap karakteristik antosianin sebagai senyawa dye pada DSSC TiO2 dimana
variasi gugus fungsi yang memiliki pengaruh terbesar terhadap karakteristik
antosianin sebagai DSSC TiO, adalah CHs. Berdasarkan parameter dalam
penelitian ini didapatkan hasil bahwa CHsz mempunyai jarak ikat yang lebih pendek,
energi pembentukan yang lebih sedikit, spektra serapan lebih banyak jika
dibandingkan dengan sianidin tanpa penggantian gugus fungsi dan penggantian
gugus fungsi lainnya.

Kata Kunci : sianidin, orbital molekul, DFT/TDDFT
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BAB |

PENDAHULUAN

A. Latar Belakang

Energi merupakan bagian yang tidak terpisahkan dari kehidupan di dunia
ini. Permasalahan energi tampaknya akan tetap menjadi topik yang hangat
sepanjang peradaban umat manusia. Berbagai upaya mencari sumber energi
alternatif sebagai pengganti bahan bakar fosil terus dikembangkan dan tetap ramai
dibicarakan. Para ilmuwan terus mengupayakan penelitian untuk mengembangkan
beberapa energi alam sebagai energi alternatif yang bersih, tidak berpolusi, aman
dan dengan persediaan yang tidak terbatas (Wenas, 1996). Beberapa energi tersebut
bisa didapatkan dari surya, angin, gelombang dan perubahan suhu air laut.

Pengembangan teknologi dengan sumber energi alternatif ini guna
mengantisipasi penggunaan sumber energi listrik yang beragam dan tidak bisa
dihindari karena di dalam kehidupannya, manusia memiliki kebutuhan energi yang
besar dan semakin membesar seiring berjalannya waktu. Perkembangan zaman
dengan segala dinamikanya, membuat manusia akan terus menggunakan berbagai
benda yang membutuhkan energi listrik yang lebih besar dibanding sebelumnya.
Oleh karena itu, pengkajian terhadap berbagai sumber energi baru tidak akan
pernah menjadi langkah yang sia-sia. Apabila kita melihat secara lebih jelas, pada
Oktober 2012 Lux Research, Inc. melaporkan bahwa cadangan energi fosil sebagai
energi listrik diperkirakan akan habis dalam kurun waktu 54 tahun mendatang.
Dengan keadaan ini, penggunaan energi alternatif melalui sel surya merupakan hal

yang paling potensial. Hal ini disebabkan jumlah energi matahari yang sampai ke



bumi sangatlah besar, sekitar 700 Megawatt di setiap menitnya. Bila dikalkulasikan,
jumlah ini sama dengan 10.000 Kkali lebih besar dari total komsumsi energi dunia
(Sari dkk, 2013).

Matahari memiliki sumber cahaya sendiri yang berasal dari reaksi fusi.
Cahaya matahari yang sampai ke bumi terdiri dari paket-paket yang disebut kuanta,
serta memiliki energi foton sebesar hv. Beberapa negara memiliki potensi untuk
memanfaatkan cahaya matahari sebagai sumber energi listrik alternatif dengan cara
pengembangan sel surya, salah satunya Indonesia. Hal ini didasarkan pada
penilaian posisi Indonesia yang dilalui garis khatulistiwa yang memungkinkan sinar
matahari dapat optimal diterima di seluruh Indonesia (Firmanila, 2016).

Sel surya merupakan suatu perangkat yang mampu mengubah energi cahaya
matahari menjadi energi listrik dengan mengikuti prinsip fotovoltaik, yaitu adanya
energi foton pada panjang gelombang tertentu akan mengeksitasi sebagian elektron
pada suatu material ke pita energi yang lebih luar. Sel surya yang banyak digunakan
sekarang ini adalah sel surya generasi pertama yang berbasis silikon sebagai hasil
perkembangan pesat teknologi semikonduktor elektronik. Sel surya lebih
didominasi oleh bahan silikon sehingga biaya konsumsinya lebih mahal daripada
sumber energi fosil. Selain itu kekurangan dari sel surya silikon adalah penggunaan
bahan kimia berbahaya karena silikon merupakan salah satu gas rumah kaca. Pada
penelitian selanjutnya muncul sel surya generasi kedua yang berbasis lapisan tipis
berbahan silikon. Lapisan yang digunakan pada metode ini juga terbuat dari bahan
semikonduktor lain seperti CdTe, GaAs, dan kombinasi dari golongan I-111-VI

(misalnya, CulnSe). Sel surya ini dapat dideposisi pada substrat yang lentur



sehingga menghasilkan rangkaian sel surya yang fleksibel. Namun kehadirannya
belum menjadi salah satu alternatif penggunaan energi listrik karena masih
mengandung silikon.

Seiring berkembangnya nanoteknologi, dominasi pengembangan sel surya
tersebut secara bertahap mulai tergantikan dengan hadirnya sel surya generasi
ketiga, vyaitu sel surya yang menggunakan bahan organik, yang dapat
dikelompokkan menjadi dye synthesized solar cell (DSSC) dan conjugated polymer
solar cell (CPSC). DSSC merupakan salah satu kandidat potensial sel surya sebagai
sumber energi listrik, yang tidak memerlukan material dengan kemurnian tinggi
sehingga biaya produksinya relatif rendah. Tipe DSSC umumnya berbentuk sel
basah yang memiliki efesiensi konversi energi yang relatif besar tetapi rentan
terhadap terjadinya aglomerasi dye dan kebocoran larutan elektrolitnya (Law,
2005).

Material semikonduktor yang sering digunakan adalah metal oksida
(keramik) seperti TiO2, SnO2 dan ZnO.. TiO: sering digunakan sebagai bahan
DSSC karena memiliki band gap cukup lebar, sifat optis yang baik, inert, serta tidak
berbahaya (Firmanila, 2016). Berbagai penelitian dikembangkan untuk
memperoleh DSSC yang ideal, dimana memiliki nilai lebih dari faktor-faktor di
bawah ini :

1. Memiliki efisiensi tinggi, efisiensi mengkonversikan energi yang
diterima menjadi energi listrik yang kita harapkan.
2. Volttinggi

3. Arus listrik yang besar (Afifudin & Hananto, 2012)



Penelitian Dadi Rusdiana (2014) berjudul “Pembuatan Sel Surya TiO:
Nanokristal Berbahan Dasar Anthocyanin sebagai Material Dye”, menyatakan
bahwa efisiensi sel surya dengan struktur DSSC yang dibuat dengan teknik spin
coating dipengaruhi oleh waktu dipping TiO2 dalam dye antosianin. Efisiensi yang
paling besar dicapai pada sampel sel surya dengan konsentrasi dye 30% dengan sel
seluas 0,6 cm? yang menghasilkan efisiensi 8,72 x 10%, Isc yang diperoleh adalah
2,3 x 10*% mA/cm?, dan Voc yang dihasilkan adalah 27 mV. Hal ini menunjukkan
efisiensi konversi sel surya yang berbahan dasar polimer organik belum sebaik sel
surya dari bahan silikon, namun memiliki keuntungan yaitu biaya produksi yang
rendah. Dalam penelitian lainnya, Hardeli dkk (2013) mengangkat judul “DSSC
Berbasis Nanopori TiO2> Menggunakan Antosianin dari Berbagai Sumber Alami”,
menyimpulkan bahwa secara keseluruhan kinerja sel surya belum cukup baik
dengan melihat nilai efisiensi konversi yang masih sangat kecil (di bawah 1 %),
dikarenakan belum optimalnya transfer elektron dari antosianin teroksidasi ke
dalam lapisan fotoelektroda, begitu juga dengan tranfer elektron di dalam lapisan
fotoelektroda yang belum berjalan baik karena hambatan lapisan yang sangat besar.

Prinsip kerja DSSC menggunakan TiO> sebagai penyerap energi pada
panjang gelombang UV. Ditambah dengan penggunaan Dye untuk menyerap energi
pada panjang gelombang Visible.

Sensitasi semikonduktor biasanya menggunakan antosianin yang berasal
dari pigmen alami. Hal ini karena antosianin memiliki keunggulan yang lebih dari
klorofil sebagai sensitizer DSSC. Senyawa antosianin memiliki gugus karbonil dan

hidroksil pada struktur molekulnya, sehingga dapat berikatan dengan permukaan



TiO2. Antosianin berpotensi sebagai sensitizer karena mempunyai daya serap
energi yang cukup lebar. Untuk itu dalam penelitian ini penulis mencoba untuk
menemukan senyawa turunan dari antosianin sebagai penyusun sel surya pada
DSSC dengan harapan memperoleh susunan yang lebih baik dalam hal menyerap
sinar matahari dan menghasilkan energi listrik lebih efisien.

Penulis melakukan simulasi penggantian gugus fungsi terhadap dye pada
DSSC untuk mengetahui ideal atau tidaknya penggantian tersebut menggunakan
teknik kimia komputasi. IUPAC memberi pengertian kimia komputasi sebagai
disiplin ilmu yang menggunakan metode matematika untuk menghitung sifat
molekular atau untuk mensimulasi kelakuan sistem molekular (Van de
Waterbeemd, et al., 1997). Ruang lingkup kimia komputasi meliputi kajian
kestabilan konformasi struktur senyawa kimia, termokimia, sprektroskopi
molekular, mekanisme reaksi, potensial elektrostatik, muatan atom, simulasi Monte
Carlo dan dinamika molekular (Jensen, 1999).

Simulasi komputer membutuhkan suatu metode akurat dalam memodelkan
sistem yang dikaji. Simulasi sering dilakukan dengan kondisi yang sangat mirip
dengan eksperimen, sehingga hasil penghitungan kimia komputasi dapat
dibandingkan secara langsung dengan eksperimen. Jika hal ini terjadi, maka
simulasi bersifat sebagai alat yang sangat berguna, bukan hanya untuk memahami
dan menginterpretasi data eksperimen dalam tingkat mikroskopik, tetapi juga dapat
mengkaji bagian yang tidak dapat dijangkau secara eksperimen, seperti reaksi pada
kondisi tekanan sangat tinggi atau reaksi yang melibatkan gas berbahaya (Pranowo

dkk, 1999).



Idealnya, kimia komputasi mempunyai sifat:

1. Dapat diterapkan pada sistem bervariasi, yaitu berlaku untuk sistem yang
besar, waktu operasi panjang, sistem cairan atau padatan.

2. Fleksibel, dapat dijalankan pada beberapa platform komputasi (perangkat
keras) dan perangkat lunak, dan didukung oleh visualisasi grafis yang
memadai.

3. Kemampuan tinggi, mampu dijalankan pada desktop atau platform komputasi
paralel berbiaya murah.

4. Mudah digunakan, mekanisme penggunaan yang sederhana dan sistem yang
canggih untuk dapat digunakan oleh pengguna dengan kemampuan rata-rata.

5. Validasi eksperimental, hasil perhitungan komputasi divalidasi secara
eksperimental.

6. Termasuk dalam kurikulum pendidikan, yaitu diberikan pada S1, S2 maupun
S3 melalui kuliah dan praktikum (Pranowo, 2009).

Metode yang umum digunakan dalam studi komputasi adalah metode
Density Functional Theory (DFT) dan Time Dependent Density Functional Theory
(TDDFT). Kelemahan yang dimiliki oleh metode DFT adalah tidak dapat
menghitung spektrum absorpsi dan sifat elektro kimia, sementara TDDFT dapat
mengatasi kelemahan tersebut. Metode ini mulai berkembang sejak tahun 1980 dan
1990 dan hanya mampu menghitung secara global energi elektronik total dan
distribusi kerapatan elektron dari suatu senyawa. Metode DFT berbeda dengan
metode Hartre-Fock, dimana dalam metode Hartre-Fock perhitungannya

menggunakan fungsi gelombang tunggal yang perhitungannya benar-benar



menghitung seluruh N atau jumlah elektron dalam suatu molekul dalam fungsi
gelombang. Pada metode DFT, energi elektronik total berhubungan dengan total
kerapatan elektron. Metode DFT digunakan untuk menentukan prediksi sifat optik,
dan juga sifat elektronik dari senyawa organik. Metode TDDFT melibatkan
potensial luar, namun pada metode DFT tidak dapat menentukan sifat optik maupun
sifat elektronik senyawa organik yang digunakan dalam penelitian ini.

Oleh karena itu, penulis memiliki ketertarikan untuk melakukan penelitian
mengenai pengembangan teknologi sel surya dengan mengganti gugus fungsi yang
dilakukan dengan menggunakan DFT/TDDFT untuk mendapatkan hasil yang lebih

efisien dan hemat secara waktu, tenaga, biaya dan tempat.

B. Batasan Masalah
Batasan masalah dari pembuatan tugas akhir ini antara lain :
1.  Menggantikan salah satu gugus fungsi pada Antosianin dengan gugus
fungsi pendorong (CHz dan CHCHy) atau penarik elektron (CFz, NO2 dan
CN).
2.  Parameter yang dipelajari adalah jarak ikatan, energi ikat, orbital molekul

dan hasil spektra serapan.

C. Rumusan Masalah
Mengacu pada latar belakang dan batasan masalah di atas, dapat dirumuskan
masalah yang ingin diteliti lebih lanjut yaitu bagaimana pengaruh penggantian

gugus fungsi pendorong atau penarik elektron terhadap karakteristik DSSC TiO..



Parameter yang digunakan adalah jarak ikatan, energi ikat, orbital molekul dan hasil

spektra serapan.

D. Tujuan Penelitian

Penelitian ini bertujuan untuk mengkaji pengaruh penggantian gugus fungsi
pendorong atau penarik elektron terhadap karakteristik antosianin sebagai DSSC
TiO2 berdasarkan parameter jarak ikatan, energi ikat, orbital molekul dan hasil

spektra serapan.

E. Manfaat Penelitian
Manfaat dari penelitian ini yaitu :
1.  Memahami pengaruh penggantian gugus fungsi penarik dan pendorong
elektron terhadap karakteristiknya.
2. Menentukan sebuah senyawa baru yang mempunyai nilai lebih sebagai

senyawa dye untuk DSSC TiOa.



BAB V
KESIMPULAN DAN SARAN

A. Kesimpulan

Kesimpulan yang dapat diambil dari penelitian ini adalah:

Penggantian gugus fungsi pendorong atau penarik elektron dapat
mempengaruhi karakteristik antosianin sebagai DSSC TiO..

Variasi gugus fungsi yang memiliki pengaruh terbesar terhadap karakteristik
antosianin sebagai DSSC TiO, adalah CHs. Hal ini disimpulkan berdasarkan

parameter jarak ikatan, energi ikat, orbital molekul dan spektra serapan.

Saran

Sebagai peneliti di bidang kimia komputasi penulis memberikan beberapa

saran yang sekiranya bermanfaat untuk penelitian selanjutnya yaitu:

1.

Perlu dilakukan penelitian menggunakan variasi gugus fungsi yang lain dan
pada posisi yang berbeda.

Perlu dilakukan penelitian menggunakan variasi senyawa dye yang mirip
dengan sianidin.

Perlu dilakukan eksperimen penggantian gugus fungsi secara praktik untuk
membuktikan kemungkinan yang diperoleh dari hasil visualisasi 3D secara

keseluruhan.
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GLOSARIUM

Ikatan Kovalen : sejenis ikatan kimia yang memiliki karakteristik berupa pasangan
elektron yang saling terbagi (pemakaian bersama elektron) di antara atom-atom
yang berikatan.

DSSC (dye synthesized solar cell) : sel surya yang terbuat dari semikonduktor yang
dilapisi oleh zat warna untuk meningkatkan efisiensi konversi sinar matahari. DSSC
tersusun atas elektroda kerja, elektroda counter dan elektrolit.

Basis set : deskripsi matematis dari orbital dalam sistem yang digunakan untuk
melakukan perhitungan mekanika kuantum.

Basis set 6-31G™* : adalah basis set 6-31G yang ditambahi satu fungsi polarisasi
kedalamnya (yang ditetapkan untuk atom H sampai Zn)

Band Gap : energi minimum yang berbeda antara ujung pita valensi dan ujung pita

konduksi
N

band gap

Momentum

Energy

A4

band gap

Momentum

Energy

A4
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Reaksi Fusi : reaksi yang terjadi salah satunya ada di Matahari dimana reaksi
tersebut menggabungkan Hidrogen menjadi Helium

proton
neutron
positron

5 v
gamma ray

Solar Nuclear Fusion Reactions
via the Proton-Proton Chain
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