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ABSTHRACT

A research 1o study the electronic and chemical characteristics of Copper which nano structure
using PM3 progrem has been done. This program part of HyperChent pro 6.0 that performead by
Pentiury &, This reszarch has nano 20 and 3D structure (ztom number 2-30). Results of
compulations showed that Copper can make nanosheets, ranorods and nanotubes strecture that
have the different electronic characteriztics from its crystals structure. Fortunately, copper with
nano structurs could develop as insulator and semiconductor matesials,
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PENDAHULUAN

Sifat eleltronik dan kimia strokivr nane,
peralihan antara atom dan padatan {krstal),
terletak antara sif atom dan kristal. Para ahli
teoritis dan peneliti laboratoriem memusatkon
perhatiannya wntuk mempelajar partikel nano,
baik dalam aspek nanosains mawpun aplikasi
teknobzgl, Dari sejunalah penetitian yang telah
dilakukan, didapatkan bahwa sifac elekironik
dan kimia struktor pane dapat diatur dengan
mengentrol - benmuk,  wkuran,  jenis dan
homposist kristalnya. Dengan  mempelajar
penpontralzn fnd, ditgmukan material bar
vang  potensial  dikembangkan  secara
teknolozil™™. Fakta inilah vang mengawali
berkembangnya  perelitian-penelitian  yang
niens untuk memnpelajari pengamuh benmuk dan
an terhadap sifac dard partikel berskuran
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Berdazarkan partkel  pano

dibedakan jemis, potars lain:
namawlres, astorods, mgnombes, wanohorns,
naviocakls, ezie. dan zzbapainya.

Manawires dan nanorods mempunyal struktur
g2, zkan relapl
Tidak dapal menyimpan aiom ey minleksl
lain, sedapgkan nanombes dapat menyimpan
molekul dengen adanye ronggz vang cukup
besar. Sedangkan, nanohoms, rongganyva dapat
digunakan zebapai bejana reakst, Mivawakl
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stal™ memanfastkan  ronzga single  wall
carbon manehorns untuk mensintesis parikel
G0y dengan ukuran sangal halus. Zhou
eral juga  membuktikan Boron  Mitrida
nanolubes depet menvimpan Cu warowires di
dalam  rongganya, dan Chen  erat™
membekiikin Boron Mitrida nanotubes dapat
digunzkan sebagai penyimpan gas hidrogen.
Belakangan ini, Pawluk era®™, mempelziari
sejtimleh partikel berukoran nena dari logam Ir
(jurnlah atom 2-64) yang mengkristal dalam
bentuk fre dengan menggunakan meloda DFT,
dapal  membentuk  struktor nanowires  dan
nanotubes, Xiao dan Wang!", menemukzn
adanya partikel Pt {mengkristal dalam bentuk
See) ukuwran npano yang  mempunyzi sifat
koonduktifias dan feromapnet  wang  baik
dengan menpgunzkan  metoda vang  sema
Kusuma™ mempelajan struktur nano logam
Mikel dengan menggunakan metoda PAM-3
menenitkan  babova fpzam tm dapat
membentak strckivr neecsfeers. nenorogs dan
A bes,

Logam Cu, seperti [r, Pt dzn Wi mengkriztal
dalam bentk foe. Lanics parsmetes dan jarak
anlar atom ferdekal [and logam ini beriurst-
turd 3,8152 nm odon 2,351 nm z=dengkan
energl kohesifava 61,5 kkalimol dengan nila
resisbivites [L,724 wi? cm Zan keondukiivices
8.3x10%m® (200
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Lralam penelitian ini, program PM3 digunakan
uniuk inempelajari sifat elektronik dan kimia
partikel Cw vkuran nano 20 dan 30. Karena
keterbatasan size dalam progrem, maka Juinlah
Alem penyusun partikel dibatasi sampai 30,
Program  ini  adalah  bagian  dari pirket
fyperChem pro 607", dijalankan denaan
Pentium 4,

METOTMILOGE

fenis struktur mano  yang  diamati dalam
penelitian ditumpilkan pada Gambar 1 dan 2,
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GamBar | memperlihatkan  modz]  strukior
1o 2D, yaitu cincin rantai lerus (Gambar 1a),
dan  cincin  empat  atom  planar  berlapis
(Gambar 1b). Bila banyak cincin empat atom
planar dinyalakan dengan m, banyak lapisan
cincin dengan p, banyak atom dalam model
dengan M, maka N= {m+1) {p+1}). Gamhar 2
memperlikatkan beberapa model partikel 30
Banyak atom dalam medel 3D adalzh ¥ = ()
(ph. D sini, roalah banyak stom dalpm satu
cincin., Pada model 300 lapisan yeng satu
disusun ecliped terhadap lapizan vang lain,
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Gambar 1. Beternpa Model Kluster Tembapa 2D (a) Cincin Rantai Lurus, (B) Cincin Empat Ataem Planar

Berlapis
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{adr=3p=2n=6 (o} =a, p=2, n=12 (=hr=4, p=2, n=8
Gambar 2. Beberape Model Kluster Tembaga 30 (a) Cinein Toga Atom Planar Berlapis, (8} Cincin Enam

Alam Planaz Berlupis, (2] Cincin Empat Atom Planar Berlapis
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Masukan awal unuk model 2D adalah: jarmk
antar atom Cu {Jnee) = 2 A dan & CuCuCy =
0%, Unluk model 30 adalah ooy = 2 A, dan
jerzk antar lapis = 2 A, DI samping in, untuk
cincin tiga atom planer (Gambar 2a), empal
aiem planar {Gambar 2b), dan enam atom
planas (Gamber 22), 2 CuCuCy beremnt-tinit
a0, 907, dan [20°,

Ketlerangan ringi tentang program PM3 dapat
dibaca pada manvel program, stau buku-buko
kimia kempuiasi. Progeam ini membonibikan
masukan data berupa koordinat dan parameter
alom-atpm penyusun molekul. Paramater alom
vang dibutubkan delam pepelitian ind sudah
disediakan di dalam  program 1u sendin.
Struktur melekol yang paling stabil ditenukan
secera optimasi, Proses optimasi berlangsung
SECAR: 0l0InaTIs.

Dalam  peneliian i digunekan komputasi
secard BHF (Resiricfed Hartree Foek) dengan
pengoptimazi dan Polak  Riblers. Optimasi
dilakukan dengan ketentuzn sbagai berikut:
spin mudtiplicine = | charge = 05 sonvergence
fiees = 00015 Reratior it 1000; pradienr
0,15 kCalimol A; dan maximum cycles = 300
Luaran datp (dalam keadaan oplimal] yang
dibutuhkan adalah: Hinding Energy (BE ndalah
erergl ikatan pntar iem=atom dalam malekull,
Evomg  (ngkat  energi fRighesr  ocoupled
mofecwtor prbital), Epgwe  {fingkat enerai
fpwest waccowpled molecular orbitall, ey
fdalam A) dam <CuCuCu {dalam . Nilai
BEAtam zuntn molekul ditentukan mensiii
persamaan .

Di sini n adalah jumlah atom pemyusun
molekal  (zistem),  Makin  pegan nilad
BE/Atom, makin stabil molekul terscbut. Sifat
penghantas lopam  diteniukan oleh nilai &g
HIHRE] EE"‘::' Di 5:.|'|i En"."' - [Em’_\l.,-r_;.— ELU?\-IUE- Nil'll
Eup susty kondukior, semikondekter. dan
inzubator berunut-turul adalah < 1,0 e%; 10 =
0eV; dan = 3 eV,

BE
At
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HASIL DAN DISKUS]

Hasil opiimasi secara otomatis pade model
eincin rantai lurus dengan jumlah atom Cu 2-
[a  {Cambar &} memperlibatkan: dalam
keddoan optimal model ini iermasiek grup Deh
dan C- v. Jadi struktur optimal 121ap berbenluk
rantai lurus.

Tabel 1 memperbhatken bahwe  denpan
berambahnya n: (1) Untk jumlah  atom
genap, BE/Atom menjadi berkurang, Mal
dikarenakan makin banyak atom temhaga yang
berikatan safe sama laing (2) jarak antar atom
Cu di ujung rantai hampir konstan, 2,15379 A
dan jasak antar atom Cu di bagian dalam cincin
sedikit bervariasi antara 27,3132 A-2.31368 A
[3) Epomo  Semakin lebih positf sedangkan
Eppn semakin lebih negatif, akibatnya E.,,
semakin kecil dengan bBertambahnva aton,
Dalam komputasi ini, cincim rantai  luros
dengen n=l4  dalam  keadann  optimal
panjangnya hanya sekitar 2.3138 nm dan AE
86188 V. Jadi porikel neno  bersifat
insulztor, [N samping e, panjang ikatan antar
atom relanf lebsh pendek dibanding dengan nn
dalamn kristal {2,535 & ).

Hazil opumasi cincin empat  atom planer
berlapis (Gambar [h) adalah bersimetd Db
dan berstrukiur ploner {sudut torsi adalah G°)
Crata struktur optimalava dicantumkan pada
Tabzl Z. Pada model Mo 1 ( m=i-7, p=1, n=4-
I6], strukwr optimal berbentuk grop D:h. Qi
sini dijumpai rentangan jarak Je.ec  adalah
20817- 22897 A (kecit daripada nn). Seperti
halnya pada cincin rantal lurus, sisi-sisi paling
vjuig relaul lebih panjang danpada bagian
dalam. Dengan berambahoya nilai m dan p,
renfanedn jarak 510 panjang berkurang dan sisi
pendel beriambah. Padas model Mo 17 (m=s4,
p=d, n=23), renlangan o menjadi 22327 -
22744 A (unmk jumlah elekiren genzp). fadi
dengan bertambabnya nilan m dan p partikel
mene A cepderung menyamakon jarak oancar
ateminyi dengan nn.

= {}fn][EECJ’m elektronik molekul + Energi Repulsimolekil - nfEnergi Atom Tl:r:l';cL:E:J:-:i:l] (1)
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Tabel 1. Korelasi antara Eqyqup dan Eyyuo dengan banyak atom Cu
pada maoddel cincin rantai lurus {gradient 0,15]
Blao | M BE Atom Simetri | Enomo(eV) | Elwnio (V) AE [2V)
{kknl."ﬁ.h‘!cl]

I 2 -4&, 7175 (0,020 [k -10,7781 28997 TE7E4
z 3 <32,7960 (0,025) D= = 7.1597 2, 1427 30071
3 4 =i, 6953% (0011] -k =1 10043 -1,8262 1780
4 3 45,1237 (0,007 DTy = 30585 -1.B3RG 28000
5 i =43,537] (0,004] [ -LE D252 -2, 1683 B.2570
& | 7 40,5607 (0,1 46) D-h |- 7,2994 -2,5616 4.7378
T 8 -, 00232 (0,025) D-h 11,0692 -2, 3342 a,7350
g o <50, 1000 (0,103} C--h - 6,3697 -2330 42370
9 14 -6, 5791 (0,125} D--h 11,1228 24314 B.0804
{5 i 11 -42.3018 (0,012} L= - 64317 -2 4444 1.0a73
i 12 -45,5651 {0,157} D-h 11,1450 -2 093] 8,65a61
2 | 13 -8, 2024 (000} Crvw - G671 -2,5029 4,1682
i3 | 14 -48.5513 {0,138} D-h 11,1551 =2,3383 BALEE

Kiteraepan' ¥ dalam kol kuning menyaakan gradizni

Tabel 2 memberikan informasi, dalam sat sl
{p tetap) denpgan herambabnya m, BE/Atom
terus bertambah sampai suaty Tmit (Model Mo
-7, Mo 8-12, dan Mo 13-16). Semekin besar
nilei  p, milai limit semakin besar  pula
(pandingkan model Mo 7, LE, dan Ko 135)
Steakir 2 D diramalkan tidak stabil, mebhat
pdenya kecemdrungan yang diperlihatkan aleh
Fucmo vang semakin neganf dan Ejoue yang
semakin positil, dan Ep, vang semakin besar.
Contml ¢ omedel Mo 4 dengan m=4, p=i, dan
p=1 0 vang mempunyai pilai BEAwom sebasar
89,0927 kkalfAMol dan B 3,5925 V.

Zedangkan pada medel Ho 14 dengan m=4,
p=1 dan n=20, BE‘Atomnya edaloh -115.3540
tkal'AMol dan B, 40580 eV, Untuk model
Mo 10 dengan m=4, p=2 dan n=[5 mempunyai
nilai BE/Atom sebesar 3.9376 kkal?AMol dan
E.,, sehezar 4 4008 eV, sedangian model Mo
17 dengan m=4, p=4 dan n=20, mempunyii
nilai BE/Atom sebesar -6,3217 kkal/Anhiol dan
Epp sebesar 26002 eV, Dengan perkatuan lain,
logam tembagn dapat saja membeniek strukour
ranesheets vang bersifat insulator: Bila nilai m
dan p nanosheets diperbesar ada kemungkingn
logam Cu bersifar sebagad semikonduktor.

Tika dibendingkan antara model cincin ranfad
lurus (Tebel 1) dan mode] ¢incin empal atom
alanar (Takel 2} omuek jumiah ztom yang sama
werlihat bahwa E,, semnkin kectl untok model

cinzin empat atom atom planar {bandingkan
model Mo 3, 5, 7, 9, |1 dan No.l3 pada cincin
rantzi lurus dengan medel Mo -6 pada model
cinein emppl aiom planar). Hal ini wajar
kirena pada model siklik dengan strukioc
lingkar, ferjadi ikatan yang kuat antar alom-
atorm penyusun molekul, dimana dalam hal ini
pergerakun atom terbalas karena keterbatazan
rugng dalam model siklik ini. Scdanghkan pada
medel rantw lurus, ikatan yang terjadi antar
atom penvusin molekul relatif lebih lemah
karena rmode] mntad yang ada,

Feadaan optimal untk model kloster tiga
atem {r=3, p~1-31 berbentuk grip Cs, Dsh dan
Cyv, (Tabel 3, Madel 1-3), Scperti halnya pada
model cincie empal mom planar (200, leooes
relatif lehih pendek danpada nne Dengan
berambahova nilad p, | cop. pada cincin tiga
atom Dagian delam tetap masih lebih kecil
daripada {nn) vaine sekilar 2,2208 - 2231 1A
dan pada bagizn vang lain 22805 - 12,2934 A
Pada model ind, ooy lebih kecil danpada sis
penphobung antar cincin, dan terlibat dengan
sgrmakin bertambah pilai p, maka  lerjed
perbedaan dimana lege, di basian dalam [2Bik
panjang daripeda i bagian lear, Tabel 5 jugz
tidak  memperlihatkan  korelasi yang  jelas
antara r, p den l-,p, Misal ook model Mo S
{r=4, p=3, n=12, loeco =2,3062 A, sedznghas
pada model Mo 10 (=4, p=+4, n=L2L lroee =
32867 A
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Umuomnyva le,r, pada klugter empil atom lebih
besir daripada sizsi penghubung antar eincin,
tecapi pada Kluster enam atom, malzh terjedi
sebaliknya, misalkan pada model Mo 14 (=5,
p=3, p=18} dimana sizi penghubung antar
cingin l#bih besar dari le.q, yaitu 2,2398.
22339 A, sedangkan |ooc, sebesar 2,2544 A

Tabel 3 memperhbatkan adanya korelasi antara
r, p dan n dengen BE/Atom. Sebagai contoh
dalam satu set (r tetapl, Jdengan berfambabnya
p, BEAlom bertambah teruz sampai suatu
limnit (Mode] Mo 1-8, Mo 7«1 dan Mo [2-18),
Zemakin besar r {nilal p fetap), nilai limit
semakin besar (bandingkan Model No 4, dan
Mo 10). Meskipun nilai BEfAtom  maodel
kluster tiga atom bertambah dengan pe Biapi
nilainya tidak mungkin menvamat nilal enerol
kohesif logam Tembaga (Tabel 3, Model Mo 1-
&), Model yvang porensial ialeh model kluster
empat etom (mode] Mo 7-11} dan kluster enam
atom (Mo [2-16). Hal o sangat beralasan
karena atom-atom pade kristsl foc memang
terletak pada 1tk sudut empat alom planas
dengan jerak antar atom 2,35 A. Didapatkzn
edanva korelasi anfara r, p dan n dengan

Yal, Ve 2, Marer 2008

Enowmns Evmo dan Egp, Dengan bertambabuya
nilai p {nilai r tetap) (Tabel 3, model Mo 2 dan
4), milai By, semakin  kecil. Hal yang
sebaliknya terjadi bila p 1etap dan r berambah
ibandingkan model Mo 4, |0 dan 15} Bila r
dan p bertambah secara serentek, penurenzn
nilai E,, zemakin lebih mjam. Contoh unfuek
madel vang disusun dari [2 atom tembaga,
vaitu model Mo 4 dan Mo 9 mempunyai nilai
B ¥ang tidak sama yailu 4,7475 doan 3,1749
eV, Secarn keseluruhan, B, logam tembaga
siruktur pang = 3 eV, jadi strukfur nano
Bersifol insulator. BEAtm pada kluster 20
relatif lebih kecil dari pada 30, Contoh untuk
kluster 20 dengan n=18, BE/Awm sebesar -
14,2600 kkal/AMol (Tabel 2 Model No 11}
vntuk kluzier 3D denzan n=IE, mempunyai
BE/Atom sebesar -| 18,6770 kkal/AMol (Tabel
3 Model Mo 14} Pawluk eral™ mempelajari
struktur nano logem [ridium (srokhor kristal
fec) dengan mengeunakan meloda DFT juga
mendapatkan kecendrungan yang sema, tetapi
kecenderungan ini tidak dijumpai pada logam
plating meskipun mempunyai strukture kristal
VRN 5aMa,

Tabel X, Karelasi antara Eyaung don Epypp dengan banyak atom Co pada model cincin empat atom
planar berlapls {pradicnt 15 unduk steukiur 2 Diosensi

Mo [m | p[m BE/Atom Simetd | Enpomo | Eicanie¥) AE
(Kkal/AMaol) | vy | (V)

I [ | I 1 = 82543 {0005 Dk -T.3761 | 08250 8,7531
21201 86 - 73,7174 {0,002} [D:h 64231 -1,7502 4.5729
ol A & - B3390 {0,009} D;h 53050 [ -1.3302 41,5067
4 | 4] 1 |10 - B80S {0,005 Duh -5,8225 32301 3,5025
5 1.& | % |12 - 03,0563 (0,004) D;h -5,5025 «2.9359 2,5666
616 | 1|14 - 85,7528 (0.00%) [y -5.0u78 3,3962 1,7016
7 | 7 1 If = 08 202T (0,147) Dih -4 5063 | <3,70094 1,2863
B 2 % = QA6 (0083) yh 3,4024 13231 2,1893
ol 3] 2|12 - 1080373 (0.00%) Lh -3.4719 1,5084 .63 3
10| 4 2 I3 « 116353 (0,094] 2.0 A58 |, 3368 4 A008
1| & 2| 18 < L2600 (0,137 Dk &.3106 32058 5, 1048
12| & 2 3l < 58188 00,352) it — il =
13| 32 3 | e 104 3784 {0,134) Dih | -82331 Bl (15l 5,5220
Wl | 3|20 -116,53540 §0,1200 Ih 30617 -, 0057 30580
£ I L T I 20,2772{0,133) Dh 90521 5,7l 53427
16| 6 | 3 | 28 -1 21,4831 {7,712) Db L ; 3 w4
171 4 4 | 23 151 Z22B 01410 Czh -6,3217 . -3,0213 26002

Lewmngan: m=bamak cinca epal alem planzr, pekanyzk l2pisan civcin, ** keadzan cimana program tidak mampe lagi melakokas
npiimesi kaneng kaperoaizsan size, ® d2fam eda kuning menyamkan grdizne
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Tahel 3. Korelusi antara Egowo dan Ey gy denpan banyak atom Co
pada model kluster tembaga 3 I (gradient 4,15}

Mo r [ M BE/Atom Simetri Esonio{eV) | Erumo {ev}) AE
(kkal'AMol) (&)
1 3 I| L 3 = TOAZSA (0,129 Cs -2 Sedd 0,280 25821
2 3| 2 & - 66526 (0087 s B 4689 -25453 58203
i3 | 3|9 < 040017 (01447 D:h -5 8408 -3,4793 33054
4 3 4 12 -103 5883 (0,114) Cav -§, TH0T -4,0224 4,7473
] 3 3 L5 1I026RG {0015} - s -SalT <3.7161 | 28015
] 3 fi 18 -T08, 7221 {0,580} bl sl Lo ool
T 4 1 4 - 582618 {0,005) b -10,063% 0, 30 U 6330
] 4 a g - S06052 {0,015) 11 -0 6a5HG -3,4137 6,2448
o 1 3 12 - L0 0,008) 1 -0 4T -4,2725 51749
4 4 15 | - 108,5648 (0,10} Cih -0, 1 H78 -4,0650 51228
4 3 2000 - TL2, 0734 {0 0RL) 5k -820760 «,2343 49532
2] & 1 6 - AA2FLD 00047 [k -B.0407 -1, 3382 350023
3|6 2 12 | - 100.0243 (0,062) Bh -8, 7355 =5,0571 31,0983
14 & 3 1& | - 1186770 (00697 C2 =1i,1200 -4,3531 37739
13 L] 4 24 | - 1202363 00,1210 :h T3 -1, 2037 JARRS
&l 6 5 af -123.8903 {24,191) i e ¥ e

t:-;l:l_:,lﬂl'lmﬂ = harwak atom dalam Qi ciscin

KESIMPULAN

Logam Cu  dapat membenmk  bermacam-
macam strektor nano 20 dan 30 yang bersifil
insulator. Pada strukiur sino dengan jumlah
atom Cuoosama, swuktur 300 ek siabil
daripada 2D, BE/Atom struktor 3D lebih besar
daripada 20}, E., struktur 30 lebih kecil
daripada 210, Dalam vsaha unfik mendapatken
logam Cu  bersifat  semikonduktor, cincin
empat atom  planar berlapis 2D potensial
dikembanzkan  sehagal  ranasheets,  cincin
empat dan enam atem  planar berdapis 30
potensial sebapgal nanatabes.
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