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MOTTO 

Teruslah belajar dari waktu yang sudah 

dilalui, Jangan berhenti. 

Barangsiapa yang hari ini lebih baik daripada hari 

kemarin maka dia orang yang beruntung. 

Barangsiapa yang hari ini lebih sama dengan hari 

kemarin maka dia orang yang merugi. 
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ABSTRAK 
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Elektron pada Pelargonidin Sebagai Senyawa Dye Sel Surya Tersensitasi 
(DSSC) 
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Oleh: 
Muhamad Imam Muslim 

NIM 14630007 
 

Pembimbing 
  Sudarlin, M.Si. 

Kajian Teoritis penggunaan turunan asam siano sebagai gugus akseptor 
elektron pada pelargonidin sebagai senyawa dye sel surya tersensitasi (DSSC) telah 
dilakukan berdasarkan parameter panjang ikatan dengan TiO2, spektra, kerapatan 
elektron molekul, efisiensi penyerapan cahaya (LHE), konstanta kopling dye pada 
permukaan semikonduktor (VRP), dan energi HOMO-LUMO. Penelitian ini 
bertujuan untuk mengetahui pengaruh modifikasi penambahan gugus asam 
benzatiadizol sianoakrilik, sianoakrilik, sianovinil, dan sianosinamik sebagai 
akseptor elektron terhadap karakteristik pelargonidin sebagai dye pada DSSC 
berdasarkan parameter panjang ikatan, spektra, kerapatan elektron molekul, 
efisiensi penyerapan cahaya (LHE), konstanta kopling dye pada permukaan 
semikonduktor (VRP), dan energi HOMO-LUMO. 

Penelitian ini dimulai dengan tahapan pertama yaitu  menggambar struktur 
dengan avogadro,  kemudian molekul di optimasi dengan metode DFT dan TDDFT 
menggunakan basis set 6.311G*. Untuk mengetahui parameter energi HOMO-
LUMO dan kerapatan elektron saat HOMO-LUMO digunakan metode yang sama 
serta menggunakan teknik analisis dengan ECCE. Spektra menggunakan metode 
DFT dengan teknik analisis Chemcraft. Parameter LHE dan VRP menggunakan 
metode DFT dan TDDFT dengan teknik analisis menggunakan persamaan yang 
ada. Parameter panjang ikatan dye dengan TiO2 menggunakan metode DFT dengan 
teknik analisis menggunakan avogadro. 

Pelargonidin-benzatiadizol sianoakrilik menjadi modifikasi yang lebih baik 
apabila dibandingkan dengan pelargonidin tanpa modifikasi maupun pelargonidin 
yang dimodifikasi dengan asam siano lain, berdasarkan parameter posisi kerapatan 
elektron molekul, energi HOMO-LUMO, konstanta kopling (Vrp), panjang ikatan, 
dan spektra. Pada pelargonidin-benzatiadizol sianoakrilik kerapatan elektron di 
keadaan LUMO terkumpul pada benzatiadizol sianoakrilik, energi HOMO sebesar 
-4,97856 eV & LUMO -2,56731 eV, nilai VRP 0,439, panjang ikatan 1,936 Å, dan 
puncak spektra pada panjang gelombang 393,14 nm & 377,09 nm . Apabila ditinjau 
dari parameter efisiensi penyerapan cahaya (LHE) maka yang terbaik adalah 
pelargondin tanpa modifikasi dengan nilai LHE sebesar 0,820. 
 
Kata kunci : akseptor elektron, asam benzatiadizol sianoakrilik, DFT, TD-DFT, 
efisiensi penyerapan cahaya (LHE), VRP, kerapatan elektron, spektra, energi 
HOMO-LUMO, basis set, panjang ikatan, asam sianoakrilik, sianovinil, dan 
sianosinamik. 
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BAB I  
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). 

DSSC yang menggunakan dye berupa bahan organik alami bebas logam 

memiliki beberapa keunggulan dan dapat dikembangkan dengan biaya murah serta 

fabrikasi mudah (Ekasari, 2013). Dye dari bahan alam yang diekstrak dari buah-

buahan, bunga, dan daun tanaman memiliki beberapa keunggulan dibandingkan 

kompleks logam dan dye organik lainnya yaitu mudah didapat karena sudah tersedia 

di alam, mudah untuk diekstrak, tidak membutuhkan pemurnian lanjutan, ramah 

lingkungan, dan dapat mengurangi biaya pembuatan (Senthil, 2011). 

Ekstrak dye atau pigmen tumbuhan yang sering digunakan sebagai 

fotosensitiser pada DSSC adalah ekstrak klorofil, karoten, dan antosianin (Maddu, 

2007). Antosianin merupakan dye yang larut dalam air dan secara alami terdapat 

pada berbagai jenis tumbuhan dan buah-buahan. Pigmen tersebut memberikan 
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warna merah, biru, dan ungu pada buah, bunga, dan daun yang masuk dalam kelas 

flavonoid. Senyawa antosionin yang paling banyak ditemukan adalah pelargonidin 

(jingga), sianidin (jingga-merah), peonidin (jingga-merah), delphinidin (biru-

merah), petunidin (biru-merah), dan malvidin (biru-merah) (Misbachudin, 2014). 

Pelargonidin dapat ditemukan di alam pada buah Canarium odontophyllum. 

Sebagai senyawa dye pada DSSC, pelargonidin dari buah tanaman ini menghasilkan 

efisiensi sebesar 0.79% (Lim dkk., 2014). Nilai ini masih sangat rendah sehingga 

perlu dilakukan modifikasi yang dapat meningkatkan efisiensi pelargonidin. 

Modifikasi pada dye dapat dilakukan berdasarkan asumsi dasar dari susunan 

dye pada DSSC. Saat ini, sebagian besar sensitiser organik dibuat dengan susunan 

(D–π–A), dimana D merupakan gugus donor elektron, π merupakan jembatan 

terkonjugasi, dan A merupakan akseptor elektron. Susunan yang demikian 

menghasilkan efisiensi yang lebih baik (Wu dkk., 2012). Contoh dye  bebas logam 

yang menggunakan susunan (D–π–A) serta menghasilkan efisiensi tinggi pada 

DSSC telah berhasil disintesis oleh Horiuchi dkk., (2004). Gugus donor yang 

digunakan berupa indoline dan trifenilamin, jembatan terkonjugasi berupa 

thiophene, dan gugus akseptor elektron asam rodanin-3 asetat. Efisiensi yang 

dihasilkan pada DSSC sebesar 9%. Selain asam rodanin-3 asetat yang telah 

digunakan sebagai gugus akseptor elektron oleh Horiuchi dkk., (2004) terdapat 

berbagai macam jenis gugus akseptor elektron yang dapat digunakan dalam 

melakukan modifikasi. Salah satunya adalah turunan asam siano. 

Adanya gugus siano atau -CN pada benzatiadizol sianoakrilik, asam 

sianoakrilik, sianosvinil dan sasam sianosinamik menyebabkan gugus tersebut 
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memliki sifat sebagai penarik elektron atau akseptor elektron karena gugus siano 

atau nitril memiliki muatan molekul positif sehingga dapat menarik elektron 

disekitarnya (Firdaus, 2009). 

Penelitian menggunakan turunan asam siano sebagai akseptor elektron telah 

dilakukan oleh Affandi (2016) menggunakan asam sianoasetat atau asam 

sianoakrilik dengan metode komputasi, Qin (2008) menggunakan sianovinil, Kim 

dkk., (2013) menggunakan asam benzotiadizol sianoaklirik, dan Galappaththi dkk., 

(2016) menggunakan asam sianosinamik. Metode yang digunakan merupakan 

perpaduan antara metode komputasi dan eksperimen.  

Penelitian yang dilakukan oleh Affandi (2016) secara komputasi 

menggunakan metode komputasi DFT/TDDFT untuk mempelajari pengaruh 

penambahan gugus asam sianoasetat atau asam sianoakrilik terhadap pelargonidin 

dengan parameter tingkat energi HOMO-LUMO. Hasil yang diperoleh 

menunjukkan terjadinya perubahan selisih tingkat energi HOMO-LUMO 

pelargonidin. Pelargonidin memiliki ΔHOMO-LUMO sebesar 3.475 eV, 

sedangkan pelargonidin yang telah ditambahkan gugus sianoakrilik memiliki 

ΔHOMO-LUMO lebih rendah sebesar 2.552 eV. 

Kim dkk., (2013) memadukan metode komputasi dan metode eksperimen 

untuk mempelajari benzotiadizol sianoakrilik. Hasil yang diperoleh menunjukkan 

bahwa benzotiadizol sianoaklirik dapat digunakan sebagai akseptor elektron. Studi 

teoritis juga telah dilakukan menggunakan metode DFT/TDDFT oleh (Galappaththi 

dkk., 2016), (Kazici dkk., 2016), dan (Qin dkk., 2008) yang memperoleh hasil 
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bahwa asam sianosinamik, asam sianoasetat atau asam sianoakrilik, dan sianovinil 

dapat digunakan sebagai akseptor elektron.  

Pengaruh penambahan sianovinil sebagai akseptor elektron pada trifenilamin 

dengan jembatan π berupa thiopene telah dipelajari secara teoritik menggunakan 

metode DFT pada B3LYP/6-31+G(d) dan eksperimen oleh Qin dkk., (2008). Hasil 

yang didapatkan untuk parameter tingkat energi LUMO sebesar -5,37 eV, dan 

tingkat energi sebesar HOMO -5,88 eV, dan efisiensi 0.05%. 

Li dkk., (2017) telah mempelajari pengaruh penambahan beberapa gugus 

akseptor elektron dan jembatan π pada dithieno2,3-d:2’,3’-d’]benzo[1,2-b:4,5-

b’]dithiophene (DTBDT) sebagai senyawa donor DSSC. Salah satu akseptor 

elektron yang dipelajari adalah benzotiadizol sianoaklirik dan tiofene sebagai 

jembatan π. Penelitian dilakukan secara komputasi menggunakan metode DFT. 

Hasil yang diperoleh menunjukkan benzotiadizol sianoaklirik merupakan akseptor 

elektron yang paling berpengaruh dengan parameter tingkat energi HOMO -4.94 

eV dan tingkat energi LUMO -3.04 eV. 

Penelitian secara komputasi untuk gugus asam sianosinamik sebagai 

akseptor elektron terhadap sianidin sebagai donor elektron juga telah dilakukan 

oleh Galapathi dkk., (2016). Hasilnya menunjukkan penambahan asam 

sianosinamik dapat menggeser tingkat energi HOMO sianidin dari -6.18 eV 

menjadi -6.48 eV dan tingkat energi LUMO dari -3.39 eV menjadi -3.66 eV.  

Hasil beberapa penelitian di atas menjadi dasar untuk memodifikasi 

pelargonidin. Penelitian dapat dilakukan secara teoritis untuk mengetahui pengaruh 

asam sianoakrilik, sianovinil, benzotiadizol sianoaklirik, dan asam sianosinamik 
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pada pelargonidin sebagai senyawa dye DSSC. Modifikasi yang dapat dilakukan 

adalah menggunakan pelargonidin sebagai donor elektron dan asam sianoakrilik, 

sianovinil, asam benzatiadizol sianoakrilik, dan asam sianosinamik sebagai 

akseptor elektron. 

Metode komputasi yang dapat digunakan adalah metode DFT/TDDFT. 

Metode ini telah digunakan untuk berbagai penelitian terkait sel surya DSSC. 

Beberapa diantaranya adalah Liang dkk., (2007) untuk mengetahui efisiensi DSSC 

menggunakan dye berupa trifenilamin sebagai donor elektron dan asam rodanin-3 

asetat sebagai akseptor elektron dengan variasi penambahan gugus CH2=CH- dan 

penambahan panjang jembatan π. Hasil yang diperoleh dari beberapa variasi 

menunjukkan penurunan ΔHOMO-LUMO dari senyawa dye yang dihasilkan. Hasil 

uji secara eksperimen menghasilkan efisiensi terbaik sebesar 5,84%.  

Ekanayake dkk., (2013) juga menggunakan metode DFT/TDDFT dan 

metode eksperimen untuk mengetahui pengaruh penggunaan Canarium 

odontophyllum pada DSSC dengan parameter struktur molekul, struktur elektronik, 

dan absorpsi spektra. Hasil yang diperoleh menunjukkan selisih tingkat energi 

HOMO-LUMO sebesar 2,90 eV untuk pelargonidin, dan efisiensi sebesar 0,87 %  

yang didapatkan secara eksperimen. 

Parameter yang akan digunakan pada penelitian ini untuk mengetahui hasil 

modifikasi adalah panjang ikatan antara Ti dan molekul sensitiser, efisiensi 

penyerapan cahaya (LHE), konstanta kopling dye pada permukaan semikonduktor 

(VRP), spektra, dan kerapatan elektron pada posisi HOMO-LUMO. Parameter 

efisiensi penyerapan cahaya (LHE) telah digunakan untuk mempelajari dye yang 
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terdiri dari donor elektron berupa ulazine dan akseptor elektron berupa asam 

sianoakrilik. Hasil yang diperoleh menunjukkan dye tersebut memiliki LHE sebesar 

0,985 (Obotowo dkk., (2016) dan Feng dkk., (2013)). 

Parameter VRP juga telah digunakan pada penelitian yang dilakukan oleh 

Abdullah dkk., (2013). Pada penelitian tersebut ,VRP digunakan sebagai salah satu 

parameter untuk menghitung efisiensi dye bebas logam yang dimodifikasi dengan 

penambahan gugus donor elektron dan jembatan π menggunkan metode DFT untuk 

mengetahui dan mengoptimasi sifat fotofisikalnya. Hasilnya didapatkan modifikasi 

terbaik pada modifikasi dye-4 degan nilai VRP sebesar 1,050. 

Perbedaan sebaran elektron pada masing-masing modifikasi menjadi dasar 

perbedaan nilai pada panjang ikatan antara Ti dan molekul sensitiser, efisiensi 

penyerapan cahaya (LHE), konstanta kopling dye pada permukaan semikonduktor 

(VRP), energi ikat, spektra,  kerapatan elektron pada posisi HOMO dan LUMO 

tersebut. Modifikasi yang dilakukan terhadap pelargonidin sebagai donor elektron 

diharapkan menghasilkan efisiensi yang lebih baik berdasarkan parameter-

parameter tersebut. 

 

B. Batasan Masalah 

Batasan masalah pada penelitian ini adalah: 

1. Turunan asam siano yang digunakan sebagai akseptor adalah asam sianoakrilik, 

sianovinil, benzotiadizol sianoakrilik, dan asam sianosinamik.  
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2. Parameter yang digunakan adalah panjang ikatan, spektra, kerapatan elektron 

molekul, efisiensi penyerapan cahaya (LHE), konstanta kopling dye pada 

permukaan semikonduktor (VRP), dan energi HOMO-LUMO. 

C.  Rumusan Masalah 

Rumusan masalah pada penelitian ini adalah: 

1. Bagaimana pengaruh penambahan asam sianoakrilik, sianovinil, asam 

benzatiadizol sianoakrilik, dan asam sianosinamik sebagai akseptor elektron 

terhadap karakteristik fotoelektrik pelargonidin sebagai dye pada DSSC 

berdasarkan parameter panjang ikatan, spektra, kerapatan elektron molekul, 

efisiensi penyerapan cahaya (LHE), konstanta kopling dye pada permukaan 

semikonduktor (VRP), dan energi HOMO-LUMO. 

2. Bagaimana modifikasi gugus siano terbaik yang mampu menghasilkan 

karakteristik fotoelektrik pelargonidin yang lebih baik untuk pelargonidin 

sebagai senyawa dye pada DSSC berdasarkan parameter panjang ikatan, 

spektra, kerapatan elektron molekul, efisiensi penyerapan cahaya (LHE), 

konstanta kopling dye pada permukaan semikonduktor (VRP), dan energi 

HOMO-LUMO. 

 

D. Tujuan Penelitian 

Tujuan pada penelitian ini adalah: 

1. Mempelajari pengaruh modifikasi penambahan gugus asam benzatiadizol 

sianoakrilik, asam sianoakrilik, sianovinil, dan asam sianosinamik sebagai 

akseptor elektron terhadap karakteristik pelargonidin sebagai dye pada DSSC 
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berdasarkan parameter panjang ikatan, spektra, kerapatan elektron molekul, 

efisiensi penyerapan cahaya (LHE), konstanta kopling dye pada permukaan 

semikonduktor (VRP), dan energi HOMO-LUMO. 

2. Menentukan modifikasi yang memberikan karakteristik fotoelektrik

pelargonidin  lebih baik sebagai senyawa dye pada DSSC berdasarkan indikasi

parameter nilai panjang ikatan yang kecil, spektra yang berada pada daerah

sinar tampak, kerapatan elektron molekul yang terkumpul di akseptor elektron

pada posisi LUMO, nilai efisiensi penyerapan cahaya (LHE) tinggi , nilai

konstanta kopling dye pada permukaan semikonduktor (VRP) yang tinggi , dan

selisih energi HOMO-LUMO yang kecil.

E. Manfaat Penelitian

Manfaat penelitian ini adalah menghasilkan referensi teoritik mengenai 

metode yang dapat digunakan untuk meningkatkan karakteristik pelargonidin 

sebagai senyawa dye alami bebas logam pada DSSC dan mengetahui pengaruh 

beberapa gugus siano yang digunakan sebagai akseptor elektron terhadap 

karakteristik pelargonidin berdasarkan parameter panjang ikatan, spektra, 

kerapatan elektron, efisiensi penyerapan cahaya (LHE), konstanta kopling dye pada 

permukaan semikonduktor (VRP), dan energi HOMO-LUMO.  
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BAB V  
KESIMPULAN DAN SARAN 

A. Kesimpulan

Berdasarkan penelitian yang telah dilakukan, maka dapat disimpulkan 

beberapa hal sebagai berikut 

1. Pengaruh penambahan gugus akseptor elektron berupa benzatiadizol

sianoakrilik, asam sianosinamik, asam sianoakrilik/sianosetat, sianovinil pada

pelargonidin memberikan hasil yang bervariasi, tergantung jenis akseptor

elektron yang digunakan. Terdapat kekurangan dan kelebihan yang diberikan

oleh akseptor elektron berdasarkan parameter-parameter yang digunakan.

2. Modifikasi menggunakan akseptor elektron benzatiadizol sianoakrilik

memberikan hasil yang lebih baik apabila dibandingkan dengan modifikasi

dengan akseptor siano lain berdasarkan panjang ikatan yang terkecil, spektra

yang berada disinar tampak dengan dua puncak serapan, kerapatan elektron

molekul yang terkumpul di benzatiadizol sianoakrilik pada posisi LUMO, nilai

konstanta kopling (Vrp) yang terbesar, dan selisih energi HOMO-LUMO yang

terkecil. Apabila ditinjau dari parameter efisiensi penyerapan cahaya (LHE)

maka yang terbaik adalah pelargondin tanpa modifikasi dengan nilai LHE yang

terbesar jika dibandingkan dengan pelargonidin yang telah dimodifikasi.
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B. Saran 

Perlu diadakan studi lebih lanjut melalui didalam laboratorium melalui 

eksperimen ataupun secara komputasi dengan menambahakan parameter-parameter 

lain.
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LAMPIRAN 
 

Perhitungan nilai VRP 

|𝑉𝑉𝑅𝑅𝑅𝑅| = ∆𝐸𝐸𝑅𝑅𝑅𝑅/2 

∆𝐸𝐸𝑅𝑅𝑅𝑅 = �𝐸𝐸𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿
𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑 + 2𝐸𝐸𝐻𝐻𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿

𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑 � − [𝐸𝐸𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿
𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑 + 𝐸𝐸𝐻𝐻𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿

𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑 + 𝐸𝐸𝐶𝐶𝐶𝐶𝑇𝑇𝑇𝑇𝐿𝐿2] 

 

1.VRP Pelargonidin 

|V𝑅𝑅𝑅𝑅| =
[−1,51959 + (2(−4,88425))]— [−1,51959 + (−4,88425) + 4.1]

2
 

 = 0,392 

2. VRP Pelargonidin-Benzatiadizol sianoakrilik 

|V𝑅𝑅𝑅𝑅| =
[−2,56731 + (2(−4,97856))]— [−2,56731 + (−4,97856) + 4.1]

2
 

 = 0,439 

3. VRP Pelargonidin-Sianosinamik 

|V𝑅𝑅𝑅𝑅| =
[−1,57902 + (2(−4,96180))]— [−1,57902 + (−4,96180) + 4.1]

2
 

 = 0,430 

4. VRP Pelargonidin-Sianoakrilik 

|V𝑅𝑅𝑅𝑅| =
[−1,53306 + (2(−4,94150))]— [−1,53306 + (−4,94150) + 4.1]

2
 

 = 0,420 

5. VRP Pelargonidin-Sianovinil 

|V𝑅𝑅𝑅𝑅| =
[−1,53684 + (2(−4,94417))]— [−1,53684 + (−4,94417) + 4.1]

2
 

 = -0,422 
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Perhitungan nilai LHE 

LHE = 1 − 10−𝑓𝑓 

1. Pelargonidin 

LHE = 1 − 10−0,747 

= 0,820 

2. Pelargonidin-Benzatiadizol sianoakrilik 

LHE = 1 − 10−0,557 

         = 0,723 

3. Pelargonidin-Sianosinamik 

LHE = 1 − 10−0,314 

         = 0,514 

4. Pelargonidin-Sianoakrilik 

LHE = 1 − 10−0,643 

        = 0,772 

5. Pelargonidin-Sianovinil 

LHE = 1 − 10−0,537 

        = 0,709
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