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FENGARUH LOGAM LiPADA ADSORPSIATOM-ATOM H OLEH PERMUKAAN
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Surnsan Kimia, Fokultas Matematika dan g Pengetaheon Alam
Uniiversitas Andalas, Podung

ABSTRACT

Crraphene has fulure prospect for electronics. By adding some substituents this material can he
tuned to behave like a metal or semiconductor, In this investigation, a plenar single layer of
moedified graphene, CiaH L Lis (m =0, 3,6, and 12} consisted of seven sivmember rings was used
tr adsorb the oncoming hydrogen (perpendicular 1o the surface, was defined s Ha). A planar
twalayer graphene CyHzy (7+7) was also included. To determine the adsorption madels and the Hy,
couverage, 4 semiempirs Calzaferri program, works on pentium 4 windows 98, was used to
optimize nHy (n = 1, 2, and 3} that reached the surfaces. The heat of Hy adsorption and the Basnd
gap of the surfaces were also computed. Results of these computations showed that: {1 the
adsorplion process was endothermic and Li reduced the heat of H,, adsorption on the surfaces. (23
Li reduced the band gap of the surfaces, so CayHp: was a semiconductor but CayLiga & conductor, (33
The adsorbed nH,y always lowered the band zap of the surfaces, in exception of CyLi;; could be
lower ar higher, (4) Each atom on the surfaces, in exception hydrogen, might adsorh nHy formed
tilted {with C} and lying down {with Li) surfoce complexes, and for CiHiLic an asymmetric
twofbld complex was also observed. (5) However, the H, couverage was low, some Hy, formed H;
and this was not observed on CaHaLls. {6) The CygHay kept an Hy molecule betwean layers. Thus, a
new material CysHeliy, which had two adsorption models, might increase the H e CoUVETAZE, bt had
lower conductivity than that of CyHya. On the other hand, it is necessary to study in more details
the hydrogen storage between graphene lavers,
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PENDAHULUAN

Material karbon antara lais berbentuk: grafena,
siklasena. fullerena, dan tabung karbon ukuran
nano. Froses penyerapan sudlu adsorbat pada
grafeng tentu tidak berbeda benyak dengan
giklesena meupun tabung karbon ukucan nano.

Penyerspan  adsotbat  olelr tabung  kerbon
ukuran nana banyak dipelajari: Zhao el
yang menggunakan adsorbat H; mendapatkan,
adanva  substituen pada  dinding  tabung
{penarik atan pendorone elekiron) menurunkan
jumlah M; yang dissrap oleh dinding, karenz
interzksi amlara adsorbenl dengan adsorbat
beshuwrang  sedangkan  antar edeorbat
bertambah. Park eraf menduga, dinding
tebung vang diaddisi dengan H, tidak bessifat
logam  lagi  tetapi  semikenduktor,  sebab
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seharan elektron = sistem dirusak. Bermudez™
menambahkan tidak semua ikatan O=C pada
dlndin%_mbung depat bereaksi dengan stom H,
Albert™ mendapatkan: substitusi H oleh Li
pada  siklasena  mempengarehi  jumlzh  Ha
diserap dinding tetapi tidak yang diserap di
dalam tabung.

Menurut Walt de Heer dari Georgia Institute of
Technology {dikutip oleh Halford™) grafena
vang sifat fisikanye dapat diatur dari logam
sampat ke semikonduktor mempunyad hari
depan yang baik untuk industri elektronika,
sebab mudsh diproses untuk menghasilkan
produk  yang betkualitas dibanding dabung
kirbon vkuran nano. Oleh sebab iy, banvak
Juga peneliti berminal mempelajari grafena,
misal Tachikawa dan Shimizu™, mengpunakan
program AMY, mendapatkan Li* cenderung
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diserap di bagien tengah permuksan grafena
Cawtlzy (37 cincin enam). Hasil ini dirinci oleh
Zhn enat, mengeunakan  metede  DFT,
mendapatkan Li cenderung discrap di atas titik
pusat cinein enam, H Jdi atag awom O cincin
¢nam, vaitu cincin cmam wang terletek di
bagian tengah permukaan grafera {12 dan 14
2incin enarm).

Atom H mambentul kompleks jembatan: satu,
dug, dan tign. Kusuma™,  mengaunakan
program  AMI, mendapatkan gas H, tidak
diadsorpsi  grafena yang satu  lapis tetapi
divraikan menjadi atom H, dan kemudizn H
diserap  pormukaan.  Stojkovic  enat
menggunakan  meode Tight Binding,
mempelajad  edzorpsi H pada  permukarn
grafena ideal (384 atom C) mendapatken, H
sukar diserap permukaan, semzkin banyak H
diserap semakin lurun esergi penverapan, das
adzorpsi menjadi foverable pada penyerapan -
0 atom M. D sing,  prafema  (efap
mempertehanken sistem cincin T
berkonyugasi, dan ikatan sp2 berubah menjadi
spd  yang  frostrated.  Van Lier  era™
menckankan, untuk mendapatkan material baru
dengan sifat lebih unpgul derpada induknya,
pada induk perlw ditambahkan gupus fungsi
addisi}.

Tujuan penslitian i1 adalab melibat munegkin
tideknyva: {1} Suobstitusi H dengan  Li
mempengaruhi model dan jumlab adsorpst Hyy
olch grafens, (2) Permukgan yang sudah
menyerap nHy, dipaksi schagal konduktor,
Dalam penelitian ini: diamoti selapis grafena
planar  dengan  tujuh  cincin enam  dan
modifikasinya vaitu CoHjmlip fm = 0, 3, 8,
dan 12}, dan grafene planer dua lepis dengan
konfigurasi  sraggered (74T cincin  enam,
CyHy).  Kemudisn:  nH,s  mendetangi
permukaan  {dengan arah sepak lurus,
selanjutnya tidek skan dibunyiken lagi) dengan
" berbagai posisi jateh, Untuk CaHas, Ha jupa
digrahban di aplera kedua lapisan. Proses
adsorpsi dizmati dengan program semismpiris,
Calzaferrd™™, dijalankan dengan Pentium 4. Di
siniz CaHyr dan Ch:Liyy dipumakan sebagai
standfar.  Permukaan  duwa  lapis  CyyHy
digustakan untok membektkan: data adsorpsi
rpenyerapan) nH,: pada permukaan selapis
sudih dapat mewakili permukamm beclapis,

S Bis i

METODOLOGI PENELITIAN

Program Calzaferdi!!! (QCMP 116 = Quanium
Chemistry  MainFrame  Program)  zdzlsh
program kimia kugntum  semiempiris vang
sudah  dimodifikasi sehingga  dapat
dieperasikan oleh MS-DOS, pada personal
kemputer (pe) dengan windows 98 atau 95,
Masukan program adalah:  koordinat internal
{dibuat oleh si pepeliti), basis set (5) dan [P
{ionisasi potensial) setiap arbital atem, dan
Jumlah elektron valensi setizp atom penyusun
sistem (disediakan oleh program dan dzpat

direvis},

Luaran program adalah: jarak antzr atom (1),
energl tofal (Er), energi setiap orbital molekul
(B}, fungsi gelombeng orbital molekul {ur),
kekuatzn ikatan antar ztom (pyh Kerapatan
muztan (g, dan muatan relatif setiap atom (3.
Milai: £ dan IP sefiap orbital atom vang
digunakan dalam penelitian ini dicantumbkan
pada Tabel 1. Luaran yang digunakan adalzh:
Jarak amtar atom, Ep, E, dan & Data energi
dioleh febih lanjut dalam bentek AH(HL dan
AE.

Pada sistem:

permukaan + 1, — (permukaan + nH,:)
AHreaks = AHproduk - AHreakian

AHreaksi'n = Ln[AH{permukaan + nH,q) -
[AH{permukaan) - nAH{H, 311

Milai  AH  {permukeantnH.) dan  AH
{permukaen) ditentukan program, yeitu Er-nya,
dan AR(H,:), dambil dari Tehel 1, vaitu nilai
IP-nya. Selanjuinya AHreaksin  dinyvatakan
sebagal  entalpi pembentuken  kompleks
permukagn-Hay per atom, disingkatkan dengan
AH(H.4). Data E, propream digunakan untuk
menentukan energi celal [AE), didefinisikan
sebagai: AE = Epyyo - Epoun. D 5ind, Eygug =
fingkar energzi B, terendah vang tidak berisi
elekiron, dan Eygue = tingkat energi E
lertinggi vang berisi elektron, Bila AE = 3 eV
sistem hersifan insulator, -3 34
semikondubtor, dan < | eV sebaxai kondukter.
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Dalam penelitian ini: diamati dua jenis zrah
jatuh Hee ke permukoan yailu: dard atas ke
bawah dan dari bewah ke atas, Kedudukan Hy.
dalam keadasan optimal ditentukan secara:
oplimasi  tunggal dan manual. Di sini
permukean  dianggap  kaku, jadi  vang

dinptimasi hanya vektor vang memuat C-H,,.

Angeapan ini diturenkan dari hasil penelitian

Acharva  dan Tume™  yaitu,  sesudah

dilakukan proses optimasi dengan metnde

IDFT, lapizan grafena tetap planae,

Prosedur  kerja  yvang  digunaken  dalam

penelitian ini adalah sehagai herikut:

I, Mulg=mula  dibuat. mode]l  permukaan
CyH,; planar dan setiap atom diberi nomaer
secara acak {Gambar 1) Pada CiHaLis,
tlom H Ma 27, 31, dan 35 dipanti Li, pada
CaHeLiz atem H No 23, 27, 29,31, 33, dan
33 yang diganti Li, Selanjutnva di bawah
lapis perlama dibuat lapis kedua dengan
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lapis 33500 A, Juga untuk setiagp posisi

jatuh H.y. Didefinisikan: bila Hy menuju

atom C permukaan maka jarak C-H,e awal

0.6 A, titik tengzh garis hubung dus atom

C mika jerak H,y kepermukaan awal 0.5

A, dan titik pusat cincin enam maka jarak

D-Hay awal 04 A (di sini D adalah titik

pugat segi enam beraturan). Untuk setiap

mode] sefapis, sekitar 2734 posigi jatuh
nH.y akan diamati {pada mode] dua lapis

jumlzh posisi jatuh hanya 16),

Drata butir 2 dan Tabel | dimasukan dalam

program sebagai masekan data,

4, Keadaan optimal sefiap posisi jatuh Ha
ditentukan secara: optimasi manual dan
tunggal. Sustu  sistem  dalam  keadann
optimal bila Er-nya paling negatif, dan
oprimasi dianggep selesal bila AE; dua set
optimasi berurutan < 000001 eV, DI sin
AEy talah selisih By dua set berurutzn. Set
vang terakhir disebut keadazn optimal.

ad

konfigurasi sigggared (T+7 cincin enam), 3. Belanjutnya data butie 4 dari berbagai
2, Ditentukan  koordinat  internal  mesing- permukaan dikorelasikan satu terhadap
masing atom  penvisun modef, dengan yang lain. Permukagn CyMys dan CyLip
jarak C-C, C-H, C-Li becturut-turut adalah dipakai sebagai standar.
1,4160; 1,0880; 1,2240 A dan jarzk antar
3 /30
/
T2 -{-_..'Ih 15 e
i & L '
P B T TF 14
# ﬁ . .
T8 . AT
5 _-C‘" & ..'
s, )
Jqﬁt)'\ ;h_ﬁ, Ha ey
FAEI i
Y A ,
35 T 26
16 25

Gombar 1. Permukozn grafena planar yang satu lapis denpan tjeb cincin (C24H L2, frontal). Penomaran
dilakukon secar acak WNo 1-334 adalzly arom C, Mo-36 adalab wom H

Takel 1. Farnmeder H, Li, fdon C menorot prograne Caleaferri,

Unsur  Kontigurasi elekiron  E(s) Eip) LP(s), eV IPp). e¥
H* 5 [ 200 - -13.6 -

Li |5 25! 0,703 0,703 = Q0 - B0

C 52253007 1,710 1.625 21,4 114

Eelerrgss dalem program yvang diamati hanyz elekiros valensi, ® d2si Pangpabean .
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HASTL TPAN DISKUSI

Tabzl 2 menayangkan: sifat-sifac peemukaan
CraHpp=Li- wang menyerap nHg  vang
dizarikan deri pengamaeton 27-34 posisi jauh
(nHas), Data lengkap penyerapan nHu pade
CaHyppLin  ditampilkan  pada:  laporan
penalitian research grant TPSOP,

Permubiann CuyHys

Menurut program Calzaferri grafena  panar
dengan tujub cincin enam (CrgHyz) hersifat:
semikonduktor {Takel 2, AE = 30257 V),
setiap atom permukaan mempunyval muatan
relatef (&), Ada tiga kelompok etom O
kelompok 1 (boapian dalam, Cl-Ca, & =
H1,01523), kelompok 2 (kagian luar, C7, CB.
€12, C13, C20, C21, & = 003311}, dan
kelompok 3 (bagian har, C%, C10, C15-C19,
C22-C24, 5 = - 00565291,

Permukaen mumi dapat menverap nH, bila
padanya diberikan sejumnlah energi (Tabel 2,
AH(HLF 10,8304 13,8685 eV) membentuk
model adsorpsi jembatan satu yang filfed,
disebut sebagai ikatan H,, dengan C kelompok
[, 2, dan 3 (jarak C-},s 1,1910-1,2586 A}, dan
menurienkan AE  permukaan mueni (AE =
0,2037-1,8372  eV).  Stojkovie  enal
melaporkan H o sukar  diserap  permuaan
rafena (384 atom C). Zhu et ol mendzpatkan
H diserap oleh atom C permukaan grafena
membentuk kompleks jembatan satu.

Penyerapan nH,, ini, dikonteol oleh ateran
penverapan satn H,s vaituz {1—=1), (2—2), dan
{3-+3). Aturan (1-—»1) aminva, hila satu H,
digrahkan ke C kelompok 1 maka Hyy it diikat
aleh C kelompok satu bersesuaizn. Penyerapin
nH,, pada bagizn luer pennukaan misal: sistem
{3+3)} membutuhkan AH(H, ) yang paling Recil
tetapi memberikan AE yang paling  beszr,
demikian aehaliknva (Tabel 23 Sistem (3+3)
artinya dua H,e berunat-turut diamahken ke C
kelompok 3 vang becbeda, misal ke C14 den
cipitd (Gambar 13, Jadi ada koreelasi antaia
AH(H,q) dengan AE dan penverapan nHyy pada
bagian dalam permukaan lebth memparbaiki
konduktivitas permukaan.

Semuz  atom T permukzen (24 buah)
mampunyai peluang menyerap nHy 12tgpl
tidak semua © dapat menyerap Hy vang dulang

T4

4 Hin Kim,

padanya, sebagian keluar sebagai H bebas ateu
H;. Proses pengeluaran H: dikomirel cleh
gturan tambahan. Mizal pada sistem [1+1+1),
Hyg yang diarahkan ke C6 memang diikat oleh
Co twetapi yang ke C4 dan C2 berpabung
membentuk  HYL Bermudez™  juga
menekankan fidak semua ikatan C=C pada
dinding tabung depat bereaksi dengan H.

Permukaan CyyLipa

Fermukaan CyLiy; murni mempunyai AE lebih
kecil daripada CyyHy yaitu: 0,3797 eV (Tabel
21, Permukaan vang bersifat kondukior ini
dapal menyerap nH, bila padanya diberikan
erergi {AH{H,,) = T6719-124578 «\)
membentuk dua model adsorpsi vaitu: ikatan
Hy dengan C kelompok | dan 2 (C-Hu
L 1860-1,2410 Ay dan dengan Li (Li-H,s
L1957-1,2430 A), Pada model adsorpsi H,.
dengan Li, Li-H, terletek pada permukaan
{fving deown). Penyerapan satu M,. dikontrel
oleh  aturan penyerapan satu Hyo (1—=1),
{2—1). dan (3-Li), dan beberapa Hy olch
aturan satu Hys dibaniu oleh dua Ha (220,

Permuikozn  yang menyerap nH.,  dapat
menurunkan dan menaikkan AE permukoan
mierni (Tabel 2, AE = 0,§219-0,3083 £\
sistem {L+1), (1+2), dan {1+ 1+1) menurunkan
dan lainnyva mengikkan. Jadi adsorpsi H,, pada
bagian  dalam  permukaan  memperbaiki
kondubtivitasnyn,  Korelasi antare AHHL)
dengan AL hanya didapatkan pada sistem vang
mengikuri guran penyverapan satu Hy. vaito
pada sisterm (1=0) dan {|+1+1), Misal pada
sistem {1417, Hyy diaralikan vang berlurut-tusut
ke O3 dan O membutuhkan energi sebesar
12,4378 eV (nilai maksinim) dan memberiken
nilai AE = 00,1440 =% {nilzi minimum 0,121%
eh). Dt sini masing-masing Hy diikat aleh C3
dan 2, Pada sistem {1+2) berlaku atiran
penyerapan: satu dan dua H,.,

Pada permukaan ini, ke |2 atorm C kelompek 3
yang tidak dapat menverap Hy,y digantikan oleh
%2 |2 atom Li. Penggabungan Hy, membantuk
gas Hx juga terjadi, karena kompetist antard
aturan {|-»1) dengan (Z-»1). Mizal padas
sistern (1=0+2), Hy diarahkan ke C4 ditkat
olgh C4, tetepl vang diasahkan ke C2 dan C8
Feluer sebagei Hy sebab kedea Hay Desusaba
supaye diikat oleh €290 Jadi CLi: vang
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mempunyii dua maodel penyerapan Hyy ini:
tidak dzpat meningkatkan jumlah H,, diserap,
tetapi smenurunkzn energi yanz dibutuhken
urtuk proses tersebul sekitar | 41-3,18 eV, dan
berpotensi  digunakan  sebapai  konduktor
dibanding CayHyz. Albent™ juge mendapatkan:
substitusi H oleh Li pada siklasena, tidak
mempengarehi - jumlah  H;  vang  diserap

Fol. { Mo [ September 2007

didalam tabung, Chen er of (dikutip dari Zhu
etal™)  menvatakan:  adanya logam-logam
alkali dalam material karbon memperbesar
Jumlah H; diszrap oleh material tersebut, Hal
ini diralat oleh Zko er of (dikutip dari Zhu e
al'l] hahwe peringkaten jumlah hidrogen
dalam material karbon  disebabkan  karena
matzrial menyerap wap air.

Tabel 1. Sifat-sifat permukaan CH o Lis yang menyerap Hy.

Keterangan  CpaHys Craliy; CyHsLi; CriHsLis

AE pertiukaan, dan AE ekstrim {permukaan+nH, ) dengan n = 2 atau 3, dalam eV

Mlurmi 30257 0,3797 22772 16623

(tnHuak min  Sistem(1-1+1+1}  Sistem (1+1+1)  Sistem (1+2+3)  Sistem (L1}
2037 01219 04571 0.2618

(tnH,s) max  Sistem {343) Ststern (1+3) Sistemn (3+3) Sistem (2.342),
1.3372 0,3083 17442 (1+1), (1+2)

11137

Rentangan AE permukean, dalam eV dann=1, 2, atau 3

£01H (,2037-1,8372

0,1219-0,5083

0,14%0-1 9465 0,2638-1,5118

larzk antar atom kompleks Jembatan satu () dan dua (), dalam A dann = | 2 atan 3

(CH,) LI910-1,2586 1186012410 1,1820-12350 [,1850-1,2243
(Li-Hg¥ -- 1,1957-1,2430  1,0403-1,2085  1,1948-1 2066
(C-Haa)" x* . i |,2450-1 4088

Rentangan energi penyerapan nH.a, dalem eV dann=1, 2, atan 3
75719124578

AH[H} |0,8504-13 8685

6,8851-134353  6,4169-13,0680

Milai kstrim energi penyerapan nHyy, dalam eV dann =2 atau 3

AH{H,s). min  Sistem {3+3) Sistem (343) Sistem (243), Sistem (3+3+2)
10,8504 T6753 (33 12,0708 E 1547
AHH ), max  Sistem [+ Sistem {1=1) Sigtem (1+2} Sistem (1+1)
[3,6022 12,4578 [3,3352 12,9564
Aturan penyerapan H,., dan ying dominan pada penyerapan nH_,
Samt H,- (1—=1}, (2—22) (1=l (21 (1=x1), (2=2) {1=1L3=23
(3—3 (3—=L1) [3-+3} (3L} (3=Li)
Kombinasi - - {2—=7) (23
silu Hyy
Bra H,g == {2—=1] (1 —=2), banyak (=23}, banyzk
(33"} {1=171, (2-xLi)
(3—=2) 012, sedikit
(3—3+2)
Dominan Satu Hay Sitn Hy=dur Hy Satu Hg=dua Hy Satu Hyes<dua
Haa
Penyerap Hyy  C-24 C=12, Li=|2 =21, Li=3 C=12, Li=]12

Pengeluaran atom H dan ges H; dikontrel oleh suatu atusn dan terdapat pada sistam

Aduran Sistem (I+1+1], s Sistem ([+1) e
tamhbahan (130, (2+14 (1+1-1)

Kompetist -- Bistem [141+2) Sistem (2+3+3) -
dur aturan [3-3+3+17, 421 (323703 =3)

penyeTEpan (2= 1}/ {]1=1

IS5M | i B7E-628X
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Permubkaan Co Ly

Permubkaan CieHsLiz murml mempunyai AE
lebih kecil daripada Ci:Hyp: dan lebih besar
daripada Cy,Lija yaitu: 22772 eV (Tabel 2)
Permukaan dapat menyerap nHyy bila padanyva
diberikan sejumlah energi (AH(H.:) = 6.8851-
13,4353 V) mambentuk dua model edsorps
yaitu: ikatan Hyy dengan C kelompaok |, 2, den
3 (C-Hyy 1,1820-1,2350 A) dan dengan Li (Li-
Hea  LOM03-1,2085  A) Penyerapan ini
dikentrol olaly aturan penyerapan satl Ha
(117, (232, (323, dan (3—=Li), kombinasi
samt Hygt (2—230, dan dua Hogs (1-20, (3—=37),
dan {32}

Permukarn vang menyerap nH, menurunkan
AE permukean mumi (Tabel 2, AE = 0,14590-
[ 0465 eV, tetapi korslasi antam AH(H,a)
dengan AE tidak begitu jelas Sistem (1+1),
(1+2), dan {1+1+1) membutuhkan AH{H.a)
yang relatif besar dibanding sistem lein (nilai
maksimum didapatkan pada gistem {1+2)),
tetapi AE  terkecil dijumpai pada  sistem
{142+3). Penyimpangan ini dikentrel oleh
ateran kombinasi sate Hyy dan aturen dea Hog,
Misal, pada sistem  (1+243), Hay yang
diarabtkan ke C2 diikat oleh C2 {1— 1]}, ke C8&
diikat aleh C10 (23], dan vang ke C10 dikat
oleh C14 (3—37" Pada sistem (343) berlaku
aluran penverapan satu Hy., jadi ada Rorelasi
antera AHIH, ) dan AE {Tabel 27,

Pada permukazn ini, seperti pada CuHiz dac
Cpliyy, ada 24 atom reektif menyerap Ha
Ketign atom © kelompok 3 yang fidek dapat
menyerap 1,4 digantikan oleh ketiga atom Li
Penggabungen beberapa Hay memheniuk pas
H. jupa terjadi pada permukean ini kirena
kempetisi antara ateran (23" dengan (3—+2).
hizal pada gistem (2-3+3), H,, vang diarahkan
ke C12 diikat nleh C11 (2-33), yang ke CIL1
pindah ke C9 (3—=3") dan yang ke C9 juga
inzin ditkat cleh €9 (3—=3). Kompetis unfukx
mendapatkan €% menyebabkan kedua Hy
hergabung membentuk ML Oi ramelkan
peluange ketiga permukaan memunculkan gas
H.  adafah sama.  Jadi  CoHeLiz  yeng
mempunyal dua model penyerapan Hyy ind,
tidak dapal meningkatkan jumlah Hyy diserap
dan kenduktivitasmva tidak berbeda banyak
denpgan CayHss.

4B, Kim,

Permukaan CpHyLi,

Permukaan CyaHeLiz mumi mempenyvai AE
lebily kecil daripada Oy Hp: den lchik hesar
daripada Cyyliy vaine 16623 eV, Permuokaan
dapat menyerap nHy bile padanye diberikan
sejumlah energi (Tabel 2, AH{H.,) = 6,4165.
[ 30680 eV} membenuk lige medel adsorpsi:
ikntan H,s dengan C kelompek [, 2, dan 3 (C-
Ha 1,1830-1,2243 A}, dengan Li {Li-Ha
|,1948-1 2066 A), dan denpan O kelompok 2
dam 3 (C-Ha 1.2450-1,4088 A Dua model
pertama adaleh: kompleks jembatan satu dan
terakhir jembatan dua yang tidak simetris
Penyerzpan dikontrol oleh aturan penyerapan
s Ha {l—=l), (3=3), den (3—=LiD,
kombinas: setu Hye (2—3), danm duz H,g
1= 170 (=2, (=30, {2100, dan (3-»3+2),
Anuran kombinasi satu H,y, juga dijumpai pada
CagHaLiz, muncul akibat akibat sifat Kimia Li
berbeda dengan H.

PermuXaan vang menverep Hyy menuronkan
AE permukaan mumi (Tabel 2, AE = 0,2638-
L2118 eV Korglasi antara AH(H.} dengan
AE dijumpai pada sistem vang mengikuti
duran penyerapan satu H,y Mizal: sistem
{1+1} mempunyai AE minimuom 0,2638 &V,
tetapi energi penyerapan H,s meksimum yvaitu
129364 eV, Poada  sistem  lam  recjadi
penvimpangan, vang dikonirol oleh  eturan
kombinasi sate Bl dan dva M.y Awran dua
H. padn CayMHyLiz lebih banvak daripada
Ca:Haliz, maka penvimpangan peda Culdslis
lehih banyak daripada CyaHLiz, Misal: sistem
(34342 membuotuhkan  energi  penyerapan
minimal (8,1547 eV) tetapi memberikan AE
vang sidak maksimal (0,3980 <V, Di sini Haa
sang diarahkan ke CL4 ditkar olel C14 {330,
ke O diikat oleh C10 dan O (3—=3+2), dan
ke CB diikat aleh Li27 {2—Li",

Pada CpHeLis, jumlah atom pemnukaan yang
reaktif menverap Hy  adalah 24,  dan
pengeabungan beberapa H. membentuk gas
Hy udak tergadi. Hal ing disebabkan oleh karena
pada CayH:Li; jumlah zturan penyerapan doo
Has cukup banvak., Akibatnya, Hao lelib
berpelueng  menemukan stom  yang  dapot
menyerapnyd, Jadi peluang Cu Lz menyerap
Has sedikit meningkat, DF ramalkan parmukaan
CogHyLiy, mengodsorpst H,y o osedikit  lebih
banyak dan uniuk it dibutuhkan cnergi sedikit

[SEM 2 19TE-628N
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lebih rendah daripada CpHyp, etapi dava
hantar listrikoya tidak bezitu batk.

Fermuksan CyHy,

Energi celah permukaan CygH,y adalah: 29047
eV, zedikit lebily rendah daripada CuHiz
Penverapan H,s, baik vang datang dar atas
maupun dari bawah permukaan, mengikui
eturan peyerapan satu H,, dari CoyHys. Nilat C-
H,, dan AE untuk sistem yang H,: datang dari
atas lebil besar daripada dari bawsh. Tetapi
pade AH{H.) terjadi sebaliknya. Hal ini
disebabkan oleh karena H,y yang datang dari
bawah juga merasakan penparuh tolakan dar
gtom C lapisan kedua. Proses pelepasan H,
pade M juga  dikontrol oleh  atwran
tamtahan dari CyH,z, dan H; depat berada di
antara lapis. Di samping itu, pada posisi jafsh
H,s vane sama, nilad C-H,y dan AHCH,,) pada
CuHey sama dengan CayHiy, Jadic permukaan
C2yHy: sudah  dapat mewakili - permukasm
berlapis™ L

KESIMPULAN

Hasil penelitien memperlihatkan: (1) CaH,,
beraifal semikonduktor, bila M diganti Li
terjadi penurunan energi celah CyH), dan
CuLliyy  adalah kondukter. (20 Setiap
permukaan membutuhken  energi o unfok
menyverap nl., dan LI dapat imenurunkan
energi  tersebut. (3)  Setiap permukean
menyediakan 24 atom (O atau Li} uniuk
menyerap nH,y membentuk mode] adsorpsi
jembatan satu (C-H,y dan Li-H,2. pada
CzqHsLis jupa terbentuk jembatzn dus yang
tdak simetris (C-H,a)k (41 Tidak zemua Haa
mendatangi  permukaan  diserap, schagian
keluar sebagai H bebas atau Hy kecvali pada
CaHiLic. (3) Setzlah menyerep nH,s onergi
celehnya lebih rendah daripede sebelumnya,
kecuali pada Cy:Liy, dapat pula lebih tinggi. (5]
Pada CyeHay, molekul H; dapat disimpan di
amtar lapiz. Jadi, permukaan CuHeLi, di

samping memunculkan  model  adsorpsi
jembatan  dua  yang tidzk simetris  juga
mencegah penpeluaran gas My, terapi

kondoktivitasnya  kurang  baik  dibanding

Loy
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