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RINGRASAN

Metoda Calzalern vang dijalankan dengan Personal Kemputer kompatibel
dengan mikroprosesor AMI} K3 PRIGS telah  digunakan untuk  mempelajart
geamelri dan fand pap (Eg) monomer 1,3 4-tiadiazol tersubstitusi dengan substituen
daner dan aseptor elektron w, -5H, -NH: -BH; dan =Nk,

Dari penelittan semiempiris ini didapatkan hahwa terdapainya substituen
donor dan aceptor elektron m, -5H, -NH; {doner) EH: dan Ma {aceptor) pada 1,3.4-
tiadizzol dapat menyehabkan perubahan geometr sera Eg molekul. Band gap (Eg)
dari 1,34 tiadiazo] yang mempunyai dua substituen sama ; -5H, -NH: (donory BH:
dan WO, (aseptor) adalah 4,931 €V, 4,240 eV, 3,084 dan 2,960 eV, Sedangkan
vang mempunyai substituen -5H, MH- ;-8H , - BHy , -SI, -NOy; -NH: , -BHa | -
NH; =N | dan - BH. N0, secara bersamaan pada monomer 1,2 4-nadiazaol
mempunyal boand gap (Eg) 14274 eV 3335 eV | 3072V ;2580 eV ;2273 &V
dan 2947 eV. Monomer 134-tiasdiazo! berpotensi untuk digunakan sehagal
oligomer semikonduktor organik.

ABSTRACT

Calzaferri method version, run on Personal Compuler compatible with
micraprocessor AMD-K3 PR 133 had been used 10 optimize a denvative of 1.3.5-
tiadigrol monomers with -SH, <8NH: BHzand MO, substiiuents,

Resull of these computations showed that  1.3.d-tiadinzol substituted with
donar and aceptor © electron -SH, -NHa (donor), BH; MO, (aceptar) has diflerent af
peometry and  band gap (Eg) monomers. 10s denivatives with fwo the same
substituen -SH, or -MH; has band gap (Eg) 4.931 dan 4240 ¢V and with twi
substituen BHz o NO; has band gap (Eg) 3.084 and 2960 eV |, It's denivat with
substituen do simultaneously : -SH, -NH; ;-8H , - BH; ;-5H | -0, - MNH; , -BH:
- NH; -M{): and - BHa, -N0h has band gap (Eg): 4274 eV ; 3333 ¢V, 3.072eV ;
2580 eV : 2273 eV and 2947 eV.I's monomers are available for arganic
semiconducting oligomens
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PENDAHULUAN

Pada dekade terakhir ini, penelitian intensil secara teoritis dan ekperimentil
terhadap material semikanduktor tertuju pada polimerkopohimer senyawa orpanik
hewerosiklik dan non heterosiklik  polikonyugasi, antara lain  polinefen dan
derivatnya’, polisguaren dan psexiphenil”, kooligomer tiofen-pirol-benzen™
Semikonduktor polimer organik bersifat elasts, optik non linier dan transparan. Dhar
penelitizn semicmpins terhadap polimer tiofen dengan meteda yang berbeda o
didapatkan bahwa polimer ini cukup potensial untuk digunakan schagai material
semikondubitor, karena dapat mempunyal bond gap (fgl 13,5 eV, Band gap (Eg)
herkorelasi dengan puncak serapan transisi 7i- ©*, menyerap pada daerah panjang
pelombang UV contohnya: tiofen dan politiolen mempunyal serapan maksimum
[Fpae) berturut- turet pada 235 nm (3,3 eV dan 590 nm (2,1 eV, polycyelopenta
(2,1-b:3 4-h7y ditiofen-4-on{PCEIT) mempunyal & o, 740 om (1,68 eV) dan 425 nm
(2,82 eV). Sedangkan poly-4-dicyanometilen-1H cyclopenta (2,1-b:3 4-b" Mittofen
(PCDM) mempunyai A me 930 nm (1,31 eV} Folicyelopenta (2,1-b;3 4-b" Kitiofen
netral & .. optikava dalam range 545-680 nm (1,8-2.3 eV, Deberapa polimer
heterosiklik polikonyugasi dalam bentuk padztan dan larutan mempunyad sifat efek
chromik®™. Kwon ef af (20007, dengan menggunakan metoda AMI dan BALYP/6-
31G* mendapatkan Eg oligomer 4 cincin turunan tiofen, tigno{3,4-bibenzen dan
tieno(3.4-b) pirazin 1,53 ¢V dan 1,49 ¢V, Kopolimer dan tofen dengan senyawa
non heterosiklik berkonyugasi ini dapat mempunyai Eg 1,6-2,0 eV “ Disamping ity
juga telah dilakukan penelitian terhadap anisol, tianisol, meloksi-tinbenzenitril dan
tetiltiobenzonitral ™, pirol'”, campuran fenilen vinilen/fenilen ctilen'”, Cairns ef
(2002} juga telah menelili coating polipicol pada poli(alkil metakrilat) lateks untuk
mendapatkan komposit vang bersifat kondukior dan semikenduktor'”, Doping
iodin-oligoselenofen dapat mempunyal hantaran 107 S, Oligoselenolen ini
dapat digunakan sebagai lapisan film aktif pada permukaan S¢/5i0; dan termasuk

emikondukzor tipe p'™,

Diari beberaps polimer derivat tiefen vang telah diteliti, dhdapatkan Eyg nya
dalam dacrah semikonduktor, Akan tetapi termvata beberapa molekul ni kurang
stabil, sehingga perlu diteliti polimer derivat tiofen yang diperkirakan stabil seperti
oligomer! koolipomer isomer liadiazal dan derivatnya'. Terdapatnya substituen
domor dan aceptor elektron 7 pada oligomer dapat memperbaiki ehisizns elektron
scpenjang sistem dicna dan akan mempengarubi sifal elektronik alipomer'
Substituen donor (-OMe) dan aceptor {(-NOy ) pada olipomer tiofen dapal
mempersempit band gap molekul ' Oleh karena itu, perle diteliti isomer dervat
tizdizzo! tersubstitusi denor dan aceptor elektron = | - SH. -NH., -0CH;, N{CH :h
{donar) dan - NO; , -BHa,, ~CN, dan - CCH {aceptor), baik dengan substituen sama
atau berbeada

Pada penelitian ini diteliti struktur geometri dan Eg monomes derivat 1,54
tiadiazol tersubstitusi —SH, -NH {(donor) dan -BH2, -NO2 (zceptor) bak yang
imengandung pugus substituen sama atzu berbeda, Greometrl dan band gap (Eg} nya
ditentukan secara semismpins mengeenakan metoda Calzaferr'™ yang berdasarkan
teori Fxtended Huckel Molecular Orbital { EHMO), dan diolzh dengan Personal
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Komputer kompatibel. fand gap molekul dihitung dari perbedaan tingkat energ
HOMD denpan LUMO vang dihasilkan sebagai luaran program komputasi.. Tingkat
gnergi HOMO dan LUMO  dari sistem 7 akan berubah sesuai dengan perubaban
jumlah monomer dan modifikesi posisi melekatnya substituen donor dan aceptor
elektron 1 ', Nilai B ini digunakan schagai patokan untuk memilib jens substituen
vane peiensial digunakan pada monomer yang akan dijadikan oligomerkooligamer,
sehingpa memungkinkan didapatkan material semikondukior bare dengan struktur
milekul sederhana, stabil, mempunyar sifat elektrik, mekanik dan optik spesifik.

METODA PENELITIAN

Penelitian  semiempiris  ini dilakukan  dengan menggunakan program
Calzaferri yang dijalankan dengan Personal Komputer Kompatibel dengan
mikroprosessor AMD K5 PR 133 Proses optimasi molckul dilakukan secara
marwal: tungeal mavpun ganda. Masukan vang diperlukan program adalah koordinat
atom-atom pada molekul dan parameter penyusun molckul. Semua parameter it
tersedia dalam program, Pada penelitian ini semua parameter ini dimodifikasi,
meliputi parameter orbital expanent setiap orbital atom (2), poetensial ionisast {1F)
orbital ztom dan parameter Calzaferri (k) Luaran program berupa tingkat energi
rmasino-masing orbital molekul (OM) dalam molekul {(Ei), wermasuk tingkat encrgi
LUMO dan HOMO:; Energi total molekul (Er), E;r = 2nE; ; panjang dan kekuatan
tkatan antar atom {sesuai dengan kebutuhan penelitian). Karena setiap atom (1) atau
pasangan atom (ij) dipengaruhi oleh lingkungan dimana ia berada. Atom yvang sama
bila berads dilingkungan berbeda, akan mempunyai parameter atom berbeda
Modifikasi parameter dapat dilakukan dengan memvariasikan parameler penyusun
molekul, vang diikuti dengan optimasi molekul (tunggal atau ganda), akbirnya
membandingkan luaran data (panjang ikatan antar atom) dengan data X-ray. Uniuk
modilikasi paramerer dan optimast monomer 1,3 d-tiadiazol telah dilakukan pada
penelitian sebelum ini'™ Proses optimasinya melibatkan 7 variabel untuk orbital
exponent £ (£ 5, dan £ o dani atom © | 8 dan N, dan £ 4, dari atom H}, 7 variahel
atom 1P ([P 3, dan TP o, pada C, 8 dan N, dan IP . pada H) serta vaniabel pasangan
atorm i [ 1tk ) dalam malekul, Dalam penclitian ini seperti pada penglitan
terdahuly, semua monomer dan suhstituennyva dibuat plapar. Posist atom-atom
penyvusun molekul dinvatakan dalam koordinat internal.

Tahap penperjaan adalah sebagai benkut:

Proses modifikasi parameter atom, oplimasi geometn dan penentuan hand gap (Eg)

monomer derivat 1,3 4-tiadiazel adalah sebagal bertkut ;

1. Disusun koordinal internal monomer 1,34 badiazol lersubstitust 2 guges donor
atau aceptor clektron = lertentu pads wjungoyva. Untuk cincin monomer 1,3.4-
tiadiazol, koordinatnya atau panjang tkatan dan sudul iketanya serta parameter
atont-atom swalnya dipunakan hasil yang telah didapatkan pada penshitian
sebetomnya ™, Untuk molekul perame yang diamati adalah monomer 1.3 .4-
tiadiazo] tersubstitusi 2 gogus —5H pada upengnya,



2. Parameter setiap atom S dan H (subtituen) dimodilikasi/ditata ulang. Untuk ini
diperlukan 3 variabel untuk orbital exponent £ (£ 2, dan £ g dari alom S dan £ 5,
dari atom H ), 3 variabel atom TP {IF o, dan [P 5, pada 5 dan 1P 5, pada H) serta
variabel pasanpan atom i ( 1+k ) dalam molekul (antara atom 5 dengan C cincin
1,3, 4-tiadiazol dan antara 5 dengan H)
[Mlakukan variasi variabel secara beriahap. Artinys bila variasi yang saty
dianggap variabel, variasi vang lain dibuat tetap. Setiap variasi variabel diikun
oleh optimasi untuk mendapatkan medekul yang mempunyai kedudukan dengan
Ii; paling minimum. Oplimasi ini juga dilakukan pada cincin tiadiazolnya (tidak
hanya pada substituen). Ditentukan pangang ikatan -5 dan 5-H serfs sudut
itatan C-5 dalam molekul vang mempunyai  Ep minimum, Panjang ikatan ini
dibandingkan dengan data X-ray alau komputasi lainnya (metoda berbeda). Bila
terjadi  penyimpangan, variasi wvariabel  dilanjutkan, eptimas:  dieruskan,
demikian scterusnyva, Bila tidak terjadi penvimpangan (Al = £ 0,003 A", A =+
005 7 ) dibandingkan dengan data ekperimen atau komputasi lainnval,
ditentukan nilai bngkat energl LUMO dan HOMO nya, Parameter yang
digunakan untuk keadaan ini dinyatakan sebagai parameter yang cocok untuk 5
dan H. Berdasarkan nilal tngkat energt LUMO dan HOMO yang dihasilkan,
hitung dand pap (Eg) dan monomee vang diamati.
Hal vang sama {(proses optimasi point 1,2 diatas) juga  dilakukan untk 1,34
ligdliazal yang mempunyai substituen —NH, -BH; dan -NO;, baik dengan substituen
sama ataupun berbeda Untuk substituen berbeda, parameter atom tidak dimodifikasi
wlang lagi {digunazkan perameter sehelumnyva), vang dilakukan hanya optimasi
struktur peometrinya saja. Jumlzh total molekul vang diamati adzlah 10 molekul,
Bandingkan semua nilal hand gap (Eg) monomer derivat 1,3 4-tiadiazol yang
didapatkan, Analisis pengaruh gugus donor dan aceptor elektron = terhadap
perahahan Ep monomer, Untuk analisis ini ditkut sertakan hasil penelitan monomer
1.3 4-tiadiazo!l dan derivainya mengandung substituen aceptor elekiron 7 —CN dan
“CCH sehelumnya’™. Dari perbandingan dan analisis data i dapat ditarik
kesimpulan monomer mana yang potensial dizunakan scbagai baban dasar oligemer
{ koolipemer sermikonduktor arganik.
Molekul monomer vang diamati sesuat dengan vang terlibat pada Gambar 1,

baj
v

5 a X = Y -SH,-NH. -BHa, -NCy
e 1 \ / ~Y b X2 Y  X=-8H, Y=-NH;:-BHsy-NO:

[ M =, Y =-BH:-',—N'U_1

X =-BH,,Y=-NO

Gambar 1. Monomer derivat 1,3 4-tiadiazol tersubsitusi -5H,-NIHL,-BH> dan -INO;



HASIL DAN DISKILISL
Kerangka umum monomer yang diteliti yang akan digunakan pada tampilan

hasil penelitian ini serta pembahasannya { meliputi lambang untuk monomer seria
penaimaran atoemnya) terlibal pada Gambar 2.

Hsx S Hs

. ‘\m_l n__H?/

2N A O,
ey M Mz

v

Gambar 2. Kerangka umum monomer derivat 1,3 4-tiadiazol dengan substitien
--SH, -MILL 5, ~BH:, atau B L

Selanjutnya Gambar 2, digunakan pada Tahel 1, 2, 2a dan 3, denpan ketentuan
nama monomernya sehagai berikul:

Th X=¥=H

Tsh % =Y =-SH, Tnh:X =Y =-NH; Tbh;¥X=Y =-BH; Tno:X=Y¥=-NO;
Ten (X & ¥ X=-5H,Y=NHgz Tsb:X #Y; X=-8H,Y=-BH;
Tenoe ¥ = ¥ X=8H,¥Y=-NO:, Tnb:X=2Y; X=-NH ¥= -BH:
T w N W= e, =N, Thhie X e¥ jX=-BH, ¥= N0

Dari penelitian ini, didapatkan geometn oplumal monomer derivat 1,3,4-
tindinzol schagaimana tertera pada Tabel 1. Dart Tabel | ini terlibat bahwa masing-
masing substituen, baik yang bersifal donor (-3H, dan -NH 5 ) atau accpior elekiron
(-P1ls dan -NO- ) vang terdapal pada monomer akan mempengaruhl  strubiur
molekul monomer baik terhadap panjang ikatan maupun sudut ikatan. Scbagai
acupnnya digunakan struktor molekul monomes 1.3 A-tiadiazal {th). Perubahan
panjang ikatan maupun sudot ikatan lebih banvak terjadi bila monomer twrsebul
mengzandung substituen berbeda terutama bila sublituennya terdirt dari saln subfitaen
doner dan satu lagi aceptor elekiron. Pertambaban panjang ikatan terlthat pada posisi
terteriy, Untuk ikatan 1-2 pertambahan panjang (> 0,02 A"y terjadi padatsh, tsnh.tsb
dan tsno. Untuk 2-3 periambahan panjang ini terjadh pada thih, o tsh tsnotnno dan
fbno, untuk ikatan 3-4 pertambahan ini terjadi pada tsh tahtsnh dan Inb
Pemendckan ikatan (= 0,02 A% juga terjadi pada posisi terentu, Untuk ikatan 1-2
terjadi padz tnb dan tono. Sedanghan untuk ikatan 2-3  tidak didapatkan

&

pemendekan ikatan = 0,02 A% Untak ikatan 3-2 terjadi pada 1bh, tno dan tbno.



Tabel 1. Panjang ikatan { A ) pads monomer derivat 1,3 4-tiadiazol

Para hiclekul
Meter

I Th Tsh Tnh Thk Tao Tanh | Tsh Tano | tob Tongs | Thno

| Panjang

[ satam

| 1-2 L.721 L7eg | L7327 [ 1739 | 1703 [ 74 | 1761 L7536 | 1a9g | §693 | L7208
2-3 b0z | 1301 [ t306 | 1331 [ 1328 [ 6388 | 1322 [ B331 | B3G5 | Baz24 | B337
3-4 | 1371 415 | 1472 | B328 | 1320 ) L4346 | 1,351 [.362 | L4000 [ 1382 | 321
4.5 {1302 | 1.391 (306 | 13y [ 1328 [ 1308 | 1300 [.302 | p.2o9 [ 5298 | 1325
-1 | LT7E1 L7682 [ 1,727 | 072 | 1003 | L7058 [ 1758 [ B7Z5 [ B7E0 L7537 (1 T
2-5 | 5076 | L7777 | 355 | 1653 ) 146k | 1755 | 7a2 | L7735 | 1364 | 1385 | 1.64]
3-7 [ 1.0%& | 1777 | B335 ) 1643 | 14868 [ 1383 | 1649 | D408 [ 1645 | 1562 |1 e
G- = Pacd | 0099 | 180 [ 1228 | 1258 ) 1258 | L3239 | 0994 | 0.9%3 | 118
70 - P20 [ 0994 | 118D | 1230 | DU8T | 1180 | 1LZ2G [ 1180 ! 1.223 | 1.23%
G-E0 - (0T T O T O e - f- LR R | 1174
7-11 - 0991 | 1172 | L2LY | 087 [ 11T | 1.220 | 1179 | 1.222 | 1.220

Efek ini juga terlihat pada perubahan sudut ikaran pada posisi tertentu (Tabel
2 dan 2a). Perubahan ini sangat bervariasi, dan yang paling banyak mengalaminys
adalah monomer dengan subsituen barbada

Tabel 2. Sudut ikatan (derajat) pada monomer denivat 1,3 4-tiadizzol dengan

suhstiluen sama

Perameter Maonomer
- Th [% Tnh Tth
Sudut tkatan |
2-1-5 5854 5.0 §7.51 91 17
1.2.3 112,30 110 57 L1563 108,97
2-3-4 1033 114,47 Lioss | 11545
FullS 11334 | 11447 (16,56 | 11545
A5 11239 | 1os7 115.68 107
|26 129.77 120 43 123,45 13106
-5-7 12977 | 29,43 128,45 131,08
2.6-5 - |04 50 121.50 Lius
| 5.7.0 : |03 50 121.50 iags |
| 52710 - 122,70 12060
2611 S 12270 L20H60

Tri

BE4LT
124
11352
113,52
214
130053
13033
12325
12325
127,30

12730




Tahel 22 Sudut ikatan (derajat)pada maonomer derivat 1,3 4-nadazol dengan

substituen berbeda
Munomet :
Parameter Tun | Tsb Tana Tnh | Tmea | Thno
Sndut ikaian
205 EEED o022 HE.91 B8 B2 £7.70 | ®o 02
1=2=3 11373 109 55 T 11441 F14.40 R Rt
Dabad 114 .46 IRERC 11450 111.24 11165 11513
3-4.5 11026 115 4= 11537 11558 11342 113,545
4.5.1 [ 11559 11616 112.97 11004 11242 111.73
[-2-& 12454 131 .84 132,14 129 & L B4 e 1531.2L
-5 13550 128099 130,27 129 G 12078 15087
2-0-B L0 =2 | G0 [ 104 05 121 45 121.35 120,60
.70 121 30 11950 123 85 b15.55 124 40 123 4]
5-7-10 12230 120070 L2a6 120850 12620 12665
2611 - > g 122,70 122 6% 120,01

Akibat dari perubahan penjang ikatan dan sudut ikatan int adalah terjadinya
perubahan terhadap efisiensi delokalisast elektron © sepanjang ikatan diena pada
molekul, Hal ini dengan sendirinya juga akan menyebabkan tegadinya perubahan
nilai dand gap (Bg) vang dipunyai molekul. (Tabel 3) Iari Tabel 3 i terlihat
hahwa terdapatnya subslituen donor ataupun aseptor ¢lekiron « pada monamerl,3.4-
tizdinzol dapat memperlchar atay mempersempit Eg . Monomer 1,3, 4-tiadiazol (th)
mempunyal Eg 4,358 ¢V

Tabal. 3, Band Gap (eV) monomer derivat 1,3, 4-tindiazo!l

Monomer Band gap (V) |
Th 4,358 '
Tsh 49317
Tnh 4,240
Thh 3084
Tno ' 2560
Ten 4. 274
Teh 3,333

Tunin 3072
Tnh 2 580
Tnna | 2273
Thno T aq7
Tee™ a.644
Ten™ 4,025
Técon® 3,376 |

Keterangan: ¥} Tee @ X —v=.CCH, Tecn:X=Y=-CN
Tegen ; X =¥ | X=-.CCH , Y =-CN



Terdapatnya substituen S1 (donor) pada monomer, terjadi pelebaran Eg dar
4358 eV menjach 4,931 eV, sedangkan untuk -MNH; terjadi penvempitan yang relatil
sangat keeil vakni menjadi 4,239 eV, Akan tetapi untuk monomer 1,3 4-tiadiazol
vang menzandung substituen -BHz dan -NO; (aceptor elektron) terjadi penyempilan
Eg yang relatif besar yakni menjadi 3,084 eV dan 2,960 eV. Hal in Jupa sejalan
dengan hasil penelitian sebelumnya™, dimana  monomer 1,34-tindiazol vang
mengandung substituen aseplor vang sama atau herbeda (-CCH  atau —CN) terjadi
penyempitan band  gap (Eg). Penyempitan yang relauf besar terjadi bila
substituennya - CCH dan —CN. Untuk monamer yang mengandung 2 substituen —
CN, Egnya 4,029 eV, dan yang mengandung 2 substituen —CCH Eg nya adalahb
3,644 V. Sadangkan untuk monomer yang mengandung substiteen berbedal —CN
dan ~CCH ) didapatkan Eg nya 3,376 eV,

Untuk monomer yang mempunyai substituen berbeda, Eg onya sangal
dipengaruhi oleh jenis substituennya, apakah donor-donor, donar-gceptor  atau
aceptor-aceptor,  Bila kedua substiten yang berbeda int berupa donar-tlonar (-5H
dan NH,), ternyata relatif tidak mempengaruhi Ez monomer. Band gap nva relaiif
sama dengan monamer yakni 4,273 eV, Lain halnya bila substituen vang berbeda ini
terdiri dari donor-aceptor dan aceptor-aceptor. Uniuk subtituen yang tecdinn dar
donor-aceptor (-5H dan -BH ) dan {-5H dan NOZ) didapatkan Eg vanp relatif sempil
yakni 3333 eV dan 2,072 V. Penyempitan ini =emakin relatif besar lagr untuk
substituen donor-aceptor —NH: dan-BH: serta —NI; dan —~MOy, dimana masing-
masinghya mempunyal band gap (Eg) 2,580 ¢V dan 2,173 eV, Untuk substituen
berheda sceptor-aceptor BH; dan NO; ternyata dapat mempersempi Eg monomer
menjadi 2,947 €V Dari hasil ini dapat dikatakan bahwa adanva substitueen donot-
aceptor ataupun aceptor-aceptor dapal mempersempit Eg yang relatif besar.

Bila diperhatikan Eg menomer 1,3 4-tiadiazol dan derivatnya ini, maka
Jdapar dinyatakan monomer ini relatil baik untuk dijadikan oligomer semikondukior
Hal ini dapat dibandingkan dengan penclitian te rdahule' terhadap olipomer 6 cincin
tiofen dan tiofen tersubstitusi -OMe dan -NO;. Peneliti ini; dengan mengeunakan
metoda BLYEP dan SYVWHN mendapatkan adanya substituen  denor (-OMe) dan
aceptor {-N0, } pada oligomer tiofen dapat mempersempit band gap molekul.
Apabila substituen - OMe {0) dan -INO2 (n) melekat pada ujung—ujung oligomernya,
bl map derivalnya skan menyempit ; 61, 6too, 6lon dan Gtnn 2,66, 2,56, 1,63 dan
210 eV (untuk metoda BLYP), 2,68, 2,59, 1,63 dan 2,11 eV {uriuk metoda SYWHN)
Disini terlihat jzlas bahwa moenomer 1,3 4-tadiazol berpotensi sebagal bahan dasar
oligomer oreanik semikonduktor karenz mempunyai band gap dalam range 4,951
2373 eV, Ini dapat dibandingkan dengan hasil penelitian Salengr ™ untuk menomer
tiofen 6,73 ¢V, pirol 7,44 eV dan lizzol 6,76 ¢V. Polimer/oligomer yang e punyal
band gap (Eg) dalam range 1-3,5 eV, dikategorikan sehagal material semi
konduktor. Dari Tabel 3 dan penelitian Oliveira'™  terlihat adanya substituen pada
maonomer dan oligpomer dapat mereduksi nilai Pond pap relant besas Bila
diperhatikan kedua hasil ini { monomer |3 4-tiadiazal dan denvatnya dan oligomer
& cincin dari tiofen don derivatnva) maks monomer ini, terutama yang mempunyai
substituen  donor-aceptar, aseptor —aseplor  elekiron, diperkirakan  mempunya
potenst yvang relatil besar unwk dijadikan oligomer semikonduktor organik.
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KESIMPULAN

Diard penelitian semiempins int didapatkan bahwa substituen donor dan
aceptor elektron T, -5H, -NHa (donor) BH: dan NO; (aceptor} pada 1.3.4- tiadiazol
dapat menyebabkan perubahan peometri serta Eg molekul. Baned pap (Fg) dari 1,34
fiadign] vang mempunyai dua substituen sama { -SH | -NH. ; -BH; dan MOy adalah
4957 eV, 4740 eV 3,084 dan 2 960 eV, Sedangkan yang mempunyal substituen -
SEL -NWa 1-8H, - BHy -8, -NO:; -NHz , -Bl; ; -NHz -NO; dan - BH;, -NO;.
secara borsamaan mempunyal band gap (Eg) 0 4274 ¢V ) 3333 eV [ 3072V
2580 eV ;2,273 ¢V dan 2947 V.

Monomer 1,3 4-tiadiazol dan derivatnya berpolens: sebagai bahan oligomer
semikonduktor organi, Ep dalam range 4,931 — 2,273 eV Potensi lebih besar
dipunyai oleh derivat yvang mempunyai substiluen donoer-aceptor, assptor —aseplor
elektron m.
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