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INTISARI 

Energi bebas Gibbs pembentukan senyawa dari diagram fase berbasis Python 

Materials Genomic (Pymatgen) dan Application Programming Interface (API) Key 

berhasil ditentukan. Senyawa yang ditampilkan merupakan senyawa yang stabil 

disintesis dari kombinasi atom Li-P dan Li-Fe-O. Kestabilan ini ditunjukkan dari 

nilai Energi bebas Gibbs pembentukan senyawa yang diperoleh dari diagram fase 

masing-masing kombinasi atom. Diagram tersebut dibuat dari integrasi antara 

Python dan database dari Materials Project melalui API Key menggunakan 

Pymatgen. Dari penelitian yang dilakukan untuk kombinasi atom Li-P, senyawa 

dan Energi bebas Gibbs pembentukan yang ditampilkan adalah Li3P (-0.697 

eV/atom), LiP (-0.523 eV/atom), Li3P7 (-0.36 eV/atom), dan LiP7 (-0.159 eV/atom). 

Untuk kombinasi atom Li-Fe-O, senyawa dan Energi bebas Gibbs pembentukan 

yang ditampilkan adalah Li5FeO4 (- 2.117 eV/atom), LiFeO2 (-2.072 eV/atom), 

LiO2 (-2.067 eV/atom), Li2FeO2 (-1.979 eV/atom), Li2FeO3 (-1.965 eV/atom), 

Fe2O3 (-1.907 eV/atom), Fe3O4 (-1.858 eV/atom), FeO (-1.728 eV/atom), Li2O2 (-

1.651 eV/atom), dan LiO8 (-0.414 eV/atom). 

Kata kunci: Energi bebas Gibbs pembentukan senyawa, Pymatgen, API Key
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BAB I 

PENDAHULUAN 

1.1 Latar Belakang 

Material atau biasa dikenal sebagai bahan merupakan sebuah zat 

yang dibutuhkan untuk membuat sesuatu (Ashby dkk., 2007). Pembentukan 

suatu bahan telah diabadikan dalam Al-Qur’an yang menjelaskan penciptaan 

langit dan bumi dan kehendak Allah Subhanahu Wa Ta’ala untuk menciptakan 

sesuatu, seperti yang terkandung dalam Al-Baqarah ayat 117 berikut: 

ٰٓى امَۡرًا فَاِنَّمَا يَقوُۡلُ لَهٗ كُنۡ فيََكُوۡنُ  تِ وَالۡۡرَۡضِ ۥوَ اِذَا قَض  و   بَدِيۡعُ السَّم 

Artinya: 

“Allah Pencipta langit dan bumi, dan bila Dia berkehendak (untuk 

menciptakan) sesuatu, Maka (cukuplah) Dia hanya mengatakan kepadanya: 

“Jadilah!” lalu jadilah ia” (Ali, 2016). 

Ayat tersebut mengandung wawasan dan nilai Islami yang menjelaskan 

kekuasaan Allah Subhanahu Wa Ta’ala untuk menciptakan apapun hanya 

dengan sabda-Nya. Alam semesta dan material yang ada di dalamnya dengan 

mudah Dia ciptakan dengan kehendak dan kusasa-Nya (Jamarudin, 2010). 

Disinilah sains modern berusaha untuk menjelaskan secara logis bagaimana 

sesuatu bisa tercipta dari kehendak Tuhan, termasuk semua bahan yang ada 

dalam alam semesta ini. 
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Hal penting yang kurang diperhatikan dalam riset pembentukan 

suatu bahan adalah seberapa besar energi yang dibutuhkan untuk membuat 

bahan tersebut. Besaran ini dikenal sebagai energi bebas Gibbs pembentukan 

senyawa. Jika energi bebas Gibbs pembentukan dari suatu senyawa memenuhi 

nilai tertentu, maka senyawa tersebut tidak mudah reaktif ketika digunakan 

pada keadaan normal dan tetap mempertahankan manfaatnya pada skala waktu 

yang diharapkan. Pada keadaan yang menunjukkan nilai energi bebas Gibbs 

pembentukan suatu senyawa tidak memenuhi nilai tertentu, senyawa yang 

disintesis akan mudah korosi, terurai, polimerisasi, terbakar, atau meledak di 

bawah kondisi yang sudah diantisipasi atau kondisi lingkungan (Stull, 1971). 

Sains modern menjelaskan setidaknya ada tiga cara untuk menentukan 

energi bebas Gibbs pembentukan senyawa, yaitu penelitian dengan pendekatan 

eksperimen, pendekatan matematis dengan perhitungan manual, dan 

pendekatan komputasi atau numerik (Ong dkk., 2013). Pada pendekatan 

eksperimen yang memanfaatkan penggunaan instrumen, prinsip yang paling 

populer digunakan adalah peleburan bahan baku penyusun senyawa yang akan 

dibuat. Dari proses tersebut, terjadi perubahan suhu dan tekanan pada sistem. 

Perubahan ini diidentifikasi oleh sensor suhu dan tekanan sebagai data fisis 

yang dibutuhkan untuk memperoleh energi bebas Gibbs pembentukan 

senyawa. Pada beberapa penelitian, pendekatan ini memang banyak dipakai, 

tetapi instrumen yang digunakan relatif berdimensi besar dan tidak semua 

peneliti memilikinya. Ditambah lagi, nilai energi bebas Gibbs pembentukan 

senyawanya hanya bisa didapat setelah peneliti memasukkan bahan baku yang 
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digunakan sehingga peneliti membutuhkan bahan baku secara fisik hanya 

untuk memperoleh nilai energi pembentukan senyawa yang disintesis 

(Taruminkeng dkk., 2016). Cara lain dalam menentukan energi bebas Gibbs 

yaitu dengan pendekatan matematis. Cara ini bisa dilakukan dengan 

menetapkan nilai suhu dan tekanan serta data-data fisis lain terkait bahan baku 

yang digunakan seperti entalpi dan energi dalam sistem (Ong dkk., 2008). 

Kendala utama pendekatan ini adalah ketersediaan sumber informasi dan data-

data pendukung serta perhitungan yang relatif memakan waktu karena 

dilakukan secara manual oleh peneliti. Keterbatasan ini bisa diatasi 

menggunakan pendekatan komputasi. Dengan proses yang dilakukan 

komputer, pengguna membutuhkan ijin akses ke sumber informasi mengenai 

data terkait material dan menentukan  material apa yang dijadikan sebagai 

bahan baku pembentukan senyawa. Pendekatan komputasi ini membutuhkan 

waktu yang relatif cepat sehingga efektif dilakukan dan tidak membutuhkan 

bahan baku secara fisik untuk memperoleh nilai nilai energi pembentukan 

senyawa (Ong dkk., 2013). 

Pendekatan komputasi yang bisa dilakukan untuk memperoleh nilai 

energi bebas Gibbs pembentukan senyawa adalah dengan menggunakan 

Pymatgen. Pymatgen atau Python Materials Genomics merupakan pustaka 

pemrograman yang ditulis dalam bahasa Python yang dapat menampilkan data 

science dan statistik, termasuk nilai energi bebas Gibbs pembentukan senyawa 

(Ong dkk., 2013). Pustaka ini dapat diunduh secara gratis pada laman 

http://materialsproject.github.com/pymatgen yang merupakan bagian dari situs 

http://materialsproject.github.com/pymatgen
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Materials Project, kumpulan data hasil penelitian untuk kajian material. Media 

ini menyediakan data berupa data numerik dari struktur kristal, struktur pita, 

besaran termodinamika, diagram fase, momen magnet, dan sebagainya berupa 

database yang bisa diakses melalui laman https://materialsproject.org. Situs 

Materials Project juga menyediakan data pendukung kajian stabilitas material 

dan pembuatan diagram fase yang dapat digunakan untuk menentukan nilai 

energi bebas Gibbs pembentukan suatu senyawa. Materials Project dikelola 

oleh grup riset Massachusetts Institute of Technology atau MIT, perguruan 

tinggi di Amerika Serikat (Jain dkk., 2013). Materials Project menyediakan 

banyak data fisis dan kimia dari suatu material, termasuk di dalamnya adalah 

material baterai Litium. Litium merupakan material baterai yang mampu 

mencapai siklus pengisian sampai 1000 siklus, artinya densitas energi yang 

dimiliki cukup tinggi. Beberapa industri juga memanfaatkan tipe baterai ini 

karena memakan biaya produksi yang relatif lebih murah dibandingkan dengan 

baterai lain. Selain itu, baterai Litium memiliki kapasitansi yang relatif tinggi 

dan aman ketika digunakan. Untuk mencapai keadaan tersebut, Litium perlu 

berikatan dengan atom lain (Mao dkk., 2020) (Marom dkk., 2011). 

Unsur yang dapat berikatan dengan Litium sehingga terbentuk material 

baterai adalah Fosfor dan Besi. Dua atom ini memiliki permitivitas bahan yang 

baik sehingga sangat mempengaruhi nilai kapasitansi material baterai yang 

dibuat. Karena, ekspermen menunjukkan bahwa permitvitas suatu bahan 

sebanding dengan kapastansi bahan tersebut. Jika permitivitas suatu bahan 

tinggi, maka kapasitansi bahan tersebut juga tinggi. Selain itu, Fosfor dan Besi 

https://materialsproject.org/
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juga memiliki konduktivitas termal relatif tinggi yang mampu menyebarkan 

panas lebih merata sehingga baterai yang digunakan lebih aman digunakan 

(Mao dkk., 2020) (Photos, 1989). Proses pembentukan material baterai ini juga 

menggunakan Oksigen sebagai unsur yang berperan agar elektron lebih mudah 

mengalir ketika baterai digunakan (Satriady dkk., 2016). Kombinasi atom yang 

bisa ditetapkan adalah kombinasi antara Li-P dan Li-Fe-O. Dari kombinasi 

tersebut, akan terbentuk senyawa-senyawa konduktor ionik padat yang jika 

diberi arus semakin tinggi hingga mencapai batas tertentu, maka impedansi 

atau hambatan dalam senyawa tersebut semakin rendah. Sehingga material 

baterai yang dihasilkan membutuhkan waktu yang relatif cepat ketika 

melakukan pengisian daya (Nazri, 1989). 

Unsur-unsur tersebut direaksikan dengan komposisi yang tepat sesuai 

dengan bagian mol yang dibutuhkan untuk mensintesis senyawa tertentu agar 

tidak ada bahan baku yang tersisa pada reaksi dan senyawa yang disintesis lebih 

stabil. Jadi, peneliti bisa mengupayakan kestabilan fase suatu senyawa dengan 

memperhatikan komposisi bahan dari senyawa tersebut. Komposisi bahan yang 

tepat bisa membantu tercapainya nilai energi bebas Gibbs pembentukan 

senyawa yang memenuhi nilai tertentu (Macneil dkk., 2014).  

Berdasarkan uraian di atas, maka pada penelitian ini dilakukan kajian 

terhadap penentuan energi bebas Gibbs pembentukan senyawa dari ikatan atom 

Litium dengan Fosfor, serta ikatan atom Litium dengan Besi dan Oksigen 

menggunakan Pymatgen. Kajian dimulai dari pembuatan diagram fase dari 

senyawa Li-P dan Li-Fe-O menggunakan Pymatgen, yang kemudian dapat 
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diperoleh besarnya energi bebas Gibbs dari pembentukan senyawa tersebut. 

Dari proses ini akan dapat diketahui komposisi masing-masing unsur agar 

dapat bersifat stabil. 

1.2 Rumusan Masalah 

Berdasarkan latar belakang yang telah diuraikan, maka rumusan 

masalah dari penelitian ini adalah sebagai berikut: 

1. Bagaimanakah diagram fase dari susunan atom Li-P dan Li-Fe-O 

menggunakan Pymatgen? 

2. Berapakah nilai energi bebas Gibbs pembentukan masing-masing senyawa 

dari susunan atom Li-P dan Li-Fe-O?  

3. Berapakah komposisi Litium dan Fosfor agar senyawa yang terbentuk dari 

susunan atom Li-P bisa stabil disintesis? 

1.3 Tujuan Penelitian 

Berdasarkan rumusan masalah tersebut, maka tujuan penelitian ini 

adalah sebagai berikut: 

1. Mengetahui diagram fase dari susunan atom Li-P dan Li-Fe-O 

menggunakan Pymatgen  

2. Mengetahui nilai energi bebas Gibbs pembentukan masing-masing senyawa 

yang terbentuk dari susunan atom Li-P dan Li-Fe-O  

3. Menghitung komposisi Litium dan Fosfor agar senyawa yang terbentuk dari 

susunan atom Li-P bisa stabil disintesis 
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1.4 Batasan Penelitian 

Berdasarkan latar belakang dan rumusan masalah yang telah 

diuraikan, maka batasan penelitian ini adalah sebagai berikut 

1. Diagram fase yang dibuat berada pada keadaan sistem 0 Kelvin dan 0 atm 

2. Material yang digunakan adalah Litium, Fosfor, Besi, dan Oksigen 

1.5 Manfaat Penelitian 

Manfaat yang diharapkan dari penelitian ini adalah sebagai berikut: 

1. Sebagai sumber informasi tentang skema diagram fase Li-P dan Li-Fe-O 

yang bisa digunakan sebagai pembanding untuk penelitian lain 

2. Sebagai sumber informasi terkait kestabilan senyawa ditinjau dari besar 

energi bebas Gibbs pembentukan senyawanya, khususnya pada senyawa Li-

P dan Li-Fe-O  

3. Sebagai sumber informasi terkait komposisi suatu senyawa yang bersifat 

stabil, khususnya untuk senyawa Li-P 
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BAB V 

KESIMPULAN DAN SARAN 

 Kesimpulan 

Berdasarkan hasil dan pembahasan penelitian, maka dapat diperoleh 

kesimpulan sebagai berikut: 

1. Diagram fase dari susunan atom Li-P dan Li-Fe-O berhasil diketahui 

menggunakan Pymatgen  

2. Nilai energi bebas Gibbs pembentukan masing-masing senyawa yang 

terbentuk dari susunan atom Li-P dan Li-Fe-O berhasil diperoleh. Dari 

penelitian yang dilakukan untuk kombinasi atom Li-P, senyawa dan Energi 

bebas Gibbs pembentukan yang ditampilkan adalah Li3P (-0.697 eV/atom), 

LiP (-0.523 eV/atom), Li3P7 (-0.36 eV/atom), dan LiP7 (-0.159 eV/atom). 

Untuk kombinasi atom Li-Fe-O, senyawa dan Energi bebas Gibbs 

pembentukan yang ditampilkan adalah Li5FeO4 (- 2.117 eV/atom), LiFeO2 

(-2.072 eV/atom), LiO2 (-2.067 eV/atom), Li2FeO2 (-1.979 eV/atom), 

Li2FeO3 (-1.965 eV/atom), Fe2O3 (-1.907 eV/atom), Fe3O4 (-1.858 

eV/atom), FeO (-1.728 eV/atom), Li2O2 (-1.651 eV/atom), dan LiO8 (-

0.414 eV/atom). 

 

3. Komposisi Litium dan Fosfor berhasil dihitung sehingga senyawa yang 

terbentuk dari susunan atom Li-P bisa stabil disintesis. Dari penelitian yang 

dilakukan, komposisi Litium yang dibutuhkan untuk berikatan dengan 1 

gram Fosfor yang akan berikatan menjadi senyawa yang terbentuk dari 
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kombinasi keduanya adalah Li3P (0.677 gram), LiP (0.226 gram), Li3P7 

(0.097 gram), dan LiP7 (0.03 gram). 

 Saran 

Berdasarkan penelitian yang telah dilakukan, terdapat beberapa hal 

yang perlu dikembangkan untuk penelitian yang akan dilakukan berikutnya. 

Saran pengembangan untuk penelitian selanjutnya adalah sebagai berikut: 

1. Penelitian ini baru menampilkan nilai Gf° yang diperoleh dari diagram fase 

berbasis Pymatgen dan memungkinkan untuk dibandingkan dengan 

penelitian lain. Oleh karena itu, dibutuhkan berbagai perbandingan hasil 

dari basis keadaan fisis yang sama untuk memperkaya informasi terkait nilai 

Gf° suatu material. 

2.  Penelitian ini baru menjelaskan pembuatan diagram fase dan sangat 

mungkin untuk dikombinasikan dengan analisis lain yang bisa dilakukan 

menggunakan Pymatgen. Oleh karena itu, dibutuhkan berbagai kombinasi 

analisis material dalam satu worksheet yang ditulis seperti chemcial 

balance, chemcial potential diagram, dan lain-lain untuk mendapatkan 

analisis dan informasi material lebih lengkap. 

3. Penelitian ini mencari tahu informasi dari dua material baterai. Oleh karena 

itu, penelitian selanjutnya perlu dilakukan penentuan material lain untuk 

mengetahui keadaan fisis material tersebut. 
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