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ABSTRAK

Penelitian ini dilakukan wuntuk menentukan indeks bias semikonduktor Cu-
Phthalocyanine berdasarkan celah energinya. Penentuan indeks bias menggunakan
metode semi empiris ZINDO/I dan perhitungan menggunakan pemrograman matlab.
Pemodelan struktur diperoleh dengan memberikan masukan, yaitu unsur, senyawa, dan
jumlah atom. Optimasi dilakukan menggunakan energi HOMO dan LUMO untuk
memperoleh celah energi. Dengan menggunakan Persamaan Moss, Ravindra et al,
Herve-Vandamme, Reddy, dan Kumar- Singh, nilai celah energi dapat menentukan nilai
indeks bias. Pada energi 3,854757 eV untuk HOMO dan 3,538368 eV untuk LUMO,
diperoleh celah energi 0,3164eV. Untuk menentukan nilai indeks bias, celah energi
digunakan pada persamaan yang sesuai dengan ketentuan. Berdasarkan ketentuan dari
setiap persamaan, nilai indeks bias yang sesuai pada celah energi 0,3164 eV adalah indeks
bias dari persamaan Moss, dengan nilai indeks bias yaitu 4,1627.

Kata kunci : semikonduktor, phthalocyanine, celah energi, indeks bias

PENDAHULUAN secara bebas. Oleh karena itu elektron bebas
Pada saat ini, perkembangan elektronika harus menerima energi dari luar agar dapat
. . membatasi pergerakan dalam atom. Cara agar
mengalami kemajuan yang sangat pesat dalam
. . . elektron bebas dapat bebas adalah dengan
dunia modern. Kemajuannya terjadi setelah

ditemukannya komponen semikonduktor (zat
padat) yang memberikan banyak sifat-sifat
listrik yang dapat memecahkan persoalan
elektronika  (Rio dan  Lida, 1980).
Semikonduktor terdiri dari ikatan kovalen
dari elektron bebas. Berdasarkan elektron
bebasnya, suatu atom yang dikatakan
semikonduktor harus memiliki elektron bebas
sebanyak empat elektron valensi (Malvino,

1985). Elektron bebas tidak dapat bergerak
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memberi elektron suatu celah energi (Rio dan
Lida, 1980).

Berdasarkan jenis bahannya,
semikonduktor terdiri dari dua bagian yaitu
semikonduktor anorganik dan semikonduktor
organik. Semikonduktor anorganik adalah
semikonduktor yang terbuat dari logam.
organik adalah
semikonduktor yang harus digabung dengan
logam yang memiliki energi ionisasi kecil
akan mudah melepaskan elektron pada saat

Semikonduktor



Alkhafi Maas Siregar dan Novi Febrina S, Kajian Teoretik Untuk Menentukan Indeks Bias Dari Semikonduktor Copper-

Phthalocyanine Berdasarkan Celah Energinya
disatukan dengan bahan organik, semakin
mudah melepaskan elektron, maka sifat
konduktivitasnya akan bertambah (Hikmah,
2014).

Salah satu bahan organik yang digunakan
dalam pembuatan semikonduktor organik
adalah  phthalocyanine.  Phthalocyanine
adalah bahan yang memiliki kemampuan
untuk menyerap foton dari sinar matahari
pada panjang gelombang sinar yang tampak.
Untuk memaksimalkan penyerapan foton,
maka phthalocyanine harus di konjugasi
dengan logam. Logam yang dipilih adalah
logam yang memiliki energi ionisasi lebih
kecil sehingga mudah melepaskan elektron
pada saat disatukan dengan bahan organik.
Tembaga (Cu) adalah salah satu logam yang
mudah melepaskan elektron.
bahan dapat disebut bahan
semikonduktor apabila celah energinya Eg <
6eV (Oktaviani dan Astuti, 2014). Pada
semikonduktor, kulit yang terisi elektron
disebut Highest Occupied Molecular Orbital
(HOMO) dan kulit yang tidak terisi disebut
Lowest  Unoccupied Molecular  Orbital
(LUMO). Selisih dari kedua energi tersebut
celah Celah
mencerminkan perbedaan tingkatan energi
antara Energi HOMO dan Energi LUMO,
yang dinyatakan dengan :

Suatu

dinamakan energi. energi

(1)

Enomo : Energi pada kulit yang terisi elektron

Eg = Erumo - Enomo

Eromo : Energi pada kulit yang tidak terisi
elektron
Eg : Celah energi

(Sholihun, 2009).

Indeks bias dan celah energi adalah dua
kuantitas penting yang menentukan perilaku
optik dan elektronik semikonduktor. Indeks
bias dapat menurun dengan celah energi.
Indeks
dengan celah energi karena dua kuantitas

bias material diketahui menurun
material diyakini memiliki korelasi tertentu.

Moss membuat upaya pertama yang saling
berhubungan untuk indeks bias dan celah
energi dalam semikonduktor dan memberikan
hubungan yang umum sebagai,

n* Eg= 95eV 2)

39

dimana n adalah indeks bias optik dan Eg
adalah celah energi. Hubungan ini akan
mendapatkan nilai indeks bias dengan nilai
celah energi yaitu 0,17eV < Eg < 3,68eV.
Sebuah artikel meneliti tentang pernyataan
hubungan ini, sehingga Ravindra et al
mengusulkan hubungan linear yang mengatur
indeks bias dengan celah energi antara ikatan
satu dengan yang lain sebagai,
n =4,084 - 0,62Eg 3)

Hubungan ini menjadi satu linier pada
celah energi yaitu 1,5eV < Eg < 3,5eV dan
dapat menyimpang pada nilai celah energi
yang lebih tinggi. Berdasarkan teori getaran,
dan  Vandamme

Herve mengusulkan

hubungan untuk indeks bias sebagai,
n’=1 + (A/ (E_g+B))? (4)

dimana A adalah energi ionisasi hidrogen =
13,6eV dan B = 3,4eV adalah konstan. Pada
semikonduktor golongan II-VI, hubungan ini
dapat memperoleh nilai indeks bias dengan
nilai celah energi yaitu 2eV < Eg < 4eV.
Hubungan ini gagal untuk memprediksi nilai
indeks bias pada nilai celah energi yang
rendah, yaitu Eg < 1,4eV.

Reddy mengusulkan hubungan indeks bias
sebagali,
n*(Eg - 0,365) = 154 5)

yang dimana hubungan ini merupakan
modifikasi dari hubungan Moss. Hubungan
ini memberikan nilai eksperimental untuk
celah energi yaitu 1,1eV < Eg < 6,2eV.
Hubungan ini tidak dapat digunakan (tidak
valid) untuk celah energi Eg < 0,365eV.

Kumar dan Sing juga memberikan
hubungan indeks bias sebagai,
n=KEg® (6)

dimana K = 3.3668 dan C = -0.32234.

Dengan hubungan ini, indeks bias dapat
diperoleh dengan celah energi yaitu 2eV < Eg
< 4eV (Bahadur dan Mishra, 2013).

Penentuan indeks
semikonduktor telah diteliti oleh Tripathy
(2015) dengan metode eksperimen. Tripathy
melakukan pengukuran indeks bias pada

bias untuk

senyawa halida alkali untuk semikonduktor

menggunakan relasi empiris berdasarkan

celah energi yang kemudian diterapkan ke
semikonduktor terner untuk

biner serta
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berbagai celah energi. Relasi Ravindra
mendapatkan nilai indeks bias 4,1 untuk
semikonduktor memiliki celah energi lebih
besar dari 6,587 eV; Relasi Herve-Vandamme
pada nilai celah energi yang rendah (Eg < 1,4
eV) gagal untuk memprediksi nilai indeks bias
secara eksperiment, untuk Eg>1,4eV Herve
mendapat nilai indeks bias yaitu 3,9; Relasi
Moss dapat memprediksi nilai indeks bias
yaitu 0,17eV<Eg<3,68eV dari celah energi,
dan mendapatkan nilai indeks bias yaitu 5,6.
Berdasarkan  penelitian yang sudah
dilakukan tentang penentuan indeks bias
berdasarkan celah energi, semikonduktor
dengan metode eksperimen telah
mendapatkan hasil namun belum sesuai. Oleh
karena itu, untuk mendapatkan hasil yang
sesuai, penelitian tentang penentuan indeks
bias berdasarkan celah energi semikonduktor
organik akan dilakukan dengan metode
komputasi. Karena berdasarkan penelitian
tentang semikonduktor yang lain,
menggunakan metode komputasi didalam
penelitian suatu semikonduktor akan lebih
menarik, lebih mudah, lebih hemat, dan

mendapatkan hasil yang lebih sesuai.

METODE PENELITTIAN

dilakukan
laptop dengan spesifikasi 1.60GHz, dan
Random Access Memory (RAM) 2,00 GB
dengan sistem operasi Windows 10 pro,

Perhitungan menggunakan

Program  hyperchem digunakan untuk
memodelkan Cu-phthalocyanine dan program
Matlab untuk membuat interface.

Memodelkan Cu-Phthalocyanine
dilakukan di hyperchem, untuk melakukan
proses perhitungan celah energi, dilakukan
proses optimasi geometri terlebih dahulu,
kemudian perhitungan Ewnomo dan Erumo.
Setelah diperoleh Enomo dan Erumo, maka nilai
celah energi dapat diperoleh dengan
menghitung selisih dari nilai Enomo dan Erumo.
Selanjutnya membuat interface pada Matlab.
Membuat kode yang digunakan untuk
menghitung nilai indeks bias, yaitu :
Persamaan Moss :

n*Eg = 95eV

Persamaan Ravindra et all. :
n=4.084-0.62Eg
Persamaan Herve-Vandamme :
n?=1+ (A/(Eg+ B))?
Dimana A adalah energi ionisasi hidrogen
13,6 eV dan B = 3,47 eV adalah konstan
Persamaan Reddy :
n*(Eg - 0.365) = 154
Persamaan Kumar dan Singh :
n=KEg®
Dimana K = 3.3668 dan C = - 0.32234
Setelah perancangan interface selesai,
selanjutnya menghitung nilai celah energi
dengan menginput nilai celah energi pada
kolom yang tersedia pada interface, lalu
menekan tombol hasil pada interface.
Sehingga diperoleh nilai indeks bias masing-
masing persamaan.

HASIL DAN PEMBAHASAN

A.  Kajian
Phthalocyanine

Optimasi  Geometri  Cu-

Pemodelan molekul dilakukan dengan
menggunakan soffware hyperchem versi 8.0.
dilakukan dengan
menginput data penyusun senyawa Cu-
Phthalocyanine yaitu : 1 atom Tembaga (Cu),
32 atom Karbon (C), 18 atom Hidrogen (H),
dan 8 atom Nitrogen (N).

Pembuatan  struktur

& HyperChem - CuPc.hin - o X
File Edit Build Select Display Databases Setup Compute Annotations Script Help

|OIEIO]+wls|o] alNO|O] cinjo|w| Di|a| &|w/@| S 2|w]

Choose  default color for each type of atom ZINDO1

(a)
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& HyperChem - CuPc.hin — O X
File Edit Build Select Display Databases Setup Compute Annotations Script Cancel Help

| Gle|o] ]S al~ol0] cln|olw] D={a| &[=|a] &2

Choose among rendering options ZINDo1

Gambar 1. Bentuk Cu-Phthalocyanine (a)
Kompleks 2D; (b) Kompleks 3D.

Phthalocyanine terkonjugasi Tembaga
(Cu) termasuk senyawa kompleks. Syarat
suatu senyawa dikatakan kompleks apabila
memiliki panjang ikatan antara atom pusat
dengan atom lainnya hampir bersamaan.
Panjang ikatan antar atom dapat ditampilkan
dengan cara pilih 2 atom yang akan dihitung
panjangnya, klik Select lalu pilih Select
Sphere, maka panjang ikatan atom
ditampilkan pada sudut kiri lembar kerja
hyperchem, begitu juga dalam menampilkan
sudut ikatan atom. Berikut data panjang
ikatan pada Cu-Phthalocyanine :

& HyperChem - CuPchin - ] X
File Edit Build Select Display Databases Setup Compute Annotations Script Cancel Help
e 1% = Y S ) o S T e e 1= 1 R LY T 1AL
»
»
Bond distance from atom 31 to atom 57is 1.97845 A ZINDO1

(a)

& HyperChem - CuPc.hin - O ®
File Edit Build Select Display Databases Setup Compute Annotstions Script Cancel Help

lelL|c| 2w A alNol0) cinlo|w] Dje|d] 4w & 2w

Bond distance from atom 57 to atom 13 is 1.97222 A ZINDOT

(b)

Gambar 2. Panjang ikatan (a) Cu (57) — N
(31); (b) Cu (57) - N (13)

Tabel 1. Panjang Ikatan Cu- Phthalocyanine

Atom yang Terlibat  Panjang Ikatan (A)
Cu (57) - N (31) 1,97845
Cu (57) - N (13) 1,97222

Setelah pembuatan Cu-Phthalocyanine
dalam  tiga  dimensi, senyawa = Cu-
Phthalocyanine dioptimasi dengan
menggunakan metode ZINDO/1 dengan cara
klik compute pada menu bar, lalu pilih
optimation geometry. Hal ini dilakukan
untuk mendapatkan struktur yang paling
stabil dengan tingkat energi yang lebih
minimum. Berikut hasil optimasi geometri

Cu-Phthalocyanine:

2
File Edit Build Select Display Databases Setup Compute Annotations Script Cancel Help
felelelol+lwlsle] alnolal cinfolw| Dl=|a| &|%(@| 2w
»
»
[=-21909.5793 keal/mol Grad=0.096 Conv=YES(473 cycles 991 points) [iter=1 Diff=0.00000] ZINDO1

Gambar 3. Cu-Phthalocyanine teroptimasi

Sudut ikatan berpengaruh dalam distribusi
elektron pada suatu molekul dan fleksibilitas
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molekul. Sudut ikatan adalah sudut yang
terbentuk oleh atom pusat dengan dua atom
di sekelilingnya. Semakin besar sudut yang
dibentuk maka semakin kurang fleksibel
molekul yang terbentuk. Molekul yang
memiliki tingkat fleksibilitas yang tinggi
memungkinkan untuk dibentuk sangat tipis
sebagai bahan semikonduktor.

& HyperChem - CuPc.hin — O by
File Edit Build Select Display Detabases Setup Compute Annotations Script Cancel Help

el telsls] alnolo] o n]o|=| Djele] 4|m/al 22w

Pingle of atoms 31 - 57 - 13is 156.374° . ZINDO1

(a)

& HyperChem - CuPchin — m] X
File Edit Build Select Display Databases Setup Compute Annotations Secript Cancel Help

plolelol+lwlsle] alNolgl clnfolw] Dl=la] 4(=@| &2

|Angle of atoms 31- 57- 13is 174.186° . ZINDO1

(b)

Gambar 4. Sudut Ikatan Cu dan N (a) Sebelum
Optimasi; (b) Sesudah Optimasi

Tabel 2. Besar Sudut Ikatan

Besar Sudut (°)
Atom yang Terlibat  Sebelum  Sesudah
Optimasi  Optimasi
N@B31)-Cu(57)-N 156,374° 174,186°

(13)
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Setelah teroptimasi,
perhitungan celah energi dapat dilakukan
dengan cara klik compute lalu pilih orbital,
maka energi LUMO dan energi HOMO akan
ditampilkan. Menentukan celah energi Cu-

selanjutnya

Phthalocyanine diperoleh dari selisih energi
HOMO dengan energi LUMO. Adapun energi
HOMO dan energi LUMO vyang dihasilkan
adalah sebagai berikut:

i 8

File Edit Build Select Display Databases Setup Compute Annotstions Script Cancel Help

tolelelc]+lele] alxlolgl clnlolx] DiS|a] 4 |%|@l (2|

[ -] - .,

Orbitals X
Orbital

@ Apha || LUMO +
" Beta &+ HOMO -
" Number

il
Eneigy:  [3854757 o
Symmetry: 384

Ottital Plating

" 2D Contours
3D lsosuface

[”" Orbital squared

Plot Options. I~ Labets Zaom Out
Copy Cancel

Bhow orbitals il ZINDO1

(a)

i 8

File Edit Build Select Display Databases Setup Compute Annotations Seript Cancel Help

| GIe|Ol 2] a0l clnlo|x| Dl={@] &[%a| 22|

(8] S .,

Orbitals X
Orbital

@ Alpha || & LUMO +
" Beta " HOMO -
© Number

o

Energy: (3538368 eV
Symmetry: (334

Oibital Platting
¢ 2D Contours ——
30 lsosiaface

I Orbital squared

Plot Options. I™ Labels Zaom Out
Copy Cancel

show orbitals il

(b)

Gambar 5. Tingkatan Energi HOMO-LUMO
(a) Energi HOMO; (b) Energi LUMO.

ZINDOT

B. Celah Energi

Menghitung celah energi digunakan
metode semi empiris ZINDO/1. Celah energi
merupakan perbedaan tingkatan energi antara
energi LUMO terhadap energi HOMO, yang
dinyatakan dengan :

Egap = Erumo-Enomo
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Tabel 3. Nilai Celah Energi

1
Jumlah Atom Celah
Enersi E . Energi

gi nergi (o)

Hi L
C H N Cu oMO LUMO o
— Egomo

3,8547 3,5383 0,3164

32 18 8 1 57eV 68eV eV

Dari data tersebut dapat diketahui besar
celah energi Cu-Phthalocyanine,
Egap = Erumo-Enomo
Egap = |3,538368-3,854757
Egap = 0,3164eV

C. Interface

Dalam perancangan sebuah figure GUI,
dibutuhkan beberapa komponen yang dapat
mendukung proses penentuan hasil suatu
GUL Dalam penentuan indeks bias, penulis
menggunakan beberapa komponen yaitu 4
static text yang digunakan untuk judul,
persamaan, celah energi, dan nilai indeks bias;
2 edit text yang digunakan untuk mengisi
nilai celah energi dan menampilkan hasil dari
nilai indeks bias; 1 popupmenu untuk
membuat pilihan tampilan dari setiap
persamaan; 3 pushbutton untuk menampilkan
tindakan jika diklik untuk hasil, grafik dan

keluar; 1 axes untuk menampilkan grafik.
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! indeksbiss.fig

DSH| %
[ | e
Chi=]
ey ||
=T
=]
il||=
EIESS

File Edit View Layout Tools Help

By aBhd DAY P

Static Text

Static Text

Static: Text

Static Text

Pop-up Menu

Edit Text

Edit Text

Push Button

Push Button

axes!

Push Button

[m] x

Gambar 6. Rangcangan GUI

Setelah

selanjutnya mengatur layout Komponen.

membuat

rancangan

Tabel 4. Property Inspector

GUI,

P I
Kompon roperty Inspector
en Font Font Strin Ta
Size | Weight 8 8
Graphic
al User
Interfac
e (GUI)
Matlab
Stati Indeks
aie 12 Bold Bias Textl
text]
terhada
p Celah
Energi
Cu-
Phthalo
cyanine
Static Persama
10 Bold Text2
text2 an
i lah
Smtc | | poa | S| pes
text3 Energi
Stati Nilai
ae 12 Bold Indeks | Text5
text4 .
Bias
Edit 10 Normal Eg
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text]
Bdit 0y | poid N
text?2
Moss
Ravindr
aetal
Herve-
Popupm Vandam data_
Pup 12 | Normal popu
enu me
Reddy P
Kumar
dan
Singh
hasil
Pushbut . _pus
ronl 10 Bold Hasil hbutt
on
Grafik | B0
Pushbut 10 Bold Perband k_pu
ton2 . shbut
ingan
ton
Pushbut 10 Bold Keluar tkelu
ton3 ar
Axes 10 Normal - axes]

Selanjutnya mengaktitkan GUI dengan

memilih RUN dari menu Tools.
indeksbiass — e

Indeks Bias Senyawa Semikonduktor Cu-Phthalocyanine
Berdasarkan Nilai Celah Energinya

HASIL

GRAFIK PERBANDINGAN ‘

PERSAMAAN : Moss v
CELAH ENERGI :

NILAI INDEKS BIAS :

08F

06

04F

02f

I L L L L L L L L )
0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1

Gambar 7. Tampilan GUI
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D. Indeks Bias

Pada penelitian ini untuk menghitung

indeks bias berdasarkan celah energi
digunakan lima persamaan yang saling
berkaitan.

Indeks bias yang diperoleh dari persamaan
Moss sesuai, karena celah energi Eg yang
dihasilkan untuk memperoleh nilai indeks
bias berada pada kisaran 0,17eV < Eg < 3,68eV
dan tidak berada pada Eg < 0,17eV. Indeks
bias yang diperoleh dari persamaan Ravindra
tidak sesuai, karena indeks bias tidak akan
sesuai jika nilai dari celah energi Eg <
6,587eV. Indeks bias yang diperoleh dari
persamaan Herve-Vandamme tidak sesuai,
karena indeks bias tidak akan sesuai jika nilai
dari celah energi Eg < 1,4eV. Indeks bias yang
diperoleh dari persamaan Reddy tidak sesuai,
karena indeks bias tidak akan sesuai jika nilai
dari celah energi Eg < 0,365eV. Indeks bias
yang diperoleh dari persamaan Kumar dan
Singh tidak sesuai, karena indeks bias tidak
akan sesuai jika nilai dari celah energi tidak
berada pada kisaran 2eV < Eg < 4Ev.

Tabel 5. Indeks bias yang sesuai

Referensi | Persamaan | Celah | Deskripsi
Energi
0,17 <
Moss Eg < Valid
3,68 eV
. Eg >
Ravindra et Not
al 6287 Valid
0,3164 eV
eV Herve- Eg>14 Not
Vandamme eV Valid
1,1<Eg Not
Reddy <6,2eV | Valid
Kumar- 2<Eg< Not
Singh 4eV Valid

Dari data di atas, dapat disimpulkan bahwa
nilai indeks bias yang sesuai berdasarkan nilai

celah energi adalah indeks bias dari
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persamaan Moss. Sehingga nilai indeks bias
yang dihasilkan adalah:

refractiveindex - X

Refractive Index Of Semiconductor Copper-Phthalocyanine
Based On Its Energy Gap

EQUATION Moss v

ENERGY GAP 0.3164

THE RESULT

REFRACTIVE INDEX |4 1627

COMPARISON CHART |

Refractive Index (n)

05 1 15 2 25 3
Energy Gap (Eg)

Gambar 8. Indeks bias berdasarkan Persamaan
Moss

Dari penjelasan diatas, dapat disimpulkan
bahwa copper phthalocyanine merupakan
suatu semikonduktor organik, yang memiliki
rumus kimia yaitu Cs2HisCuNs, dengan nilai
celah energi 0,3164eV dan indeks bias yaitu
4,1627.
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