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INTISARI 

Telah dilakukan kajian komputasi tentang pengaruh strain dan stress terhadap struktur 

geometri dan struktur elektronik GeC. Penelitian ini bertujuan untuk mengoptimasi 

struktur kristal GeC dan menganalisis pengaruh strain dan stress terhadap struktur 

elektronik GeC. Metode yang digunakan pada penelitian ini adalah Density Functional 

Theory (DFT) dengan fungsi exchange-correlation generalized gradient 

approximation (GGA) berbasis Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) dan tipe 

pseudopotensial ultrasoft. Pada penelitian ini, variasi strain dan stress yang diberikan 

sebesar 0,1; -0,1; 0,2; -0,2; 0,3; -0,3; 0,4; -0,4; 0,5; dan -0,5. Pemberian strain dan 

stress pada struktur kristal GeC menunjukkan bahwa ketika kisi kristal diberikan strain 

dan stress, atom-atom dalam kisi tersebut akan bergerak untuk mengatasi deformasi. 

Jika pemberian strain dan stress terus-menerus diberikan meskipun telah terjadi 

deformasi plastik, maka ikatan antar atom dapat putus dan menyebabkan pembentukan 

cacat kristal. Hasil pemberian variasi strain 0,2 hingga 0,4 dan stress -0,2 hingga -0,4 

pada unit sel GeC menunjukkan ikatan yang putus dan dapat mengganggu kestabilan 

geometri material. Strain dan stress terbukti dapat mengubah nilai energi celah pita, 

jika dibandingkan dengan sistem murni. Sistem murni memiliki energi celah pita 

sebesar 2,022 eV yang mana nilai tersebut akurat karena memiliki selisih yang sangat 

kecil dengan penelitian sebelumnya yakni sebesar 0,075 eV. Pemberian strain (0,1; 

0,2; 0,3) cenderung memperkecil energi celah pita dan stress (-0,1; -0,2; -0,4) 

memperbesar energi celah pita. Struktur pita dari semua sistem unit sel GeC pada 

penelitian ini menunjukkan sifat celah pita direct band gap kecuali pada stress dengan 

variasi -0,3 sebab terjadi tumpang tindih antara VBM dan CBM di bawah energi fermi 

sehingga material dalam keadaan tersebut tergolong sebagai konduktor. 

Kata kunci: Density Functional Theory, GeC, Strain, Stress, Struktur elektronik 
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ABSTRACT 

A computational study has been carried out on the influence of strain and stress on the 

geometric structure and electronic structure of GeC. This research aims to optimize 

the GeC crystal structure and analyze the influence of strain and stress on the 

electronic structure of GeC. The method used in this research is Density Functional 

Theory (DFT) with an exchange-correlation generalized gradient approximation 

(GGA) function based on Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) and ultrasoft 

pseudopotential type. In this study, the variation in strain and stress given was 0.1; -

0.1; 0.2; -0.2; 0.3; -0.3; 0.4; -0.4; 0.5; and -0.5. The application of strain and stress to 

the GeC crystal structure shows that when the crystal lattice is subjected to strain and 

stress, the atoms in the lattice will move to overcome the deformation. If strain and 

stress are continuously applied even though plastic deformation has occurred, the 

bonds between atoms can break and cause the formation of crystal defects. The results 

of varying the strain from 0.2 to 0.4 and stress from -0.2 to -0.4 on the GeC unit cell 

show that the bonds are broken and can disrupt the geometric stability of the material. 

Strain and stress are proven to change the band gap energy value, when compared to 

a pure system. The pure system has a band gap energy of 2.022 eV, which is an accurate 

value because it has a very small difference with previous research, namely 0.075 eV 

(Vu et al., 2019). Applying a strain (0.1; 0.2; 0.3) tends to reduce the band gap energy 

and stress (-0.1; -0.2; -0.4) increases the band gap energy. The band structure of all 

GeC unit cell systems in this study shows direct band gap properties except at stress 

with a variation of -0.3 because there is an overlap between VBM and CBM below the 

Fermi energy so that the material in this condition is classified as a conductor. 

Keywords: Density Functional Theory, GeC, Strain, Stress, Electronic structure 
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BAB I 

PENDAHULUAN 

1.1. Latar Belakang 

Penelitian mengenai material 2D berkembang sangat pesat sejak dilakukannya 

isolasi graphene oleh Novoselov dkk (2004). Selain itu, karakteristik dari material 2D 

yang berupa struktur seperti lembaran, membuatnya memiliki fleksibilitas yang baik, 

kekuatan yang tinggi, sifat yang sangat ringan, modulus elastisitas yang tinggi, sifat 

optis yang baik, dan superkonduktivitas. Faktor-faktor tersebut menjadi alasan 

mengapa penelitian mengenai material 2D mengalami perkembangan yang sangat 

pesat. Terlebih lagi, dari karakteristik tersebut menjadikan material 2D dapat 

diaplikasikan dalam berbagai bidang, seperti fotovoltaik atau sel surya, nanoteknologi, 

dan optolektronika (Singh dkk, 2021). 

 Sejak ditemukannya graphene yang memiliki bentuk honeycomb pada tahun 2004, 

diketahui bahwa graphene memiliki sifat khas seperti, kuantisasi setengah bilangan 

bulat dari konduktansi Hall, memiliki stabilitas kimia yang tinggi, dan efek ambipolar 

(Novoselov dkk, 2004). Selain sifat khas tersebut, graphene memiliki karakter simetri 

atom C pada struktur honeycomb 2D sehingga menyebabkan graphene menjadi 

pembawa muatan berperilaku seperti fermion tidak bermassa, dengan hubungan 

dispersi linier 𝜋 dan pita  𝜋∗ pada titik zona Brillouin. Namun, aplikasi yang dapat 

diterapkan dari graphene terbatas karena celah pita pada titik K zona Brillouin yang 

tertutup (Xu dkk, 2016).  
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 Selain graphene, contoh material 2D lainnya yaitu, silikon (Si) dan germanium 

(Ge). Silikon memiliki sifat elektronik dengan celah pita yang lebar sebesar 2,55 eV. 

Celah pita yang dimiliki oleh silikon tersebut membuatnya tidak sesuai untuk 

diaplikasikan pada  fotovoltaik karena memiliki koefisien penyerapan energi yang 

rendah (Xu dkk, 2016). Sementara itu, germanium memiliki memiliki celah pita yang 

relatif lebih kecil, yakni sebesar 0,67 eV membuatnya sesuai untuk diterapkan pada 

aplikasi di bidang fotovoltaik (Zhao dkk, 2020). Selain itu, menurut Niu dkk (2005) 

germanium yang dipadukan dengan unsur karbon (C) menjadi GeC memiliki celah pita 

yang lebih kecil lagi daripada unsur germanium saja, yakni 0,15 eV sehingga 

membuatnya menjadi material yang sesuai untuk aplikasi sel surya karena memiliki 

koefisien penyerapan energi yang jauh lebih tinggi. 

 Germanium karbida (GeC) adalah material 2D kombinasi germanium dengan 

karbon. Dalam GeC, atom karbon dan germanium disusun dalam kisi heksagonal 

planar (mirip dengan lembaran graphene) dengan 𝑠𝑝2 hibridisasi. GeC memiliki space 

group berupa 𝑃6̅𝑚2 (Vu dkk, 2019) dan keadaan stabil terletak pada struktur 

heksagonal planar (Guilhon dkk, 2015). Berdasarkan celah pita yang dimiliki oleh GeC 

yaitu berukuran yang relatif kecil membuat GeC sesuai untuk digunakan pada aplikasi 

bidang tertentu, seperti fotovoltaik, optoelektronika, dan nanoteknologi (Vu dkk, 

2019). 

  Pada bidang fotovoltaik, GeC berperan menyerap spektrum sinar matahari karena 

memiliki perbedaan massa unsur yang besar yang mana dapat mencegah peluruhan 
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fonon optik sehingga memperlambat laju pendinginan pada sel surya (Shrestha dkk, 

2012). Kemudian, pada penelitian yang dilakukan oleh Abdullahi dan Ersan (2023) 

diketahui bahwa GeC memiliki potensi sebagai membran yang baik untuk proses 

permeasi molekul dan atom karena hambatan energi difusinya sehingga menjadikan 

GeC sangat potensial diterapkan pada bidang nanoteknologi untuk nanomembran 

pemurnian air maupun pencampuran gas. Sementara itu, dalam bidang optoelektronika 

GeC sebagai semikonduktor p-n junction berperan sebagai penyerap energi foton 

dalam proses penyinaran cahaya pada perangkat optoelektronika. Hal tersebut karena 

optoelektronika perlu sumber cahaya dari bahan semikonduktor, seperti GeC sebagai 

dasar pembentukan sumber cahaya agar sistem optoelektronika dapat bekerja pada 

rentang panjang gelombang ultra violet, cahaya tampak maupun infra merah, sehingga 

sumber cahaya dapat  meradiasi foton dengan panjang gelombang dalam rentang  0,1 

𝜇𝑚 - 20 𝜇𝑚 (Tim Dosen Optoelektronika, 2019). 

 Peran dari GeC yang sangat potensial dalam berbagai bidang menjadikan GeC 

banyak diteliti oleh peneliti dalam beberapa dekade terakhir. Contohnya, penelitian 

yang dilakukan oleh Mahmood dan Sansores (2005) mengkaji mengenai penghitungan 

struktur pita dan modulus bulk dari GeC dengan dua politipe yakni 3C dan 2H dengan 

metode komputasi menggunakan Density Functional Theory (DFT). Hasil 

penghitungan yang diperoleh menunjukkan bahwa besarnya energi celah pita pada 

masing-masing politipe sebesar 1,76 eV (3C-GeC) dan 2,5 eV (2H-GeC). Berdasarkan 

energi celah pita yang diperoleh tersebut, menunjukkan bahwa 3C-GeC dan 2H-GeC 
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termasuk bahan semikonduktor dengan celah pita tidak langsung yang mengkristal 

dalam struktur zincblend (3C-GeC) dan wurtzite (2H-GeC). Selain itu, dilakukan juga 

penghitungan modulus bulk menggunakan Birch Murnaghan Equation of States untuk 

mengukur kekerasan dari GeC. Hasil dari penghitungan modulus bulk diperoleh 

modulus bulk pada 3C-GeC dan 2H-GeC sebesar 182,94 Gpa dan 211,57 GPa. Dari 

hasil penelitian tersebut, dikatakan bahwa GeC memiliki potensi dalam aplikasi 

optoelektronika. 

 Penelitian lain yang berkaitan dengan GeC juga dilakukan oleh Zhang dan Cui 

(2022) yang mengkaji atom non-logam yang teradsorpsi ke dalam sistem GeC dengan 

metode komputasi menggunakan DFT. Hasil yang diperoleh dari penelitian tersebut 

menunjukkan bahwa adsorpsi paling stabil terletak pada atom non-logam sedangkan 

adsorpsi terkuat terletak pada atom C-GeC. Adsorpsi dari aton non-logam 

menyebabkan perubahan sifat elektronik, optik, dan magnetik pada sistem GeC. 

Perubahan dari sifat-sifat tersebut yang menyebabkan adsorpsi atom non-logam 

memperluas penerapan dari GeC 2D, khususnya pada pemancar elektron, sel 

fotovoltaik, dan detektor fotolistrik ultraviolet. 

 Penelitian lebih lanjut mengenai GeC menarik untuk dilakukan terutama yang 

berkaitan dengan sifat elektronik berupa pita energi dan rapat keadaan. Hal tersebut 

dilakukan sebab potensi dari GeC yang dapat diaplikasikan di berbagai bidang karena 

celah pitanya yang relatif kecil. Namun, pada penelitian yang dilakukan oleh 

Ghojavand dkk (2020) mengenai analisis bahan nano 2D berbasis germanium dengan 

metode komputasi menggunakan DFT menyatakan bahwa GeC memiliki energi celah 
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pita (3,50 eV) terbesar dibandingkan dengan bahan nano 2D berbasis germanium 

lainnya. Berdasarkan hasil penelitian tersebut, dikatakan juga bahwa GeC berpotensi 

sebagai fotokatalisis untuk pemisahan air berdasarkan hasil tepi pita valensi dan 

konduksi yang diperoleh pada lempengan supercell. Aktivitas fotokatalisis pada suatu 

material berkaitan erat dengan energi celah pita dari material itu sendiri yang mana 

agar mekanisme reaksi fotokatalisis dapat terjadi maka energi foton yang datang harus 

lebih besar atau sama dengan energi celah pita dari material fotokatalisis (Kumar dan 

Pandey, 2017). Nilai energi celah pita pada GeC yang terlalu besar tersebut hanya 

mampu bereaksi pada spektrum sinar UV sehingga menyebabkan  penggunaan radiasi 

sinar matahari pada GeC sangat rendah dan dapat menjadikannya memiliki 

kemampuan fotokatalisis yang kurang efisien (Janczarek dan Kowalska, 2021). Salah 

satu cara untuk memperkecil energi celah pita agar kinerja fotokatalisis GeC dapat 

bekerja dalam rentang sinar tampak, yaitu dengan pemberian perlakuan mekanis 

berupa strain dan stress.  

 Pemberian strain dan stress pada bahan semikonduktor diketahui dapat 

mempengaruhi kinerja serta sifat fisis dari semikonduktor tersebut, seperti reaktivitas, 

konduktivitas, kemagnetan, sifat feroelektrik, dan struktur elektronik (Pang, 2020). 

Pemberian strain merupakan pemberian beban atau gaya pada suatu material yang 

menyebabkan material tersebut mengalami perubahan panjang menjadi lebih panjang 

(ekspansi). Kemudian, pemberian stress merupakan pemberian beban atau gaya pada 

suatu material yang menyebabkan material tersebut mengalami perubahan panjang 

menjadi lebih pendek (kompresi). Telah banyak penelitian yang dilakukan untuk 
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membuktikan bahwa pemberian strain dan stress dapat menyebabkan perubahan 

struktur elektronik dan energi celah pita dari bahan semikonduktor. Salah satunya, 

penelitian yang dilakukan oleh Luo dan Xu (2019) menunjukkan bahwa pemberian 

stress atau regangan kompresif pada monolayer GeC membuat celah pita dari 

monolayer GeC meningkat dari 2,09 eV menjadi 2,62 eV. Pemberian strain atau 

regangan tarik terjadi perubahan celah pita yang membuat monolayer GeC menjadi 

bahan bersifat konduktor. Hal tersebut menunjukkan bahwa celah pita dari monolayer 

GeC dapat dikendalikan dengan adanya pemberian perlakuan mekanis berupa regangan 

tarik dan regangan kompresif untuk aplikasi nanoelektrik. 

 Pemberian strain dan stress dapat diteliti secara komputasi untuk memprediksi 

pengaruh perlakuan tersebut pada struktur elektronik dari GeC. DFT merupakan 

metode pencarian energi menggunakan kerapatan muatan untuk menghitung struktur 

elektronik atom, molekul, kristal, permukaan, dan interaksinya dari suatu material 

(Argaman dan Makov, 2000). DFT menggunakan persamaan Kohn-Sham yang 

merupakan persamaan numerik dari persamaan Schrödinger (Alfianto, 2015). DFT 

tergolong efektif untuk memodelkan material karena variabel kerapatan elektron dalam 

DFT dijaga tetap dan tidak terpengaruh oleh ukuran sistem, di mana pada metode ab 

initio Hartree-Fock kompleksitas fungsi gelombang akan semakin meningkat seiring 

bertambahnya jumlah elektron (Sousa dkk, 2007). Penelitian dengan menggunakan 

DFT dalam mempelajari pengaruh strain dan stress pada material telah banyak 

dilakukan, seperti Hidayati dan Sholihun (2022) yang mempelajari pengaruh regangan 



7 
 

 
 

biaksial pada struktur pita monolayer GaN dengan DFT. Selain itu, Hu dkk (2011) 

mempelajari pengaruh pemberian stress terhadap struktur elektronik ekstrinsik pada  

Si, Al, GaAs, dan ZrO2 menggunakan DFT.  

 Penghitungan struktur elektronik dilakukan dalam keadaan energi minimum. Hal 

tersebut dikarenakan struktur elektronik dengan energi minimum akan 

merepresentasikan konfigurasi geometri yang paling stabil serta mendekati keadaan 

alami material (Sholl dan Steckel, 2009). Pada DFT, keadaan energi minimum dapat 

diperoleh dengan melakukan optimasi geometri struktur kristal. Penelitian mengenai 

optimasi struktur kristal telah banyak dilakukan, salah satunya ialah penelitian yang 

dilakukan oleh Pamungkas dkk (2013) melakukan optimasi geometri struktur kristal 

untuk memperoleh konfigurasi geometri yang paling stabil dari molekul Boron nitride 

nanotube (BNNT).  

 Berdasarkan pernyataan di atas, penelitian ini bertujuan untuk melakukan optimasi 

geometri untuk memperoleh struktur kristal GeC teroptimasi. Kemudian menganalisis 

pengaruh pemberian strain dan stress pada struktur elektronik GeC. Penelitian ini 

dilakukan secara komputasi menggunakan DFT. 

1.2. Rumusan Masalah 

  Berdasarkan latar belakang di atas, dapat dirumuskan masalah sebagai berikut : 

1. Bagaimana optimasi struktur kristal GeC? 

2. Bagaimana pengaruh pemberian variasi strain dan stress terhadap struktur 

elektronik GeC? 



8 
 

 
 

1.3. Tujuan Penelitian 

Berdasarkan rumusan masalah di atas, maka penelitian bertujuan sebagai berikut : 

1. Mengoptimasi struktur kristal GeC. 

2. Menganalisis pengaruh pemberian variasi strain dan stress terhadap struktur 

elektronik GeC. 

1.4. Batasan Masalah 

   Batasan masalah dalam penelitian ini sebagai berikut : 

1. Fungsi exchange-correlation yang digunakan dalam penelitian ini ialah generalized 

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

tipe pseudopotensial ultrasoft. 

2. Proses optimasi konstanta kisi menggunakan metode fitting Birch Murnaghan 

Equation of States (BM-EOS). 

3. Variasi strain dan stress yang diberikan sebesar 0,1; -0,1; 0,2; -0,2; 0,3; -0,3; 0,4; 

dan -0,4. 

1.5. Manfaat Penelitian 

Manfaat yang diharapkan dari penelitian ini ialah dapat berkontribusi untuk 

akademisi maupun peneliti. Berikut ini merupakan manfaat yang diharapkan dari 

penelitian ini diantaranya yaitu : 

1. Penelitian ini diharapkan dapat memberikan wawasan maupun pengetahuan yang 

dibutuhkan dalam penelitian mengenai material GeC melalui kajian komputasi. 
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2. Hasil penelitian yang diperoleh dapat berkontribusi dalam bidang sel surya, 

fotovoltaik, nanoteknologi maupun aplikasi yang lain dari material yang berbahan 

GeC. 
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BAB V 

PENUTUP 

5.1. Kesimpulan 

Berdasarkan hasil dan pembahasan yang dipaparkan pada Bab IV, diperoleh 

beberapa kesimpulan sebagai berikut : 

1. Sistem dengan variasi strain 0,1 dan stress -0,1 diketahui memiliki struktur kristal 

teroptimasi yang hampir serupa dengan sistem murni. Sistem variasi strain 0,2 

hingga 0,4 dan stress -0,2 hingga -0,4 menunjukkan adanya ikatan yang putus 

karena pemberian beban terus-menerus meskipun telah terjadi deformasi plastik 

sehingga pemberian variasi ini akan mengganggu kestabilan geometri dari 

material. Struktur kristal teroptimasi juga memberikan informasi jarak antar atom 

yang mana perubahan nilai jarak antar atom tersebut bergantung pada variasi strain 

dan stress yang diberikan. 

2. Analisis struktur elektronik berupa struktur pita, rapat keadaan (DOS), dan energi 

celah pita menunjukkan bahwa variasi strain 0,1; 0,2; 0,3 dan variasi stress -0,1 

dan -0,2 memiliki energi celah pita yang tergolong semikonduktor seperti dengan 

sistem murni sehingga dapat dikatakan pada variasi tersebut efektif diterapkan 

dalam peningkatan kemampuan fototakalisis material. Hasil berbeda ditunjukkan 

oleh sistem variasi strain 0,4 dan variasi stress -0,4 yang tergolong ke dalam bahan 

bersifat isolator sedangkan sistem variasi stress -0,3 tergolong ke dalam bahan 
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yang bersifat konduktor karena terjadi tumpang tindih (overlap) antara VBM dan 

CBM di bawah energi fermi. 

5.2. Saran 

Penelitian ini menunjukkan bagaimana strain dan stress mempengaruhi struktur 

elektronik material GeC. Pengembangan penelitian mengenai GeC dilakukan untuk 

memahami lebih dalam terkait struktur elektronik material ini. Salah satu 

pengembangan yang dapat dilakukan ialah mengkaji terkait pengaruh impuritas dan 

kekosongan atom (vacancy) terhadap struktur geometri dan struktur elektronik GeC. 
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