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ABSTRAK

ADSORPSIATOM H/ATOM-ATOM H PADA PERMUKAAN GRAFIT
PLANAR Cgly DUA LAPISAN DENGAN METODA CALZAFERRI

ek

Novafitria Angreni

Sarjana Sains (55i) dalam bidang Kimia Fakueltas MIPA Universitas Andalas
Dibimbing oleh Prof. Dr. Theresia Sita Kusuma, M5c dan Emdeniz, MS

Adsorpsi atom H atau atome-atom H pada permukasn prafit dua lapisan dengan
orientasi staggered {(Cay Hag) dipelajari dengan program Calzaferri.  Program ini
dijalankan  dengan Pentium 4 vang memorinva 236 MB. Hasil perhitungan
memperlihatkan: setiap atom H yang mendatangi lapisan atas atan antar lapisan
diserap oleh atom-atom karbon membentuk kompleks permukaan-i dengan posisi C-
H sedikit condong terhadap lapisan, Energi ikatan per atom H (BE/H) dan penjeng
tkatan C-H dari kompleks ini berkisar dar (-11,8434) ke (-14.0776) e¥ dan dari
| 1800 ke 1.2544 A, Nilai BE/H vang negatil mencerminkan bahwa adsompsi kimia
mi bersifat endoterm.  Atom-atom H vang diadsorpsi oleh permukaan prafi
menurunkan cnergi celah permukaan tersebut: dari 29047 menjadi 0,3246 -0,9028
ev. [ samping itu. atom-atom H yang mendatangi antar lapisan dapat juga
membentuk  kompleks permukaan-H-H-permukaan, dengan sumbu H-H  sedikit
paralel dengan lapisan dan jarak antar atom H lebib pendek daripada molekul H;
bebas,
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PENDAHULUAN

L1 Latar Belakang

Priclunea ine permasalaban bahan baker minyak pada kendaraan menjadi perhatian
pemerimtah dan pencliti. Buktinva para peneliti berusaha mengganti hahan bakar
kendaraan dengan hidrogen. Penggantian ini memiliki manfaat yvang besar vaitu
dapat mengurangi polusi, karena gas hidrepen dapat dibakar dan dikomibinasi
dengan oksigen dalam baban bakar untuk mengeluarkan energi dan menghasilkan
air tanpa bahan pengetor. Tapi ada satu alasan vang meropakan satu hambatan,
vt tidak ada sarana untuk pengendara agar bisa mendapatkan hidrogen yang
cocok dan aman, Serta prosedur vang tidak seragam untuk penyimpanan bahan
kakar dalam tangki gas mabil {kemlaraznu_'

Menumt Tachikaws (2005), grafit merupakan senvawa  kerbon vang
mempunyal  struktur  lapisan. Berbagai  macam  spesies  kimia  dapal
diserap/dimasukkan ke dalam lapisan ini Karaker mi telah diaplikasikan pada
matertal yang mempunyai kutub posinf seperti baterad sekonder litum,  Batera
ini mempunyai gaya elektromotons yang tnggi dan rapat enerzinva tinged.”

Penverapan hidrogen pada material karbon sangat banvak dipelajari datam
penzlitian, sepenti dalam teknalom semi konduktor dan maternal penyimpanan
hidrogen * Secara umum, atom [ diserap ofeh permukaan grafi vang plamar
membentuk ikatan jembatan satw, dor, dan tiga dengan atom ©. Sifat karbon vang
dapat menyerap logam alkali memberikan sumbangan vang besar pada material
Karhon dengan struktur nano. Adanya logam-logam alkali pada permukaan grafie
terscbut dapat memperbesar penyimpanan gas H: oleh material prafic  Tetapi
pada penelitian berikutnya dibuktikan kesimpulan diztas salah, sebab logam-
logam alkali tersebut menverap wap air dari udara, sehingza jumlah Hy vang
discrap menjadi lebib banyak,”

Lhu (2005), mempelajari perbedaan penverapan atom H dan atom-atom dari
fogam Alkal pada permukaan grafit vang planar. Zhu mendapatkan atom-atom

logam Alkall diserap dengan ikatan jembatan tiga, dan atom 1 jembatan satu pada
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grafic.  karena atom B lebih elektronegatif terhadap karbon, 11 cenderung
membentuk dkatan kewvalen dengan 0 Logam alkali vang  mempunvai
keelektranegatifan febih rendah dan C cenderung di adsorpsi pada daerah vang
mempunyat potensial clekronesant vang nngpi

ralam penelittan int peneliti berasumsi, karbon nanotube dibentuk dar
pengeabungan lapisan-lapisan prafit. Akibatnva sifat Kimie grafit diperkirakan
tidak  berbeda banvak dan karbon panctube,  Song (2005), mempelajan
penyerapan ldrogen pada dinding karbon nanotube tunggal dan berbagar macam
digmeter,  Song memndapatkan, adanya Ketergantungan vang kuat antara cnergi
penyerapan H; dengan diameter nanotube Dan hasil spekmom 1R dundikasikan
adanya interakst kuat antara Hs dos nanotube

Penulis tertank melakukan penehtizn adsorpsi atom H pada permukaan
grafit planar yang terdin dan 48 atom C dan 24 atom H (CyHz staggered 2
lapisan). Dalam penelitian i vang akan diamati adalah model adsorpsi atom H ¢
atn-atom H opada permuakaan prafit pada berbapar posisi jatuh dengan aptimasi
30 dilakukan secara optimal. Optimasi dilakukan dengan menggunakan program
Calzafern vang dijalankan dengan bantvan komputer. Dalam penelitian ini akan
diamati 17 posisi patub atom H, vaitu:

I Sembilan pasist untuk sebual atom H mendatangi permukaan

Tujuh posisi untuk dua bush stom H mendatangi permubkaan

[

Satu posist wntuk tiga buash atom H mendatang) permukaan

12 Perumusan Masalah

i penelinan ini dirimuskan bagaimana  wlzorpst atom H opada permukaam
= planar dua lapisan vang terdid dam 4% atom C dan 24 atom H (C iy

“esered dua lapesan ) dan pada roang antar lapis.

= Tojoan Penelitian
Penelitian in dhlakukan dengan tujuan sebagar benkut:

| Meramalkan maodel adsorpsi atom H pada permukaan grafit planar dua
lapisan yang terdin dart 48 atom C dan 24 stom H (C.yHo, staggered dua

lapesan} dan pada roang antar lapisnva,

b
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KESIMPULAN DAN SARAN

51 Kesimpulan

Dan data yang didapat, sctelah dianalisa seperti vang divraikasn  pada diskusi

maka dapar distmpulkan

Adsorpst antara atom Had dengan atom pada permukaan grafic vaitu
adsorpsi nimia.

[katan antarg atom Hlad dengan atom pada permukaan grafit yaim ikatan
kovalen lemah dengan panjang ikatan antara [,1800 — 20870 A, sedanstkan
permukaan grafitit sendin tidak berubah karena grafitnva sangat stabil.
Atom H / Atom-Atom H vang mendatangi permukaan grafit planar CagHay
dua lapisan akan teradsorpsi dengan baik denpzan milai BE(H) sekitar -
1184336 s/d 1407758 e¥

Ada beberapa model adsorpst atom H / atome-atom H pada permukaan wralii
planar Cyally dua lapesan, dimana memperlihatkan bahwa gratic tersebut
lebih efektif dalam meryerap / menvimpan atom H dibandingkan molekul
Ha,

Dengan adanva adsomsi atom H / atom-ptom H pada permukaan arafis
planar CyHzy dua lapisan akan meningkatkan sifat grafic dan  semi

kenduktor menadi konduktor,

5.2, Saran

Dar hasil vang diperoleh maka dapat disarankan

ra

Disarankan pada penelivan selanjutmya vntuk mempelajar adsorpsi atom
lain pada permukzan grafit planar sepertt logam alkali, apakah grafit jugs
bisa menvimpan logam alkali?

Disarankan unuk mencoba metoda lain dalam menentukan adsomsi atom H

fatom-gtom H pada grabin planar sato lapisan atau dua lapisan,
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