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ABSTRAK 

STUDI KOMPUTASI SIFAT FOTOELEKTRIK TERNATIN 

TERMODIFIKASI GUGUS ASAM SIANO ASETAT DAN ASAM 

RODANIN ASETAT SEBAGAI DYE PADA DYE-SENSITIZED 

SOLAR CELL (DSSC)  

 

Oleh: 

Arif Rizqillah 

19106030049 

Penelitian secara komputasi mengenai penambahan gugus akseptor elektron 

asam siano asetat dan asam rodanin asetat pada senyawa ternatin sebagai dye pada 

Dye-Sensitized Solar Cell (DSSC) telah dilakukan. Gugus akseptor elektron asam 

siano asetat dan asam rodanin asetat diletakkan pada gugus hidroksi atom O1 dan 

O2 ternatin (TSA 1, TSA 2, TRA 1, dan TRA 2). Parameter yang digunakan pada 

penelitian ini ialah energi HOMO-LUMO, kerapatan elektron, serapan daerah UV-

Vis, |VRP|, ∆Ginject, LHE, dan τ. Metode yang digunakan pada penelitian ini ialah 

metode DFT-B3LYP untuk menghitung keadaan dasar dan metode TDDFT-

B3LYP untuk menghitung keadaan tereksitasi dengan basis set 6-311G*. Ternatin, 

TSA 1, TSA 2, TRA 1, dan TRA 2 telah mencukupi persyaratan sebagai dye pada 

DSSC. Senyawa yang paling baik jika dilihat dari semua parameter (HOMO-

LUMO, kerapatan elektron, serapan daerah UV-Vis, |VRP|, ∆Ginject, LHE, τ dan 

FEDAM) ialah TRA2 . 

 

Kata Kunci: DSSC, DFT, TDDFT, Ternatin, Asam Rodanin Asetat, Asam Siano 

Asetat, TSA 1, TSA 2, TRA 1, TRA 2, HOMO-LUMO, UV-Vis, |VRP|, ∆Ginject, 

LHE, τ, FEDAM 
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ABSTRACT 

COMPUTATIONAL STUDY OF THE PHOTOELECTRIC PROPERTIES 

OF MODIFIED TERNATINE OF CYANO ACETIC ACID AND RODANIN 

ACETIC ACID AS DYE IN DYE-SENSITIZED SOLAR CELL (DSSC) 

 

By: 

Arif Rizqillah 

19106030049 

Computational research on the addition of electron acceptor groups of 

cyanoacetic acid and rhodanin acetate acid to ternatine compounds as dyes in Dye-

Sensitized Solar Cells (DSSC) has been carried out. The electron acceptor groups 

of cyanoacetic acid and rhodamine acetate acid are placed on the hydroxy groups 

of ternatine O1 and O2 atoms (TSA 1, TSA 2, TRA 1, and TRA 2). The parameters 

used in this study are HOMO-LUMO energy, electron density, UV-Vis absorption, 

|VRP|, ∆Ginject, LHE, and τ. The method used in this study is the DFT-B3LYP 

method to calculate the ground state and the TDDFT-B3LYP method to calculate 

the excited state with a 6-311G* basis set. Ternatin, TSA 1, TSA 2, TRA 1, and 

TRA 2 have fulfilled the requirements as dyes for DSSC. The best compound in 

terms of all parameters (HOMO-LUMO, electron density, UV-Vis absorption, 

|VRP|, ∆Ginject, LHE, τ and FEDAM) is TRA2. 

 

Kata Kunci: DSSC, DFT, TDDFT, Ternatin, rhodamine acetate, cyanoacetic 

acid, TSA 1, TSA 2, TRA 1, TRA 2, HOMO-LUMO, UV-Vis, |VRP|, ∆Ginject, LHE, 

τ, FEDAM 

 

 



1 

 

BAB I 

PENDAHULUAN 

A. Latar Belakang Masalah 

Dye-Sensitized Solar Cell (DSSC) merupakan salah satu energi alternatif 

yang telah banyak dikembangkan. Hal itu dikarenakan dalam proses pembuatannya 

menggunakan bahan organik yang ramah lingkungan dan tidak membutuhkan biaya 

yang mahal (Bendall, et al., 2013). Dye-sensitized Solar Cell merupakan energi 

alternatif yang memanfaatkan energi matahari dan dikonversikan menjadi listrik. 

Dye-sensitized solar cell pertama kali dikembangkan oleh O’regan dan Gratzel 

pada tahun 1991 (Putra, 2022). 

Dye-Sensitized Solar Cell tersusun atas elektroda kerja, semikonduktor, dye, 

dan elektroda lawan. Salah satu komponen yang paling penting dalam DSSC ialah 

dye. Dye berfungsi sebagai penyerap energi sinar matahari. Pada saat ini, dye yang 

mempunyai efisiensi paling tinggi ialah kompleks ruthenium sebesar 9,2% 

(Prayogo, et al., 2014). Akan tetapi, kekurangan dye kompleks ruthenium ialah 

tidak ramah lingkungan dan juga sangat sukar untuk disintesis (Andari, 2017). 

Oleh karena itu, banyak ilmuwan mencoba untuk mencari dye alternatif 

yang lebih ramah lingkungan dibandingkan kompleks ruthenium. Salah satu 

alternatif pengganti dye kompleks ruthenium ialah zat warna dari tumbuhan 

(Pratiwi, 2016). Seperti halnya penelitian yang telah dilakukan oleh Nirmalasari, 

dkk (2022) yang memanfaatkan kandungan zat warna dari kulit manggis sebagai 

sensitizer dengan efisiensi sebesar 0,0190%. Penelitian terkait pengembangan dye 

dari zat warna tumbuhan juga pernah dilakukan oleh (Adu, et al., 2022) yang 
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memanfaatkan zat warna dari kulit bawang merah dengan efisiensi sebesar 

0,0491%. 

Tumbuhan yang saat ini banyak digunakan sebagai dye ialah tumbuhan 

yang mengandung zat warna turunan dari antosianin. Hal tersebut dikarenakan 

antosianin mempunyai gugus karbonil dan hidroksil yang dapat terikat pada 

permukaan semikonduktor TiO2 (Sova, et al., 2021). Beberapa zat warna turunan 

antosianin yang pernah dijadikan sebagai dye pada dye-sensitized solar cell 

diantaranya, sianidin, peonidin, pelargonodin, delphinidhin, petunidin, dan 

malvidin (Andersen, et al., 2006).  

Salah satu tumbuhan yang mengandung zat warna turunan dari antosianin 

ialah bunga telang. Bunga telang mempunyai zat warna yang bernama khusus yakni 

ternatin (Karimah, et al., 2019). Pemanfaatan bunga telang sebagai DSSC telah 

diteliti oleh Azwar Hayat, dkk (2019) yang menghasilkan efesiensi sebesar 0.182%. 

Selain itu, Ludin, dkk (2019) menyebutkan bahwa DSSC yang menggunakan dye 

dari bunga telang menghasilkan efisiensi sebesar 0,13%. Efesiensi tersebut masih 

sangat kecil jika dibandingkan dengan dye sintesis yang mempunyai efisiensi 

sebesar 9,2%. Oleh karena itu, perlunya dilakukan modifikasi senyawa agar 

menghasilkan efisiensi yang lebih baik. 

Penelitian terkait modifikasi struktur zat warna pernah dilakukan oleh M. 

Nur Mauludin Mahmud (2019) yang memanfaatkan beberapa senyawa gugus 

penarik elektron dengan menggunakan metode komputasi DFT/TD-DFT. Sianidin 

termodifikasi gugus penarik elektron siano asetat mempunyai efisiensi yang lebih 

baik daripada sianidin termodifikasi gugus benzotiadiazol sianoakrilik, sianovinil, 
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dan sianosinamik. Selain itu, modifikasi senyawa menggunakan gugus akseptor 

elektron juga pernah dilakukan oleh Pei, dkk (2009) dengan menambahkan gugus 

asam rodanin asetat pada senyawa triphenylamine. Hasilnya menunjukkan bahwa 

triphenylamine yang ditambahkan gugus akseptor rodanin asetat memiliki efisiensi 

sebesar 6,27%. 

Metode DFT dan TD-DFT seringkali digunakan dalam penelitian terkait 

komputasi. Salah satu penelitian yang menggunakan metode DFT/TD-DFT ialah 

(Sudarlin, 2019) yang menambahkan gugus asam rodanin asetat pada senyawa 

sianidin dengan basis set 6-311G*. Penelitian lainnya yang memanfaatkan metode 

DFT/TD-DFT ialah penelitian yang dilakukan oleh (Awibi, 2021) tentang 

modifikasi sianidin menggunakan gugus penarik elektron asam siano asetat dengan 

variasi perbedaan posisi gugus asam siano asetat.  

Pada penelitian ini, metode yang digunakan ialah metode komputasi. 

Metode komputasi yang digunakan yaitu meliputi Density Functional Theory 

(DFT) dan Time-Dependent Density Functional Theory (TDDFT). Adapun 

parameter yang akan digunakan yaitu serapan pada daerah UV-Vis, kerapatan 

elektron, energi HOMO-LUMO, |VRP| (coupling constant), ΔGinject (the free 

injection driving force), τ (excited state lifetime), LHE (Light Harvesting 

Efficiency) dan FEDAM (Full-Electron Donor-Acceptor Map).  

Parameter tersebut juga sudah digunakan dalam penelitian Dinda Latifah 

Rahmawati (Rahmawati, 2022) yang meneliti tentang senyawa γ-mangostin 

termodifikasi asam rodanin-3-asetat sebagai dye pada DSSC Hasilnya menunjukkan 

bahwa terdapat perbedaan sifat fotoelektrik di setiap posisi gugus penarik elektron.  
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Berdasarkan parameter-parameter yang telah digunakan Dinda Latifah 

Rahmawati (2022), penelitian ini berusaha mengkaji karakteristik fotoelektrik DSSC 

menggunakan dye ternatin yang termodifikasi siano asetat dan rodanin asetat. 

Penambahan akseptor elektron sianosetat dan rodanin asetat dilakukan dengan variasi 

posisi pada setiap gugus hidroksi pada ternatin. 

B. Batasan Masalah 

Batasan masalah penelitian ini adalah:  

1. Gugus akseptor yang digunakan ialah asam siano asetat dan asam rodanin 

asetat. 

2. Posisi akseptor elektron berada pada atom O1 dan O2 ternatin, selanjutnya 

disimbol TSA 1 untuk ternatin siano asetat pada posisi atom O1, TSA 2 untuk 

ternatin siano asetat pada posisi atom O2, TRA 1 untuk ternatin rodanin asetat 

pada posisi atom O1, TRO 2 untuk ternatin rodanin asetat pada posisi atom O2. 

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

elektron, energi HOMO-LUMO, |VRP| (Coupling Constant), ΔGinject (Free 

Injection Driving Force), ΔGreg (Electron Regeneration Energy), τ (Excited 

State Lifetime), LHE (Light Harvesting Efficiency) dan FEDAM (Full-Electron 

Donor-Acceptor Map).  

C. Rumusan Masalah 

Rumusan masalah penelitian ini adalah bagaimana perbedaan nilai serapan 

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

constant), ΔGinject (the free injection driving force), τ (excited state lifetime), LHE 

(Light Harvesting Efficiency) dan FEDAM (Full-Electron Donor-Acceptor Map) 

dye Ternatin, TSA 1, TSA 2, TRA 1, dan TRA 2.  
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D. Tujuan Penelitian 

Tujuan penelitian ini adalah menentukan dan menganalisis perbedaan 

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

(coupling constant), ΔGinject (the free injection driving force), τ (excited state 

lifetime), LHE (Light Harvesting Efficiency) dan FEDAM (Full-Electron Donor-

Acceptor Map) dye ternatin, ternatin termodifikasi siano asetat, dan ternatin 

termodifikasi rodanin asetat pada atom O1 dan O2. 

E. Manfaat Penelitian 

Manfaat penelitian ini adalah:  

1. Menghasilkan referensi teoritik mengenai metode yang dapat digunakan untuk 

meningkatkan efisiensi senyawa dye ternatin yang dipengaruhi oleh gugus 

penarik elektron siano asetat dan rodanin asetat pada DSSC.  

2. Mengetahui posisi gugus penarik elektron yang menghasilkan sifat fotoelektrik 

terbaik DSSC.  
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BAB V  

KESIMPULAN DAN SARAN 

A. Kesimpulan 

Berdasarkan penelitian yang sudah dilaksankan, senyawa ternatin dan 

modifikasinya memiliki sifat fotoelektrik yang berbeda-beda. TRA 2 memiliki nilai 

yang paling baik jika dilihat dari parameter HOMO-LUMO, kerapatan elektron, 

serapan panjang gelombang, FEEDAM, dan Excited State Lifetime (τ). Senyawa 

terbaik jika dilihat dari parameter Coupling Constant (|VRP|) ialah senyawa TSA 2. 

Jika dilihat dari parameter ΔGinject dan Light Harvesting Efficiency (LHE), senyawa 

terbaik ialah senyawa TSA 1. Jika dilihat dari semua parameter, senyawa terbaik 

ialah senyawa TRA 2.  

B. Saran 

Penelitian ini sudah memberikan informasi teoritik terhadap modifikasi 

terbaik senyawa ternatin. Untuk mendapatkan hasil yang lebih valid, peneliti 

selanjutnya dapat mencoba melakukan uji eksprimen di laboratorium. 
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