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ABSTRAK

ADSORPSI ATOM H PADA PERMUKAAN GRAFIT PLANAR
CayHoLiz DENGAN METODA CALZAFERRI

Meh

YULANDARI PANGGABEAN

Sarjana Sains (S.5i) dalam bidang kimia Fakultas MIPA Universitas Andalas
Dibimbing oleh Emdeniz, MS dan Prof.Dr. Theresia Sita Kusuma,MSc

Adsorpsi atom H pada permubaan grafit planar satu lapisan {CzsHulis) dipelaan
dengan program Calzaferti, Program ini dijalankan dengan komputer Intel
Pentium [11 vang memorinya 128 MB. Hasil perhitungan memperlihatkan setiap
atom H wvang mendatangi lapisan grafit diserap oleh atom karbon membentuk
kompleks permukaan-H dengan posisi C — H sedikit condong terhadap lapisan.
Energi ikatan per atom H (BE/H) dan panjang ikatan C - H dan kompleks ini
berkisar dari (-12,33522) ke (-13.43531) eV dan dard 1,2118 ke 20779 A, Nilai
BE/H vang negatif mencerminkan bahwa adsorpsi kimia ini bersifat endoterm.
Atom H vanp diadsorpsi oleh permukaan grafit menurunkan energi celah
permukaan tersebut dar 2,27719 eV menjadi 0,14%03 — 1 42498 eV,



BARB I
PENDAHULUAN

1.1. Latar Belakang

Sterumat Tachikawa (2005), gralit merupakan senvawa karbon vang mempunyai
struktur lapisan dimana berbagai macam spesics kimia dapat diserap ke dalam
iapisan itu. Karakter ini telah diaplikasikan bagi material vang mempunyvai kutub
nositif seperti baterai sekunder htium. dimana bateral inl mempunyai  gaya
elektromotonis yang tingel dan rapat energinya linggl 3

i dunia ini permasalahan bahan bakar minyak pada k{;ndaman mmenjasli
rerhatian pemerintah dan peneliti.  Buktinya peneliti berusaba mengganti bahan
nakar pada kenderaan sekarang ini dengan hidropen.  Penggantian ini mempunyai
manfaat besar yang dapat mengurangi polusi karena gas hidrogen dapat dibakas
atau dikombinasi dengan oksigen untuk mengeluarkan energi dan menghasilkan
air mnpa bahan pengotor.  Akan tetapi ada beberapa hambatan, yaitu fidak
adanva sarana vang tersedia bagi pengendara uniuk mendapatkan tempat
penvimpanan hidrogen yang cocok dan aman. 13 samping itu alat penyimpanan
pahan bakar dalam tangki gas mobil (kendaraan) perlu d[pilf.irkan;z.

Penyerapan hidrogen pada materal-material dan karbon sangat  banyvak
dipelajari dalam penclitian, seperti dalam teknologi semikondukior dan material
senvimpanan hidrogen.  Secara umum didapat atom H diserap permukaan grafit
vang planar membentuk ikatan jembatan satu, dua, dan tiga dengan atom €.

S l=hor vEng dResr merverEe A sl medendan sumiees v

e Soie— katalis karbon pada material karbon dengan struktur nano,  Adanya
wemmccem alkali pada permukaan  grafit tersebut  dapat  memperbesar
yemrenen pas Hy oleh material grafit,  Akan tetapi pada penelitian berikutnya
S e besimpulan di atas salah, sebab logam-logam alkali tersebut menyerap
s o 2o wdara, didupa menverap lebib banyak gas 112

~. 700%), mempelajari perbedaan penverapan atom H dan atom-atom dari

o= +2l pada permukaan prafic yang planar,  Zhu mendapatkan atom-atom



logam alkali diserap dengan ikatan jembatan tiga, dan atom H dengan jembatan
saty pada prafil.  Karena atom H lebih elektronegatif daripada stom litium, H
cenderung membentuk tkatan kovalen dengan ©. Logam alkali vang mempunyal
veglektronepatifan lebih rendah dan O cenderung diadsorpsi pada daerah yang
mempunyval potensial elektroncgatil yang tinggl vang dikenal dengan lokasi ™
middle hollowsite™(lokasi adsorpsi di atas suatu heksaponal) pada permukaan
arafit’.

Banvak peneliti berasumsi, karbon panotube dibentuk dari penggabungan
lapisan-lapisan prafit, jadi sifat Kimia grafit diperkirakan tidak berbeda banvak
dari karbon nanotube. Song (20053), mempelajan penverapan  hidrogen  pada
dinding karbon nanotube tnggal dari berbagai macam diameter. Nong
mendapatkan, adanya ketergantungan vanp kual anlara energl penyerapan Ho
dengan diameter nanotube., Dari hasil spekerum IR diindikasikan adanya
interaksi kuat antara Ha dan nanotube’,

Penelitian vang tclab dilakukan ini adalah teotang adsorpsi atom H pada
permukaan prafit Cyylslis yang satu lapisan.  Disini tiga atom H dan permukaan
erafit planar CogHyz diganti dengan alom Li {(Gambar 3}, Satu, dua dan tiga bush
atom H dijatuhkan tegak lurus ke permukaan prafit satu lapisan tersebut. Model
adsorpst atom H pada permukaan diamati dengan optimasi 3D, yang dilakukan
secara manual.  Oplimasi dilakukan dengan mengpunakan program Calzatern
vang dijalankan dengan bantuan komputer.  Dalam penelitian ini akan diamati 13
pasist jatub atom H, vaitu

a. Tujuh posisi untuk sebuah atom H mendatangi permukaan
b, Lima posisi untuk dua buah atom H mendatangi permukaan
c. Satu posisi untuk tiga buab atom H mendatangi permukazn

Drari penelitian ini akan diamati model adsorpsi atom H pada permuksan graht

planar Cagblslis.  Dari hasil perhitungan akan ditentukan nilai Bending Energi

(BE) dari atom H pada permukaan grafit dan sifiat dava hantar listrik grafit (AE).



BAR Y
KESIMPULAN DAN SARAN

5.1. Kesimpulan

Dhari hasil analisa data vang telah divraikan pada pembabasan dapat dibuat sustu

kesimpulan antara lain

L.

I

Ada dua buah pola adsorpsi atom H pada permukaan grafit planar satu
lapisan  Cagllgliy yaitu model uwmuem dan medel khusus, dimana
memperlihatkan bahwa grafit lersebut dapat menyimpan hidrogen dalam
bentuk atom 1.

Pada umumnya ikatan vang terbentuk antara atom Hyy dengan atom-atom
vang lerdapal pada permukaan praiil CaaHeLily kuat denpan panjany ikatan
sekitar 1.2118 — 2,0779 A dan nilai BE{11) vang telah dihasilkan dengan
nilar {-12,33522 V) sampan (-13,43531eV) vang menvnjukkan bahwa
grafit dapat mengadsorpst atom M dengan kuat dan nilai {-) menvatakan
bahwa reakst yang terjadi adalah reaksi endoterm,

Milai AE permukaan grafit + H lebih kecil dari pada AE permukaan
schingga dari mlai ini menunjukkan bahwa denpan adanya atom H vang
teradsorpsi maka sifal prafit berubah dari semi konduktor menjadi

konduktor.

5.2, Saran

ari hasil pepelitian yang telah didapatkan, untuk penelitian selanjutnya dapat
disarankan :

Dizarankan pada penelitian selanjutnya untuk mempelajan adsorpsi atom
lain pada permukaan grafit planar,
Mengpunakan metoda lain untuk menentukan adsorpsi atom H pada

permukazn grafil,

41
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