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ABSTRAK

ADSORPSI ATOM H PADA PERMUKAAN GRAFIT PLANAR 5L,
DENGAN METODA CALZAFERRI

(Heh

Mira Desmawati

Sarjana Sain {85i) dalam bidang Kimia Fakultas MIPA Universitas Andalas

Dibimbing oleh Prof. Dir. Theresia Sita Kusuma, M5c dan Emdeniz, M5

Adsorpsi atom H pada permukazn gralit planar satu lapisan (Calin) dipelajan
dengan program Calzaferri. Program inid dijalankan dengan komputer Pentium 1Y
vang memorinya 312 MB. Hasil perhitungan memperlibatkan - setiap atom H
vang mendatangi lapisan grafil diserop oleh atom karbon membentuk kompleks
mermukaan-H dengan posisi C-H sedikit condong terhadap lapisan. Energi ikatan
per atom HO(REH) dan panjang ikatan O-H dar kompleks ink berkisar dan
(-B.6T186) ke (-12,47238) ¢V dan dari 1,1987 ke 12410 A. Nilai BE/H vang
negaill mencerminkan bahwa adsorpst kimia im bersifal endotenm. Atom H vang
dhadsarpsi oleh permukazn grafit menurunkan enerpi celah permukaan tersehul
dart (L37965 menjadi 0.12192 — 027334 ¢V,
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BAB I
PENDAHULUAN

1.1. Laiar Belakang

Menurut Tachikawa (2005), grafit merupakan senyawa karbon yang mempunyai
struktur lapisan.  Berbagai macam spesies kimia dapai diserap oleh lapisan ini.
karakter ini telah diaplikasikan pada material berkutab positif. sepertl baterai
sekunder htum.  Baterai ini mempunysi gava elekiromotoris yang tinggi dan
rapat eneral lingl_z_i-m

i dunia im permasalaban baban bakar minyak pada Kendaraan menjadi
perhatian pemerintah dan peneliti,  Buktinva para peneliti berusaha mengganti
bahan bakar kendaraan dengan hidrogen,  Penggantian ini memiliki manfaat vang
besar vaitu dapat mengurangi polusi, karena gas hideogen dapat dibakar atau
dikombinasi dengan oksigen dalam bahan bakar untuk mengeluarkan energi dan
menghasilkan air tanpa bahan pengotor.  Hambatan vang muncul adalah tidak ada
sarana vang tersedin bagi penpendara agar dapat memperelch hidrogen yang
cocok dan aman.  Serta prosedur yang tidak seragam untuk penyvimpanan bahan
bakar dalam tangki pas mobil (kendaraan)."™!

Penyverapan hidrogen pada material karbon sangat banyak diteliti. seperti
dalam teknologi semikonduktor, dan material penvimpanan hidrogen.  Secars
umum, atom H odiserap oleh permukaan grafic vang planar membentuk tkatan
jembatan satu, dua, dan tiga dengan atom C. Adanya logam-logam alkah pada
permukasn grafit tersebut dapat memperbesar penyvimpanan gas Hz oleh material
orafit.  Akan tetapi pada penelitian berikuinya dibuktikan kesimpulan di atas
salah, sebab fopam-logam alkali tersebut yang menyerap vap air dar udara,
diduga menyerap lebih banyak pas Ha !

Fhu (2003), mempelajari penverapan atom H dan logam alkali pada
permukaan prafit vang planar,  Zhu mendapatkan atom logam alkali discrap
dengan ikatan jermbatan tiga, dan atom H jembatan satu pada graht. Karena atom

H lebih elekironegatif daripada logam alkabi (Li), H cenderung membentuk ikatan



kavalen dengan €. Logam alkali yang mempunyar keelekironegatifan lehih
rendah dan C cenderung di adsorpst pada daecrah yang mempunyai potensial
elektronegatif vang tngpl vang dikenal dengan lokasi "middle hollow site” (lokasi
adsorpsi di atas suatu heksagonal) pada permukaan |g|'i-1ﬁ'[.""1

Bunyak peneliti berasumsi, karbon nanotubes dibentuk dari penggulungan
lapisan-lapisan prafit, jadi silat kimia grafit diperkirakan tidak berbeda banyak
dari karbon nanotubes.  Song (2005). mempelajari penyerapan hidrogen pada
dinding karbon nanotubes tunggal dad berbagai macam diameter.  Penelit
mendapatkan, adanva ketergantungan vang kuat antara energi penverapan Ha
dengan diameter nanotube.  Umumnya energi penyerapan bertambah dengan
adanya penpecilan diameter nanotube.  Dar basil spektrum IR diindikasikan
adanya interaksi kuat antara H dan nanotube.”!

Penclitian ind lentang adsomsi atom 1 pada permukaan grafit CpyHy; satu
lapisan, yang semua atom H nya digant depgan atom Li yaitan Caalip
{Gambar 7). Thsimi satu, dua, sampai tiga buah atom H dijatuhkan tegak lurus ke
permukaan grafit satu lapisan terscbut,  Model adsorpst atom H pada permukaan
diamati dengan optimasi 310 vang dilakukan secara manual.  Optimasi dilakukan
dengan menggunakan program  Calzaferri. vang dijalankan dengan bantuan
komputer. Dalam penelitian ini diamati 15 posisi jateh atom T vaitu

= Tujub posisi untuk sebuah atom H mendatangi permukaan

s Tujuh posisi untuk dua bush atom H mendatang permukaan

= Spiu posisi untuk tiga bush atom H mendatangi permukaan,
Yang akan diamati dafam perhitungan adalab model adsorpsi atom H o pada
permukaan Oyl planar, kemudian ditentukan encrgi ikatan atom H pada

permukaan (BE(HY), serta sifat penghantar listrik sistem {Al).

1.2. Perumusan Masalah

Pepelitian dapat dirumuskan beberapa masalah sebagal berikut ;
|. Bagaimana adsorpsi atom H pada permukaan grafit satu lapis.
2, Bagaimana pengaruh atom Li pada permukaan grafit terhadap adsorps:

hidrosen,
=
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1.3. Tujuan Penelitian
Tujuan dari penelitian ini yaitu
Lo Meramalkan model adsorpsi atom H pada permukasn grafil Coalis:
vang terdirt dan 24 atom C dan 12 atom Li satu lapisan,

2. Mepcan korclasi antara maoddel adsorpsi atom N pada permukaan

{Caslla dengan jumlah atom H vang disubstitusi oleh Li

[F3 ]



BAB Y
KESIMPULAN DAN SARAN

5.1 Kesimpulan

Dari data vang didapat. setclah dianalisis sepertl yang divraikan pada diskusi

maka dapat disimpuikan :

1.

I

Arorn H vang mendatangi permukaan grafit Co;li)2 akan teradsorpsi kuat
dengan BE sckitar -12,24638 oV sid -1 247238 ¢V,

Pada wimumayva ikatan antara atom Hyy dengan atom pada permukaan prafit
cukup kuat dengan panjang ikatan antara 11987 A — 2.0754 A,

Dava adsorpsi untuk tiga atom H yang mendatangi permukaan prafit
Caliypy lebih lemah  dibandingkan dua atom H yvang mendatangi
permukaan grafic dan lebib lemah lagi dari pada sam atom H ovang
mendatangm permukaan gralit.

Dengan adanva adsorpst atom H pada permukaan grafic  planar Calag:
satu lapisan akan meningkatkan sifat daya hantar listrik grafit.

Grafit planar Caaliz memiliki daya adsorpsi atom H lebih lemah
dibandingkan dengan grafit CyHyz.  Karena semakin banyak jumlah atom
H dari gralit planar Cz:l)2 yang disubstitusi depgan atom Li maka nila
BE{H) akan semakin kecil, sehingga daya adsorpsi atom M oleh

permukasn grafit akan semakin lemah.

5.2 Saran

Dan hasil vang diperoleh maka dapat disarankan :

Disarankan  pada penelitian selanjuinya untuk mempelajan adsorpsi
modekul lam pada permukaan prafit planar, apakah grabit juga hisa
menyvimpan molekul lun,

Dhisarankan untuk mencoba metoda lain dalam menentukan adsorpsi atom

H pada grafit planar satu lapisan atau dua lapisan.
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