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ABSTRAK

ADSORPSL ATOM HIDROGEN PADA GRAFENA YANG DLJENUHRAN
DENGAN HIDROGEN MENGGUNAKAN PROGRAM AMI DARI
PAKET HYPERCHEM

leh

Evi Desriana

Sarjana Sains (5.5i) dalam bidang Kimia Fakultas MIFA
Universitas Andalas

Dibimbing oleh Prof. Dr. Theresia Sita Kusuma, M.5c dan Yeni Stiadi, M5

Adsarpsi atom-atom hidrogen pada prafena vang dijenuhkan deppan hidrogen
(C2sH 2y dipelajari dengan menggumakan program AMI dari paket Hypercher.
PProgram ini dijalankan kemputer Intel Celeron 1V Processor 213 GHz 112 MB
of RAM. Hasil kalkulasi dan pengamatan model strukiur optimal menunjukkan
bahwa setiap atom hidrogen (H,) vang dijsiubkan pada permukaan arafena akan
diserap dan membentuk strukiur jembatan satue dengan posisi C-Hu, s
terhadap lapisan. Hag. ind umdwrpm secara kim m dan ehsotermal. vang |"ILn_L_uh_..
hibridisast atom karbon dari sp™ menjadi sp’. Posisi penjatuban P, sangs
mempengaruln nilai AE sistem dan pamjang katan vang terbenuk antara £-H,;
Penjotuhan 2 atom  Fl., secara serentak pada pcrmu]umn erafena dengan |1f--~~
kedua atom 11,,, merupakan kelipatan genap jumiah cincin C-C. akan memberihan
nilai AE vang keeil. Dan nilai AL ini akan semakin kecil dengan bertambahmy.
jumlah cincin, Sedangkan penjatuhan 2 alom Hey, secara serentak pada permukazn
orafena berjarak kelipatan ganjil jumlah cinein C-0C maka panjang ikatan vang
rerbentuk antar atom C dengan atom 1, vang diadsorpsi akan sama.



I. PENDAHULUAN

1.1 Latar Belakang

Beberapa tahun ing, perkembangan nanotcknologi melaju sangat cepat. Teknalog
ini diprediksikan oleh futuris Toffler dalam  sebuah makalahnys  schagai
“Teknologi 30 Tabun Mendatang”, Kenyataan ini makin diperkuat oleh sikap dari
herbagai negara maju yvang memberikan perhatian lebih terhadap nanoteknologi’.

Di bidang ilmu  material. para  ahli secara  akiif menggali  dan
mengembangkan  material  baru  dalam  rangka menunjang  perkembangan
nanoteknologi di bidang lain. Dalam kurun waktu 10 whun ini saia, telah dikenal
beberapa matenial baru, seperti carbon rmanotube. fullerene, dan lain-lain, vang
ketiva  pertama  ditemukan  sempat menghebohkan  para ahli o karens
karakteristiknya yang unik dan fantastis®,

Seiring dengan perkembangan nanoteknalogi ini. grafena (orafena adalah
marma yang diberikan pada lapisan atom karbon wnggal vang memenuhi strzkour
henzene-ring, dan secara luas dipunakan untuk mengegambarkan banvak matedal
carhon-hased) dianggap sebagai material vang sedang bersinar dalam ilmu
pengetabuan material dan ilmu fisika. Grafena merupakan pembentuk corbon
menotwbe dan filferene. Corbon nanoribe diangpap sehapai lembaran grafena
yang menggulung membentuk silinder berukuran nano, sedangkan fullerene
dizngpap schagai lembaran prafena vang menggulung membentuk seperi bola
berukuran nang”

Grafena ini dapat diatur sifat daya bantar lstiiknva, Grafena dapal dibual
menjadi bahan isolator, semikonduktor, dan konduktor denpan cara memasubkan
atom ke dalam stroktor grafena tersebut, dimana grafena ini memiliki dava
adsarpsi terhadap beberapa unsur kimia, Grafena mampu mengabsorpsi hidrogen
dalam jumlah banyak®. Adsorpsi kimia tidrogen oleh prafena ini dapat dijelaskan
dengan metode semiempiris standar dan DFTY, Hal inilah vang menderomg
penulis untuk mengetengahkan judul “ddvorpsi Hideogen pada Grafing yane
Dijeruhbon  dengan  Hidragen  Mengeunakon  Program  AM!  dari Paker
Hyperchen”. Pemodelan grafena dan perhitungan enerpinva dilakukan secar

komputasional,



1.2 Tujuan

Fenelitian i bertujuan antuk ©
|, Mengetahon interaksi vang lerjadi pada lapisan prafens tunggal, planar yvang
dijenuhkan dengan hidrogen bila dijatubi beberapa utom hidrogen,
7. Mengetahui hubungan posisi penjatuhan atom hidrogen pada prafena dengan

AE sistem dan panjang ikatan C-H

1.3 Perumusan Masalah

Femi teraralva kegiatan penclitian ini, maka permasalahan vang akan dibahas
dibmtasi, mengingat luasnva ruang lingkup penelitian tentang prafena dan
hidropen, Adapun masalah vang dibahas adalah :
. Pepelitian hamva dilakukan pada lapisan prafena twnggal. planar vang
dijenuhkan dengan hidrogen (CagHia).
7. Variasi jumlah atom hidrapgen yang dijatuhkan 2, 4, 6 atom hidrogen dengan

posisi penjatuhan masing-masing on tap, bridge {jembatan dua). dan hallaw.

o

Pemodelan dan kalkulasi menggunakan Hyperchem, metode AMT.
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Vv, KESIMPULAN DAN SARAN

Kesimpulan

Dari penelitian vang telah dilakukan terhadap lapisan prafena jenuh hidrogen

dengan katkulasi Hyperchem. metode AML dapal disimpulkan bahwa

-3

4.2

Penyetapan hidrogen oleh grafena vang dijenuhkan hidrogen berstrukiue
jembatan satu, tilled, bersifat adzorpsi kimia, dan resksinva eksoterm.
Penjatuhan atom hidrogen pada C kelompok | dan 2 akan menyebabkan
lapisan grafena terangkat, sedangkan penjatuban atom hidropen pada ©
kelompak, lapisan grafena tetap planar.

Bila 2 atom H seeara serentak dijatubkan pada permukaan grafena dengan
jarak kedua atom H merupakan kelipatan genap jumlah cincin C-C. akan
memberikan nilai A yvang keeil. Dan nilai AR ini akan semakin kectl
dengan bertambabnya jumlah cinein,

[ila 2 atom 1 vang dijathkan pada permukaan grafena berjarak kelipatan
panjil jumlah cincin C-C maka panjang rkatan yang terhentuk amara atom ©

dengan atom hidrogen vang diadsomsi akan sama.

Suran

Apar hasil penelitian yang diperoleh lebib akurat lagi, maka disarankan pailo

penelit selanjutnya uniuk

¥

p

Teliti dalam mengamati struktur sistem dam  keadaan optimal uniuk
menghindari hilangnya duta dari kompleks permukaan yang munghin,
Sehaiknya menggunakan paket fperchem 7. sehingga sistem yang besar

pun dapat dioptimast.
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