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ABSTRAK 
 

SIFAT FOTOELEKTRIK SIANIDIN SEBAGAI SENSITIZER 
PADA DYE SENSITIZED SOLAR CELL (DSSC) BERDASARKAN 
PERBEDAAN POSISI GUGUS AKSEPTOR ELEKTRON SIANO 

ASETAT MENGGUNAKAN METODE DFT-TDDFT 
 

Oleh : 
Riyadl Awibi 

 
Pembimbing : 
Sudarlin, M.Si, 

 
Penelitian sifat fotoelektrik sianidin sebagai sensitizer pada dye sensitized solar 

cell (DSSC) berdasarkan perbedaan posisi gugus akseptor elektron siano asetat  telah 
dilakukan. Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui pengaruh perbedaan posisi gugus 
akseptor elektron sianoasetat terhadap karakteristik sianidin sebagai sensitizer pada 
DSSC serta posisi terbaik akseptor elektron sianoasetat yang menghasilkan 
karakteristik fotoelektrik terbaik sianidin sebagai sensitizer pada DSSC dengan 
menggunakan metode DFT-TDDFT. Gugus akseptor elektron sianoasetat diposisikan 
pada atom oksigen pada senyawa dye sianidin. Parameter elektronik yang digunakan 
serapan pada daerah UV-Vis, kerapatan elektron, energi HOMO-LUMO, |VRP| 
(coupling constant), ΔGinject dan LHE (Light Harvesting Efficiency).  

Optimasi geometri senyawa dilakukan dengan metode DFT-B3LYP untuk 
keadaan dasar dan TD-DFT untuk keadaan tereksitasi pada basis-set 6-31G(d) 
menggunakan software NWchem, serta untuk interpretasi hasil optimasi senyawa 
menggunakan software Chemcraft, Chemissian dan Spectragryph. Siandin-3-O-
sianoasetat memiliki nilai energi HOMO-LUMO dan sebaran elektron yang terbaik, 
untuk parameter spektra dan LHE (Light Harvesting Efficiency) sianidin-5-O-
sianoasetat merupakan modifikasi yang paling baik, serta umtuk parameter VRP dan 
ΔGinject senyawa sianidin-2,3-O-disianoasetat memiliki nilai terbaik. Secara 
keseluruhan, hasil penelitian menunjukkan bahwa sianidin-3-O-sianoasetat merupakan 
modifikasi yang menghasilkan sifat fotoelektrik terbaik. Sianidin-3-O-sianoasetat 
memiliki nilai VRP yang relatif baik yaitu 0,12 dan nilai ΔGinject  sebesar 2,71 eV, diatas 
nilai minimum 0,20 eV. 

 
Kata Kunci – DSSC, DFT, TD-DFT, sianidin, sianoasetat, HOMO-LUMO, spektra 
UV, LHE, |VRP|, ΔGinject 
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ABSTRACT 

 

Research on the photoelectric properties of cyanidin as a sensitizer in dye 
sensitized solar cells (DSSC) based on the different positions of the electron acceptor 
groups of cyano acetate has been carried out. This study aims to determine the effect 
of differences in the position of the cyanoacetate electron acceptor group on the 
characteristics of cyanidin as a sensitizer in DSSC and the best position of cyanoacetate 
electron acceptor which produces the best photoelectric characteristics of cyanidin as 
a sensitizer in DSSC using the DFT-TDDFT method. The cyanoacetate electron 
acceptor group is positioned on the oxygen atom in the cyanidin dye compound. The 
electronic parameters used are absorption in the UV-Vis region, electron density, 
HOMO-LUMO energy, |VRP| (coupling constant), ΔGinject  and LHE (Light Harvesting 
Efficiency). 

The geometry optimization of the compound was carried out using the DFT-
B3LYP method for the ground state and TD-DFT for the excited state on the base-set 
6-31G(d) using the NWchem software, and for the interpretation of the compound 
optimization results using the Chemcraft, Chemissian and Spectragryph software. 
Cyandin-3-O-cyanoacetate has the best HOMO-LUMO energy value and electron 
distribution, for the spectra and LHE (Light Harvesting Efficiency) parameters 
cyanidin-5-O-cyanoacetate is the best modification, and for the VRP and ΔGinject 
parameters of cyanidin compounds -2,3-O-disyanoacetate has the best value. Overall, 
the results showed that cyanidin-3-O-cyanoacetate was the modification that produced 
the best photoelectric properties. Cyanidin-3-O-cyanoacetate has a relatively good 
VRP value of 0.12 and a Ginject value of 2.71 eV, above the minimum value of 0.20 
eV.
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BAB I 
PENDAHULUAN 

 

A. Latar Belakang 

Turunan senyawa antosianin merupakan salah satu golongan senyawa dye yang 

dapat dimanfaatkan sebagai sensitizer pada Dye Sensitized Solar Cell (DSSC). Turunan 

senyawa antosianin yang dapat digunakan untuk tujuan tersebut antara lain sianidin, 

pelargonidin, delphinidhin, petunidin, dan malvidin (Andersen dan Markham 2006). 

Sianidin memiliki efisiensi yang lebih baik sebagai sensitizer DSSC dibandingkan 

turunan lainnya Efisiensi konversi energi matahari menjadi listrik menggunakan dye 

sianidin sebesar 1,25%, palargonidin sebesar 0,51%, delphinidin sebesar 1,22%, 

petunidin sebesar 1,18%, dan malvidin sebeasr 0,56% (Kimura, 2017). Namun, 

efisiensi tersebut masih sangat rendah. 

Sianidin dapat dimodifikasi dengan penambahan gugus akseptor elektron untuk 

mendapatkan efisiensi yang lebih baik. Penelitian yang dilakukan M. Nur Mauludin 

Mahmud (2019) menunjukkan bahwa sianidin dengan gugus akseptor elektron berupa 

sianoasetat memiliki hasil yang lebih baik berdasarkan parameter lokalisasi elektron, 

energi HOMO-LUMO, spektra, LHE (light harvesting energi), dan panjang ikatan 

sensitizer dengan semikonduktor, dibanding dengan gugus akseptor elektron lainnya, 

seperti gugus benzotiadiazol sianoakrilik, gugus sianovinil, dan gugus sianosinamik. 

Sianidin dengan modifikasi akseptor elektron sianoasetat memiliki keunggulan pada 

keadaan LUMO, elektron mengalami pergeseran ke gugus sianoasetat secara merata 
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yang membuat transfer elektron dari dye menuju semikonduktor TiO2 menjadi lebih 

efektif (Mahmud, 2019). Namun, penentuan ikatan antara dye sianidin dengan gugus 

akseptor elektron yang dilakukan tersebut hanya berdasarkan nilai muatan mulliken 

yang artinya hanya berdasarkan kecenderungan sebuah atom menarik elektron-elektron 

yang didasarkan pada perhitungan rata-rata energi ionisasi pertama dan afinitas 

elektron. Data tersebut kurang untuk dijadikan acuan sebagai posisi sianoasetat dengan 

sifat fotoelektrik terbaik. Oleh kerena itu, penelitian yang mengkaji sifat fotoelektrik 

yang terjadi pada modifikasi posisi akseptor elektron sianoasetat pada dye sianidin 

perlu dipelajari. 

Sianidin memiliki lima gugus hidroksil yang dapat berikatan dengan senyawa 

lain. Sianoasetat dapat berikatan dengan gugus hidroksil pada sianidin dan membentuk 

beberapa variasi berdasarkan letak gugus serta sifat fotoelektrik yang berbeda tiap 

variasinya. Pengaruh variasi posisi suatu senyawa telah diteliti oleh Choufan Sun dkk. 

(2018) yang meneliti pengaruh posisi gugus siano pada alizarin dan turunannya 

terhadap proses ESIPT (exited state intramolecular proton transfer) menggunakan 

metode DFT dan TD-DFT. Hasilnya menunjukkan bahwa gugus siano yang berikatan 

dengan alizarin pada posisi R2 memiliki potensial penghalang paling rendah terhadap 

proses EISPT. Fakta tersebut menjadi dasar untuk melakukan modifikasi sianidin 

menggunakan asam siano asetat sebagai akseptor elektron dengan variasi posisi gugus 

siano asetat pada sianidin pada kelima gugus hidroksil (–OH) yaitu O-1, O-2, O-3, O-

4, O-5 dan O-2,3 sebagai senyawa dye DSSC dengan menggunakan metode DFT-

TDDFT. 
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Metode komputasi DFT/TDDFT (Density Functional Theory/Time-Dependent 

Density Functional) telah sering digunakan dalam berbagai penelitian komputasi, 

khususnya dalam penelitian terkait dengan DSSC. Penelitian yang menggunakan 

metode ini salah satunya adalah penelitian yang dilakukan oleh Galapatthi dkk. (2016) 

tentang modifikasi sianidin untuk mendapatkan serapan yang lebih luas pada daerah 

UV-Visible dengan menambahkan gugus asam benzothiadhiazolylbenzoic pada salah 

satu gugus hidroksil pada sianidin dengan basis set B3LYP/6.31G (d). Parameter 

teoritis yang digunakan dalam penelitian ini antara lain adalah efisiensi penyerapan 

cahaya (LHE), konstanta kopling dye pada permukaan semikonduktor (VRP), energi 

HOMO-LUMO, ΔGinject, spektra, dan kerapatan elektron. Perbedaan sebaran elektron 

pada masing-masing modifikasi menjadi dasar perbedaan nilai parameter-parameter 

tersebut. Parameter tersebut juga pernah digunakan oleh H.P. Hutasoit dan Sudarlin 

pada tahun 2021 yang mengkaji senyawa turunan pyropheophorbide α sebagai dye 

sensitized pada DSSC. Hasilnya menunjukkan bahwa methyl 5- carbethoxy-6-methyl  

pyrido[2,3-n]deoxopyropheophorbide α (3PPhe-a) memiliki karakteristik fotoelektrik 

yang paling baik dengan HOMO sebesar -4,855 eV dan nilai LUMO sebesar -2,566 

eV, ΔGinject  -2,364. Sementara untuk parameter serapan pada daerah UV-Vis dan 

kerapatan elektron menunjukkan kesamaan karakter.  

Berdasarkan parameter-parameter yang telah digunakan H.P. Hutasoit & 

Sudarlin (2021), penelitian ini berusaha mengkaji karakteristik fotoelektrik DSSC 

menggunakan dye sianidin yang termodifikasi sianoasetat. Penambahan akseptor 

elektron sianosetat dilakukan dengan variasi posisi pada setiap gugus O pada sianidin. 
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Sehingga, akan diketahui posisi mana yang akan menghasilkan modifikasi terbaik 

sebagai sensitizer DSSC. 

 

B. Batasan Masalah 

1. Senyawa dye yang digunakan adalah sianidin yang dimodifikasi menggunakan 

gugus akseptor elektron siano asetat pada posisi O-1, O-2. O-3, O-4, O-5, dan O-2,3 

sianidin. 

2. Parameter yang digunakan adalah kerapatan elektron energi HOMO-LUMO, 

spektra, efisiensi penyerapan cahaya (LHE), ΔGinject, dan konstanta kopling dye pada 

permukaan semi konduktor (VRP). 

 

C. Rumusan Masalah 

Rumusan penelitian ini adalah  

1. Bagaimana karakterisik fotoelektrik DSSC menggunakan dye berupa sianidin 

termodifikasi siano asetat pada posisi O-1, O-2. O-3, O-4, O-5, dan O-2,3 

berdasarkan parameter kerapatan elektron energi HOMO-LUMO, spektra, 

efisiensi penyerapan cahaya (LHE), ΔGinject, dan konstanta kopling dye pada 

permukaan semi konduktor (VRP)? 

2. Diposisi manakah gugus akseptor sianoasetat pada modifikasi sianidin yang 

memberikan hasil fotoelektrik terbaik sebagai sensitizer pada DSSC? 
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D. Tujuan Penelitian 

Tujuan penelitian ini adalah menentukan karakteristik fotoelektrik DSSC 

menggunakan dye sianidin yang termodifikasi sianoasetat pada posisi O-1, O-2, O-3, 

O-4, O-5, dan O-2,3 berdasarkan parameter kerapatan elektron energi HOMO-LUMO, 

spektra, efisiensi penyerapan cahaya (LHE), ΔGinject, dan konstanta kopling dye pada 

permukaan semi konduktor (VRP). 

 

E. Manfaat Penelitian 

Penelitian ini bermanfaat sebagai kajian teoritis dalam pengembangan senyawa 

dye sebagai DSSC (dye sensitized solar cell) yang dapat digunakan dalam karakteristik 

fotoelektrik siano asetat pada sianidin sebagai senyawa dye dan mengetahui posisi yang 

paling efisien dari sianoasetat terhadap sianidin berdasarkan parameter efisiensi 

penyerapan cahaya (LHE), konstanta kopling dye pada permukaan semi konduktor 

(VRP), energi HOMO-LUMO, spektra, dan kerapatan elektron. 

.
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BAB V 
KESIMPULAN DAN SARAN 

 
 Kesimpulan 

Berdasarkan penelitian yang telah dilakukan dapat disimpulkan bahwa setiap 

parameter yang digunakan pada modifikasi variasi posisi memiliki karakter yang 

berbeda. Jika ditinjau dari parameter energi HOMO-LUMO dan sebaran elektron 

siandin-3-O-sianoasetat merupakan modifikasi terbaik. Kemudian, jika ditinjau dari 

parameter spektra dan LHE (Light Harvesting Efficiency), sianidin-5-O-sianoasetat 

merupakan modifikasi yang paling baik. Sementara jika ditinjau dari parameter VRP 

dan ΔGinject adalah senyawa sianidin-2,3-O-disianoasetat. Modifikasi terbaik adalah 

sianidin-3-O-sianoasetat karena selain memiliki sebaran elektron dan energi HOMO-

LUMO terbaik, sianidin-3-O-sianoasetat juga memiliki nilai VRP yang relatif baik dan 

nilai ΔGinject  di atas nilai minimum yang dibutuhkan meskipun bukan yang terbaik. 

Namun, kelemahan dari senyawa dye sianidin-3-O-sianoasetat adalah pada 

penyerapan sinar matahari yang relatif rendah dibanding modifikasi lain.  

 Saran 

Penelitian selanjutnya dapat melakukan penambahan parameter dalam 

modifikasi serta penggunaan teori komputasi berupa basis set maupun metode yang 

lain untuk mendapat detail data yang lebih lengkap. Kemudian perlu dilakukan uji 

laboratorium secara fisik untuk memperkuat atau membuktikan hasil data yang 

diperoleh dari study teoritis. 
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