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INTISARI 

 
Telah dilakukan kajian komputasi tentang pengaruh biaxial dan uniaxial strain 
terhadap struktur geometri dan struktur elektronik TiO2 anatase. Penelitian ini 
bertujuan untuk melakukan optimasi geometri, pemodelan struktur kristal 
teroptimasi, dan perhitungan struktur elektronik dari TiO2 anatase dengan variasi 
biaxial dan uniaxial strain. Metode yang digunakan pada penelitian ini adalah 
Density Functional Theory dengan fungsi exchange-correlation generalized 
gradient approximation (GGA) berbasis Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) dan tipe 
pseudopotensial Ultrasoft. Tahapan penelitian terdiri dari konstruksi unit sel 12 
atom, optimasi konstanta kisi dengan fitting BM-EOS, pemberian biaxial dan 
uniaxial strain dengan variasi 4%, -4%, 8%, -8%, 12, -12%, 16% dan -16%, serta 
perhitungan struktur elektronik untuk setiap variasi strain. Hasil yang didapatkan 
dari penelitian ini menunjukkan bahwa perubahan terjadi pada struktur kristal dan 
struktur elektronik TiO2 anatase akibat strain. Pemberian strain pada struktur kristal 
TiO2 anatase memperlihatkan bahwa ketika kisi kristal mengalami strain, atom-
atom dalam kisi tersebut akan bergerak untuk mengatasi deformasi. Jika regangan 
melebihi kemampuan material untuk mengatasi deformasi, ikatan antar atom dapat 
putus dan menyebabkan pembentukan cacat kristal. Hasil pemberian biaxial tensile 
strain 16% pada unit sel TiO2 anatase menunjukkan ikatan yang putus dan dapat 
mengganggu kestabilan geometri material. Biaxial dan uniaxial strain terbukti 
dapat mengubah nilai energi celah pita, jika dibandingkan dengan sistem murni 
yang memiliki energi celah pita sebesar 1,704 eV. Pemberian biaxial compressive 
strain (-4%,-12%, -16%) cenderung memperbesar energi celah pita dan biaxial 
tensile strain (4%, 12%, 16%) memperkecil energi celah pita. Sedangkan pada 
uniaxial strain, kecenderungan tersebut terbalik. Struktur pita dari semua sistem 
unit sel TiO2 anatase pada penelitian ini menunjukkan karakteristik indirect band 
gap. 

 

Kata kunci: Density Functional Theory, TiO2 anatase, Biaxial strain, Uniaxial 
strain, Struktur elektronik 
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ABSTRACT 

 
A computational study has been done on the effect of biaxial and uniaxial strains 
on the geometric structure and electronic structure of anatase TiO2. This study aims 
to perform geometry optimization, optimized crystal structure modeling, and 
calculation of the electronic structure of anatase TiO2 with biaxial and uniaxial 
strain variations. The method used in this study is Density Functional Theory with 
an exchange-correlation generalized gradient approximation (GGA) function 
based on Perdew-Burke Ernzerhof (PBE) and Ultrasoft pseudopotential types. The 
research stages consisted of constructing a 12-atom unit cell, optimizing lattice 
constants with BM-EOS fittings, and administering biaxial and uniaxial strains with 
variations of 4%, -4%, 8%, -8%, 12, -12%, 16% and -16%, as well as the 
calculation of the electronic structure for each strain variation. The results 
obtained from this study indicate that changes occur in the crystal structure and 
electronic structure of anatase TiO2 due to strain. Applying strain to the anatase 
TiO2 crystal structure shows that when the crystal lattice is strained, the atoms in 
the lattice will move to overcome the deformation. If the strain exceeds the 
material's ability to cope with the deformation, the bonds between atoms can break 
and lead to the formation of crystal defects. The results of giving a 16% biaxial 
tensile strain to the anatase TiO2 unit cell show broken bonds and can disrupt the 
stability of the material geometry. Biaxial and uniaxial strains are proven to change 
the band gap energy value when compared to a pure system with a band gap energy 
of 1.704 eV. Biaxial compressive strain (-4%, -12%, -16%) tends to increase band 
gap energy, and biaxial tensile strain (4%, 12%, 16%) reduces band gap energy. 
Whereas in uniaxial strains, the tendency is reversed. This study's band structure 
of all anatase TiO2 unit cell systems show indirect band gap characteristics. 

 

Keywords: Density Functional Theory, TiO2 anatase, Biaxial strain, Uniaxial 
strain, Electronic structure 
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MOTTO 

 

 منَْ �دََّ وَ�دََ 
“Barangsiapa yang bersungguh-sungguh, pasti akan berhasil” 

-Pepatah Arab- 

 

“It turns out that adversity and failure are actually useful and even necessary for 

developing strong-minded and successful adults.” 

-Mark Manson- 
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BAB I 

PENDAHULUAN 

1.1. Latar Belakang 

Pencemaran air telah menjadi salah satu masalah serius beberapa tahun 

belakangan ini. Menurut data Badan Pusat Statistik (BPS), sepanjang 2021 

terdapat 10.683 desa/kelurahan di Indonesia yang mengalami pencemaran air, 

dengan Jawa Tengah sebagai provinsi penyumbang pencemaran air terbesar 

(Databoks, 2022). Di antara banyak jenis pencemaran air, limbah rumah tangga 

dan limbah industri merupakan sumber pencemaran air yang paling banyak 

ditemui. Menurut Kodoatie dan Sugiyanto (2002), rumah tangga menyumbang 

sekitar 60% terhadap pencemaran sungai. Contohnya adalah pencemaran air 

limbah rumah tangga yang terjadi di 3 sungai besar di Yogyakarta, yaitu Sungai 

Gadjah Wong, Sungai Code, dan Sungai Winongo. Penelitian Widagda dkk (2020), 

menunjukkan bahwa pencemaran E.Coli pada ketiga sungai tersebut cenderung 

tinggi dan sudah jauh dari ambang batas yang telah ditetapkan. Selain mengancam 

kelangsungan hidup biota di sepanjang aliran sungai, limbah rumah tangga yang 

mencemari sungai juga sangat berbahaya bagi kesehatan manusia. Masyarakat 

yang kerap memanfaatkan sumber air tersebut berpotensi terjangkit berbagai 

macam penyakit, mulai dari penyakit kulit, hingga potensi penyakit kanker. 

Berbagai metode telah dilakukan untuk mengatasi pencemaran limbah 

cair seperti elektro dialisis, filtrasi membran, presipitasi, adsorpsi pada karbon 

aktif, dan reduksi elektrokimia. Namun, kebanyakan metode tersebut 

membutuhkan energi dan biaya yang besar, serta memiliki proses yang rumit, 

sehingga dirasa kurang ekonomis (Ren dkk., 2021). Salah satu metode yang 
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dikenal ramah lingkungan dan juga terjangkau adalah degradasi fotokatalis. 

Kajian tentang fotokatalis mulai dikenal sejak 1972, ketika Akira Fujishima dan 

Kenichi Honda berhasil menemukan bahwa fotolisis elektrokimia pada air 

dapat terjadi ketika elektroda TiO2 yang disinari dengan sinar ultraviolet, 

dihubungkan secara elektrik ke elektroda platina (Fujishima & Honda, 1972). 

Melalui penelitian ini, mereka menemukan metode untuk melakukan produksi 

hidrogen dari sumber yang bersih dan hemat biaya. 

TiO2 adalah salah satu oksida logam yang cukup menjanjikan untuk 

diaplikasikan pada degradasi limbah karena bersifat ramah lingkungan, 

memiliki stabilitas yang tinggi, kemampuannya yang baik sebagai pembawa 

muatan, serta memiliki struktur elektronik yang unik (Pedanekar dkk., 2020). 

Selain itu, TiO2 merupakan semikonduktor yang cukup mudah ditemukan di 

alam karena jumlahnya yang melimpah, murah, serta bersifat non-toxic. Sintesis 

TiO2 yang tergolong cukup terjangkau juga membuat material ini 

menguntungkan secara ekonomi, terutama jika dibandingkan dengan bahan 

yang memiliki sifat serupa, seperti SnO2, CeO2, CdS, dan WO3 (Kavaliunas 

dkk., 2020).  

Berdasarkan strukturnya, TiO2 terbagi menjadi 3 fase, yaitu anatase, 

rutil dan brookite (Munirah dkk., 2018). Baik anatase dan rutil memiliki struktur 

tetragonal, sedangkan brookite memiliki struktur ortorombik. Secara 

termodinamika, rutil merupakan fase yang paling stabil. Namun, anatase 

merupakan fase yang paling banyak diaplikasikan sebagai fotokatalis. Berbagai 

riset yang telah dilakukan, menunjukkan bahwa anatase memiliki aktivitas 
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fotokatalis yang lebih baik dari rutil dan brookite. Seperti penelitian Scalfani 

dan Herrmann (1996), yang menunjukkan bahwa TiO2 fase anatase dapat 

menyerap radikal bebas lebih baik dibandingkan fase rutil. Permukaan partikel 

anatase TiO2 diketahui memiliki kemampuan penyerapan terhadap molekul 

organik yang cukup tinggi daripada dua fase TiO2 lainnya (Kavaliunas dkk., 

2020). Pada penelitian lain, ditemukan pula bahwa dalam ukuran besar atau 

bulk, anatase (001) menunjukkan sekitar dua kali lipat aktivitas dekomposisi 

fotokatalis pada molekul organik daripada rutil (101) dalam kondisi identik 

(Luttrell dkk., 2014). Hal tersebut menunjukkan bahwa TiO2 anatase memiliki 

potensi yang besar untuk dikaji dan dikembangkan lebih jauh. 

Sayangnya, aktivitas fotokatalis TiO2 anatase murni masih kurang 

efisien. Aktivitas fotokatalis suatu material erat kaitannya dengan sifat 

elektronik dari material tersebut, seperti energi celah pita dan struktur pita. 

Mekanisme reaksi fotokatalis pada TiO2 terjadi ketika material disinari dengan 

spektrum sinar UV dengan energi dari sinar ini (foton) dapat membuat elektron 

(e-) di keadaan dasar (pita valensi) tereksitasi ke tingkat energi yang lebih tinggi 

(pita konduksi) dan meninggalkan hole (h+) di pita valensi (Izzah, 2020). 

Supaya mekanisme tersebut dapat terjadi, energi foton yang datang harus lebih 

besar atau sama dengan energi celah pita dari material fotokatalis. TiO2 anatase 

memiliki energi celah pita yang relatif besar, yaitu 3.2 eV yang hanya mampu 

bereaksi pada spektrum sinar UV dengan panjang gelombang 388 nm (Kumar 

& Pandey, 2017). Nilai celah pita yang relatif lebar ini menyebabkan 

penggunaan radiasi sinar matahari pada anatase TiO2 tergolong masih sangat 
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minim (3–4%), sehingga berpengaruh terhadap kemampuan fotokatalis yang 

kurang efisien (Janczarek & Kowalska, 2021). Para peneliti telah melakukan 

banyak kajian untuk meningkatkan kinerja fotokatalis TiO2 agar dapat bekerja 

dalam rentang sinar tampak (visible light), salah satunya adalah pemberian 

strain effect. 

Pemberian strain atau regangan pada bahan semikonduktor diketahui 

dapat memengaruhi sifat fisis dan kinerja dari semikonduktor tersebut, seperti 

konduktivitas, reaktivitas, struktur elektronik, kemagnetan, dan sifat 

feroelektrik (Pang, 2020). Berbagai penelitian telah dilakukan untuk 

membuktikan bahwa strain effect dapat menyebabkan perubahan struktur 

elektronik dan energi celah pita dari bahan semikonduktor, seperti TiO2. 

Penelitian yang dilakukan oleh Pandey (2022) menunjukkan bahwa 

penambahan regangan (strain) dapat membuat jarak celah pita energi berkurang 

pada sampel bubuk TiO2, dan lebih berkurang lagi pada sampel pelet. Celah pita 

energi pada semikonduktor bergantung pada perubahan volume, yang dapat 

diinduksi oleh perubahan suhu atau adanya gaya eksternal. Pengurangan celah 

pita akibat pemberian strain effect ini diharapkan dapat meningkatkan efisiensi 

konversi matahari pada proses foto katalisis (Thulin & Guerra, 2008). 

Selain dikaji secara eksperimen, TiO2 juga dapat diteliti secara 

komputasi untuk dapat memprediksi sifat-sifat fisis dari material tersebut. 

Density Functional Theory (DFT) merupakan salah satu metode komputasi 

yang sering digunakan untuk memodelkan material termasuk menghitung 

struktur elektronik dari suatu material. DFT tergolong cukup efisien karena 
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biaya komputasi yang diperlukan relatif rendah, dan dapat dilakukan pada 

komputer yang relatif kecil. Selain itu, DFT juga mampu diaplikasikan pada 

hampir semua jenis sistem atom, mulai dari molekul hingga sistem material 

yang kompleks. Struktur elektronik (band structure & DOS) yang berhasil 

dihitung menggunakan DFT dapat memberikan informasi terkait energi celah 

pita dan karakteristik celah pita dari TiO2 anatase. 

Perhitungan struktur elektronik umumnya dilakukan dalam keadaan 

energi minimum (ground state energy). Hal tersebut karena struktur dengan 

energi minimum akan merepresentasikan konfigurasi geometri yang paling 

stabil dan mendekati keadaan alami material (Sholl & Steckel, 2009). Dalam 

DFT, keadaan energi minimum dapat tercapai dengan melakukan optimasi 

struktur kristal. Proses optimasi struktur melibatkan penyesuaian posisi atom 

dalam sistem untuk mencapai titik minimum dalam potensial energi. Optimasi 

struktur sangat penting dilakukan pada penelitian ini karena struktur yang tepat 

dapat memengaruhi sifat elektronik material yang dikaji, yaitu TiO2 anatase. 

Penelitian ini diharapkan dapat memperluas wawasan mengenai sifat 

elektronik TiO2 anatase yang dipengaruhi oleh strain, karena pembahasan 

mengenai topik ini umumnya belum banyak dipelajari secara mendalam. Selain 

memaparkan pengaruh strain pada struktur elektronik, penelitian ini juga 

membahas mengenai pengaruh strain terhadap struktur geometri TiO2 anatase 

yang masih jarang dilakukan pada penelitian-penelitian sebelumnya (Alfaruqi, 

2021) (Thulin & Guerra, 2008). Kajian struktur geometri TiO2 anatase pada 



6 
 

 
 

penelitian ini mencakup struktur kristal, jarak antar atom, dan sudut ikatan 

atom. 

1.2. Rumusan Masalah 

Dari latar belakang tersebut, dapat dirumuskan beberapa rumusan 

masalah berikut: 

1. Bagaimana mengoptimasi struktur geometri TiO2 anatase? 

2. Bagaimana memodelkan struktur kristal teroptimasi TiO2 anatase dengan 

variasi biaxial dan uniaxial strain? 

3. Bagaimana menghitung struktur elektronik TiO2 anatase dengan variasi 

biaxial dan uniaxial strain? 

1.3. Tujuan Penelitian 

Tujuan dari penelitian ini antara lain: 

1. Melakukan optimasi geometri untuk mendapatkan struktur kristal TiO2 

anatase. 

2. Menganalisis struktur kristal teroptimasi TiO2 anatase dengan variasi 

biaxial dan uniaxial strain. 

3. Melakukan perhitungan tingkat energi elektron untuk konstruksi struktur 

elektronik TiO2 anatase dengan variasi biaxial dan uniaxial strain. 

1.4. Batasan Masalah 

Batasan masalah pada penelitian ini antara lain: 

1. Penelitian ini fokus pada kajian komputasi struktur elektronikTiO2 fase 

anatase. 
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2. Fungsi exchange-correlation yang digunakan adalah generalized gradient 

approximation (GGA) berbasis Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) dengan 

tipe pseudopotensial Ultrasoft. 

3. Perhitungan DFT dilakukan menggunakan basis set berupa gelombang 

bidang (plane wave) dengan energi cutoff sebesar 30 Ry dan k-point 

4 × 4 × 4. 

4. Metode fitting yang digunakan dalam optimasi konstanta kisi adalah Birch 

Murnaghan Equation of States (BM-EOS). 

1.5. Manfaat Penelitian 

Manfaat yang akan didapat dari penelitian ini antara lain: 

1. Penelitian ini diharapkan dapat memberikan informasi yang dibutuhkan 

dalam penelitian terkait material TiO2 anatase 

2. Hasil penelitian ini diharapkan dapat berkontribusi dalam kajian fotokatalis 

material berbasis TiO2. 

  



 

71 
 

BAB V 

PENUTUP 

5.1. Kesimpulan 

Berdasarkan hasil dan analisis yang dipaparkan pada Bab IV, diperoleh 

beberapa kesimpulan sebagai berikut. 

1. Hasil optimasi geometri TiO2 anatase berupa konstanta kisi 𝑎𝑎 dan 𝑐𝑐 

optimum didapatkan sebesar 3.815 Å dan 9.593 Å. 

2. Semua sistem dengan variasi strain kecuali biaxial tensile strain 16% 

diketahui memiliki struktur kristal teroptimasi yang hampir serupa dengan 

sistem murni. Sistem biaxial tensile strain 16%, menunjukkan jarak antara 

atom Ti dan O yang memanjang sehingga menyebabkan ada ikatan yang 

putus sehingga pemberian variasi ini akan mengganggu kestabilan geometri 

dari material dan tidak direkomendasikan untuk penelitian selanjutnya. 

Struktur kristal teroptimasi juga memberikan informasi bond length dan 

bond angle untuk sistem murni TiO2 anatase, yaitu 𝐷𝐷1, 𝐷𝐷2, 𝜃𝜃1, 𝜃𝜃2 dan 𝜃𝜃3 

berturut-turut sebesar 1.9932 Å, 1.95 Å, 78.0119o, 101.9883o, dan 92.4729o 

serta perubahan nilai bond length dan bond angle tersebut yang bergantung 

pada variasi strain yang diberikan. 

3. Perhitungan struktur elektronik berupa struktur pita, rapat keadaan (DOS), 

dan energi celah pita energi menunjukkan bahwa tidak ada variasi biaxial 

strain yang memiliki nilai energi celah pita yang lebih kecil dari sistem 

murni, sehingga pemberian biaxial strain dapat dikatakan tidak efektif 

diterapkan dalam peningkatan kemampuan fotokatalis material. Hasil 

berbeda ditunjukkan oleh sistem uniaxial strain khususnya jenis 
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compressive yang berpotensi lebih baik dalam meningkatkan sifat 

fotokatalis TiO2 daripada biaxial strain. Uniaxial compressive strain variasi 

-16% memberikan penurunan energi celah pita paling signifikan 

dibandingkan variasi lainnya. Struktur pita dari semua sistem unit sel TiO2 

anatase pada penelitian ini menunjukkan karakteristik indirect band gap 

karena CBM dan VBM terletak pada k-point yang berbeda.  

 

5.2. Saran 

Penelitian ini menunjukkan bagaimana strain mempengaruhi struktur 

elektronik material TiO2 anatase. Pengembangan penelitian tentang TiO2 

anatase perlu dilakukan untuk memahami lebih dalam terkait struktur 

elektronik material ini. Salah satu pengembangan yang dapat dilakukan adalah 

mengkaji terkait pengaruh impuritas terhadap struktur geometri dan struktur 

elektronik TiO2 anatase.  
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