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ABSTRAK 
 

Pengaruh Posisi Gugus Akseptor Elektron Asam Siano-3-Asetat pada γ-
Mangostin Sebagai Sensitizer pada Dye-Sensitized Solar Cell (DSSC) Secara 

Komputasi 

 

Oleh: 
Zulfa Ahmad Nurkholiq 

17106030032 
 

Penelitian pengaruh posisi gugus akseptor elektron asam siano-3-asetat 
pada γ-mangostin sebagai sensitizer pada Dye-Sensitized Solar Cell (DSSC) secara 
komputasi telah dilakukan dengan variasi pada  posisi atom O-1, O-2, O-3 dan O-
4. Sifat fotoelektrik diketahui dari parameter energi HOMO-LUMO, serapan daerah 
UV-Vis, |VRP|, ΔGinject, ΔGreg, τ, LHE dan FEDAM. Optimasi geometri 
menggunakan Orca 4.2.1 dengan basis set 6-31G* dan interpretasi menggunakan 
Avogadro, Chemissian dan GaussSum. Optimasi keadaan dasar menggunakan 
metode DFT-B3LYP dan optimasi keadaan tereksitasi menggunakan metode TD-
DFT-B3LYP. Hasil penelitian menunjukkan perbedaan sifat fotoelektrik yang 
mempengaruhi performa DSSC. Posisi-2 memiliki parameter terbaik pada sebaran 
elektron dan sinar UV-Vis dengan serapan 426 nm. Posisi 3 memiliki nilai terbaik 
pada parameter excited state lifetime (τ) dan konstanta kopling (|VRP|). Posisi 3 
memiliki kelemahan pada nilai LHE. Nilai LHE pada senyawa tanpa modifikasi 
memiliki nilai terbaik. Berdasarkan parameter kualitatif Full-Elektron Donor-
Acceptor Map (FEDAM) diperoleh kemampuan asam siano-3-asetat sebagai 
akseptor elektron lebih baik pada posisi 2. 
 
Kata Kunci: DSSC, DFT, TD-DFT, HOMO-LUMO, UV-Vis, |VRP|, ΔGinject, 
ΔGreg, τ, LHE, FEDAM, γ-mangostin dan asam siano-3-asetat. 
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BAB I 
PENDAHULUAN 

 

A. Latar Belakang 

Dye-Sensitized Solar Cell (DSSC) adalah sel surya generasi ketiga. Sel surya 

ini menggunakan dye/ zat warna sebagai sensitiser (pemeka). Dye dapat berasal dari 

bahan alami atau buatan. Dye buatan yang masih digunakan pada saat ini adalah 

ruthenium. Ruthenium memiliki sifat fotoelektrokimia yang baik dengan efisiensi 

11%. Namun, ruthenium tidak ramah lingkungan dan tidak ekonomis (O'Regan & 

Gratzel, 1991). 

Dye alami merupakan dye yang ramah terhadap lingkungan karena dye alami 

diekstrak dari bagian tumbuhan seperti bunga, buah, daun dan lainnya (Yahya et 

al., 2021). Contoh dye alami yang digunakan sebagai dye adalah xanthon. Senyawa 

ini dapat diekstrak dari kulit manggis (Garcinia mangosta L). Ekstrak kulit manggis 

sebagai dye pada DSSC memiliki nilai efisiensi 1.17% (Zhou, et al.,2011). 

Berdasarkan penelitian tersebut, nilai efisiensi ekstrak kulit manggis masih rendah 

dibandingkan dengan dye sintesis kompleks ruthenium yang memiliki nilai efisiensi 

11.1% (Y Chiba, A. et al, 2006).  

Efisiensi ekstrak kulit manggis sebagai dye pada DSSC dapat ditingkatkan 

dengan memodifikasi senyawa utamanya (Alagumalai, et al, 2016). Senyawa utama 

sebagai dye dalam ekstrak kulit manggis adalah mangostin yang meliputi α-

mangostin, β-mangostin dan γ-mangostin (Aizat, et al, 2019). γ-mangostin paling 

mudah teroksidasi melepaskan elektron (Sang-aroon, et al, 2019). Gugus fungsional 
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γ-mangostin dapat dimodifikasi untuk meningkatkan efisiensinya sebagai dye pada 

DSSC 

Asam siano-3- asetat memiliki kemampuan sebagai gugus penarik elektron 

yang kuat. Seperti pada eksperimen yang dilakukan oleh Tzi-Yi Wu dkk (2010) 

menggunakan asam siano-3-asetat sebagai penarik elektron pada fenotiazin mampu 

meningkatkan efisiensi dari 3.88% menjadi 5.53%. Pada dobel donor elektron 

fenotiazin dan carbazole dengan rantai oktil memiliki efisiensi 4.76% 

menggunakan gugus akseptor elektron asam siano-3-asetat  (Zhu, et al 2017). 

Penelitian oleh Mahmud (2016) menggunakan metode komputasi dengan dye 

sianidin dan gugus akseptor elektron asam siano-3-asetat menunjukan posisi 

elektron mengalami pergerseran ke gugus sianoasetat memuat transfer elektron dari 

dye ke semikonduktor menjadi efektif. Penelitian tersebut belum melakukan variasi 

posisi gugus akseptor elektron. 

Pengaruh variasi posisi suatu gugus telah dibuktikan oleh Alagumalai et al 

(2016), dimana variasi posisi gugus akseptor elektron pada dye squarine memiliki 

efisiensi 9% saat divariasikan dengan gugus dekana yang ada di posisi luar bidang, 

yang sebelumnya memiliki efisiensi sebesar 7%. Penelitian lain oleh Hart et al., 

(2012) memvariasikan gugus asam sianoakrilik pada C-3 cicin aromatik dan N 

terminal pada dye fenotiazin menghasilkan efisiensi 3.21% dan 3.88%. Penelitian 

oleh Haidong Wang dkk., (2009) yang meneliti pengaruh posisi substituen bromin 

(Br) terhadap senyawa polybrominated phenoxazines (PBPX) pada semua posisi 

berdasarkan jumlah substituen Br (mono-, di-, tri-, tetra-, penta-, heksa- dan hepta-

dengan metode DFT. Parameter yang digunakan antara lain nilai ΔHf0 (entalpi) dan 
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ΔGf0 (energi Gibbs) untuk menentukan kestabilan dari senyawa yang terbentuk. 

Semakin kecil nilai ΔHf0 dan ΔGf0 maka semakin stabil isomer yang terbentuk. 

Hasilnya menunjukkan pada isomer mono-BPX posisi yang stabil adalah 1MBPX; 

pada di-BPX paling stabil 1,9-DBPX; pada tri-BPX paling stabil 1,3,9-TriBPX; 

pada tetra-BPX paling stabil 1,3,7,9-TBPX; pada penta-BPX paling stabil 1,2,4,7,9-

Penta-BPX; pada Hexa-BPX paling stabil 1,2,3,6,8,9-Hexa-BPX; serta pada Hepta-

BPX paling stabil 1,2,3,4,7,8,9-Hepta-BPX. 

Berdasarkan uraian di atas, variasi posisi asam siano-3-asetat sebagai gugus 

akseptor elektron pada γ-mangostin perlu dipelajari. Metode penelitian yang 

digunakan adalah Density Functional Theory (DFT) dan Time-Dependent Density 

Functional Theory (TD- DFT) dengan basis set B3LYP/6-31G*. 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-Vis dengan menambahkan gugus asam 

benzothiadhiazolylbenzoic pada salah satu gugus hidroksil pada sianidin. 

Penelitian ini dikaji dengan metode penelitian Density Functional Theory (DFT) 

dan Time-Dependent Density Functional Theory (TD- DFT) dengan basis set 

B3LYP/6-31G*. Penelitian ini menggunakan beberapa parameter, yaitu serapan 

pada daerah UV-Vis, kerapatan elektron, energi HOMO-LUMO, |VRP| (coupling 

constant), ΔGinject, τ (excited state lifetime) dan LHE (Light Harvesting Efficiency), 

Full-elektron Donor-Acceptor Map (FEDAM). 

B. Batasan Masalah  

Batasan masalah pada penelitian ini adalah sebagai berikut: 
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1.  Senyawa dye yang digunakan adalah γ-mangostin yang dimodifikasi 

dengan gugus akseptor elektron siano-3-asetat pada posisi O-1, O-2. 

O-3, dan O-4. 

2.  Parameter yang digunakan adalah serapan pada daerah UV-Vis, kerapatan 

elektron, energi HOMO-LUMO, |VRP| (coupling constant), ΔGinject, τ (excited 

state lifetime), LHE (Light Harvesting Efficiency), Full-elektron Donor-

Acceptor Map (FEDAM). 

C. Rumusan Masalah  

Rumusan masalah pada penelitian ini adalah bagaimana perbedaan nilai serapan 

UV-Vis, kerapatan elektron, energi HOMO-LUMO, |VRP| (coupling constant), 

ΔGinject, τ (excited state lifetime), LHE (Light Harvesting Efficiency), dan Full-

elektron Donor-Acceptor Map (FEDAM) dye γ-mangostin dengan variasi posisi 

asam siano-3-asetat pada atom O1, O2, O3 dan O4? 

D. Tujuan Penelitian  

Tujuan penelitian ini adalah menentukan dan menganalisis perbedaan serapan 

UV-Vis, kerapatan elektron, energi HOMO-LUMO, |VRP| (coupling constant), 

ΔGinject, τ (excited state lifetime), LHE (Light Harvesting Efficiency), Full-elektron 

Donor-Acceptor Map (FEDAM) dye γ-mangostin dengan variasi posisi asam siano-

3-asetat pada atom O1, O2, O3 dan O4 

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 sianoasetat pada γ-mangostin 
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sebagai senyawa dye dan mengatahui posisi yang paling efisien dari 

sianoasetat terhadap γ-mangostin berdasarkan parameter UV-Vis, 

kerapatan elektron, energi HOMO-LUMO, |VRP| (coupling constant), 

ΔGinject, τ (excited state lifetime), LHE (Light Harvesting Efficiency, dan 

Full-elektron Donor-Acceptor Map (FEDAM).
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BAB V  

KESIMPULAN 
 

A. Kesimpulan 

Berdasarkan hasil penelitian yang telah didapatkan dapat disimpulkan bahwa 

posisi-2 memiliki parameter terbaik pada sebaran elektron dan sinar UV-Vis 

dengan serapan 426 nm. Untuk parameter excited state lifetime (τ) dan konstanta 

kopling (|VRP|), posisi 3 memiliki nilai terbaik. Posisi 3 memiliki kelemahan pada 

nilai LHE. Nilai LHE pada senyawa tanpa modifikasi memiliki nilai terbaik. Jika 

berdasarkan parameter kualitatif Full-Elektron Donor-Acceptor Map (FEDAM) 

diperoleh kemampuan asam siano-3-asetat sebagai akseptor elektron lebih baik 

pada posisi 2. 

B. Saran 

Penelitian selanjutnya dapat melakukan penambahan semikonduktor TiO2 pada 

senyawa γ-mangostin dan modifikasinya agar diketahui lebih baik lagi modifikasi 

pada posisi mana yang memberikan performa terbaik dalam sistem DSSC. Perlu 

dilakukan uji laboratorium secara praktik untuk memperkuat atau membuktikan 

hasil data yang didapatkan dari kajian teoritis. 
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