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theory yang diimplementasikan dengan perangkat lunak

Quantum Espresso. Sebelum melakukan perhitungan

dilakukan studi konvergensi energy cut-off dan k-point. gZ;Zilt(:j",ucrl;:ctional theory; grafit
Perhitungan dilakukan dengan energy cut-off 125 Ry dan k- band structure; density of states
point 30 30 30. Dari kurva band structure, maka sifat

elektronik grafit adalah semikonduktor dengan energi band

gap 0,01085552 eV. Sedangkan, berdasarkan kurva density

of states, maka diperoleh density of states yang tinggi pada 2

eV di dekat tingkat Fermi. Kurva density of states dengan

spin-up dan spin-down menunjukkan bahwa grafit

merupakan material non-magnetik.
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ABSTRACT

ARTICLE INFO

This study investigates the electronic properties of graphite
by analyzing its band structure and density of states using the
density functional theory (DFT) method as implemented in
Quantum Espresso software. Prior to performing the
calculations, a convergence study for the energy cut-off and
k-point values was conducted. The calculations were
performed using an energy cut-off of 125 Ry and a k-point
grid of 30x30x30. The band structure analysis reveals that
graphite exhibits semiconductor behavior with a band gap
energy of 0.0109 eV. Additionally, the density of states (DOS)
analysis shows a high density near 2 eV, close to the Fermi
level. The spin-up and spin-down DOS curves further indicate
that graphite is a non-magnetic material.
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1. Pendahuluan

Superkapasitor merupakan terobosan
terbaru  dalam  memenuhi  tuntutan
penyimpanan  energi. Prinsip  kerja
superkapasitor  sendiri  memanfaatkan
material yang memiliki permukaan aktif
sangat luas sebagai pengisi elektroda
sehingga mampu meningkatkan
performanya. Salah satu material yang
dapat diaplikasikan menjadi superkapasitor
adalah grafit [1].

Grafit merupakan kristalin  karbon
berbentuk serbuk dan berwarna hitam atau
sering disebut bentuk alotrop dari karbon
[2,3]. Grafit memiliki potensi yang dapat
digunakan untuk peralatan elektrokimia
seperti bahan bakar, baterai lithium, dan
superkapasitor [4]. Struktur grafit telah
ditentukan melalui metode seperti difraksi
sinar-X, mikroskop elektron transmisi,
difraksi neutron, dan difraksi berkas
elektron konvergen. Metode-metode ini
sangat canggih dan umumnya memerlukan
peralatan yang sangat mahal dan operator
yang sangat terampil [5]. Selain eksperimen
laboratorium terdapat metode komputasi
untuk mengetahui sifat grafit. Terdapat 3
metode yang dapat digunakan dalam
ab-initio,

komputasi, yaitu  metode

semiempiris, dan density functional theory
[6].
Density Functional Theory dapat

menyelesaikan persamaan  Schrodinger

secara sederhana karena didasarkan pada
kerapatan elektron [7]. Ide utama density
functional theory muncul dari teori
Hohenberg-Kohn  dimana  kerapatan
elektron dalam keadaan dasar secara
prinsip dapat digunakan untuk menghitung
fungsi gelombang dalam keadaan dasar [8].
Fungsi gelombang vyang biasanya
didefinisikan dalam fungsi dari banyak
variabel dapat diganti dengan fungsi
gelombang yang merupakan fungsional
dari kerapatan elektron saja, namun tetap
memberikan informasi kuantitas fisis yang
sama [9].

Dalam melakukan perhitungan
kuantum, menentukan perangkat lunak
yang tepat sebelum memulai perhitungan
untuk  menyelesaikan permasalahan
mekanika kuantum adalah sangat penting
agar perhitungan yang dilakukan dapat
berjalan dengan cepat dan hasilnya akurat
[10].

Pada penelitian ini, digunakan perangkat
lunak  Quantum  Espresso.  Quantum
Espresso merupakan perangkat lunak
sumber terbuka dan gratis yang
didistribusikan di bawah ketentuan General
Public License [11].

Penelitian  ini  dilakukan  untuk
mengetahui sifat  ektronik  grafit
berdasarkan kurva band structure dan
density of states. Sifat elektronik grafit

diketahui dengan cara menganalisis dan
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menghitung band structure dan density of
states menggunakan metode komputasi
density functional theory yang
diimplementasikan pada perangkat lunak
Quantum Espresso. Struktur grafit yang
digunakan dalam penelitian ini ditampilkan
pada Gambar 1.

Gambar 1. Struktur grafit [12]

2. Metode Penelitian

Penelitian ini menggunakan perangkat
lunak Quantum Espresso dan exchange
correlation general gradient
approximation (GGA).
2.1. Studi Konvergensi

Studi konvergensi adalah bagian dari
perhitungan band structure dan density of
states. Pada tahap ini dilakukan variasi nilai
energi  cut-off dan  k-point  untuk
memperoleh nilai energi yang konvergen.
Studi konvergensi ini dilakukan dengan
cara self-consistent field yang berfungsi
untuk menghitung energi keadaan dasar
dengan proses pencarian fungsi gelombang
dan dicek energinya. Saat nilainya semakin
rendah dan tidak terjadi perubahan, maka

perhitungan telah mencapai self-consistent

atau konvergen [7]. Studi konvergensi perlu
dilakukan agar menjamin perhitungan itu
tepat atau akurat sehingga nilai energi cut-
off dan k-point yang konvergen dapat
digunakan pada perhitungan scf dan nscf.

3. Hasil dan Pembahasan

3.1. Studi Konvergensi Energy cut-off
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Gambar 2. Grafik energy cut-off dan
energi total

Pada Gambar 2 menunjukkan bahwa
pada energi cut-off 30 Ry sampai energi
cut-off 60 Ry terdapat kemiringan artinya
masih ada perubahan energi total yang
sangat jauh. Kemudian, pada energi cut-off
65 Ry sampai energi cut-off 105 Ry
perubahan energi totalnya tidak terlalu jauh
atau sudah mulai terlihat stabil. Sistem
dikatakan konvergen ketika energi total
tidak lagi berubah secara signifikan saat
energi cut-off meningkat. Berdasarkan
grafik tersebut energi total mulai konvergen
pada energi cut-off 110 Ry sampai 150 Ry.
Sehingga untuk menjamin konvergensi
pada perhitungan selanjutnya akan
digunakan energi cut-off 125 Ry. Peneliti
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menggunakan energi cut-off 125 Ry karena
energi cut-off yang tinggi akan sama
seperti hasil referensi. Namun, energi cut-
off yang tinggi juga akan membutuhkan
waktu yang banyak untuk mendapatkan
hasil perhitungan.

3.2. Studi Konvergensi K-point
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Gambar 3. Grafik k-point dan energi
total

Pada Gambar 3 menunjukkan bahwa
pada k-point 1 1 1 sampai k-point 4 4 4
terdapat kemiringan artinya masih ada
perubahan energi total yang sangat jauh.
Kemudian, pada k-point 55 5 sampai 9 99
perubahan energi totalnya tidak terlalu jauh
atau sudah  mulai terlihat stabil.
Berdasarkan grafik tersebut energi total
mulai konvergen pada k-point 10 10 10
sampai k-point 30 30 30. Sehingga untuk
menjamin konvergensi pada perhitungan
selanjutnya akan digunakan k-point 30 30
30. Peneliti menggunakan k-point 30 30 30
karena k-point yang semakin tinggi akan
sama seperti hasil referensi. Namun,

penggunaan k-point yang tinggi juga

membutuhkan waktu yang lama untuk
mendapatkan hasil perhitungan.
3.3. Band Structure

Berdasarkan kurva band structure grafit
terdapat garis putus-putus horizontal pada 0
eV yang merupakan level Fermi (Er). Di
atas energi fermi merupakan pita konduksi
sedangkan di bawah energi fermi
merupakan pita valensi. Celah energi
merupakan perbedaan tingkatan energi
antara energi HOMO (Highest Occupied
Moleculer Orbital) terhadap LUMO
(Lowest Unoccupied Moleculer Orbital).

LUMO adalah orbital terendah pada pita
konduksi yang tidak ditempati elektron,
sedangkan HOMO adalah orbital tertinggi
pada pita valensi yang ditempati elektron
[13].

Gambar 4. Hasil perhitungan kurva

band structure grafit
Berdasarkan kurva band structure grafit
pada Gambar 4, diperoleh nilai energi
minimum pita konduksi 0,00845180 eV
dan nilai energi maksimum pita valensi -
0,00240372 eV, sehingga diperoleh energi

band gap grafit 0,01085552 eV.
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Berdasarkan nilai energi band gap grafit,
maka grafit bersifat semikonduktor.

Tipe band gap grafit adalah direct band
gap dimana energi minimum yang terisi
pada pita konduksi berada pada titik yang
sama dengan energi maksimum yang terisi
pada pita valensi yaitu titik K.

Hasil ini sama seperti hasil penelitian
yang telah dilakukan sebelumnya oleh
Kaloni & Mukherjee [14]. Penelitian
tersebut menggunakan metode ab-initio
dan ditemukan bahwa grafit bersifat
semikonduktor dengan tipe band gap grafit
adalah direct band gap.

Selain itu, terdapat juga hasil yang sama
seperti  penelitian  yang  dilakukan
sebelumnya oleh Newson [15]. Penelitian
ini menggunakan metode Tight Binding
Theory dan ditemukan bahwa grafit bersifat
semikonduktor dengan tipe band gap grafit
adalah direct band gap.

3.4. Density of States

Density of states adalah jumlah keadaan
tiap unit energi pada tingkat energi yang
tersedia  untuk  ditempati  elektron.
Berdasarkan kurva density of states grafit
terdapat garis putus-putus vertikal pada 0
eV yang merupakan level Fermi (Eg).

Berdasarkan penelitian yang telah
dilakukan, pada energi 2 eV grafit memiliki
density of states yang tinggi di dekat tingkat
Fermi yang artinya banyak keadaan energi

yang tersedia untuk ditempati elektron.
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Gambar 5. Hasil perhitungan density of
states grafit

Kurva density of states grafit pada
Gambar 5 menggunakan k-point 30 30 30
pada scf, kemudian dinaikkan k-point pada
nscf menjadi 70 70 70 agar mendapatkan
density of states yang sesuai dengan hasil
referensi. Hasil ini sama seperti hasil
penelitian yang telah dilakukan sebelumnya
oleh Vehvilainen et al., [16]. Penelitian
tersebut menggunakan metode density
functional theory dengan perangkat lunak
VASP.

Kurva density of states untuk spin-up
dan spin-down grafit ditampilkan pada
Gambar 6.
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Gambar 6. Hasil perhitungan kurva

density of states spin-up dan spin-down
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Berdasarkan kurva density of states,
maka sifat magnetik grafit adalah non-
magnetik. Hal itu karena, density of states

spin-up dan spin-down terlihat simetri.

4. Simpulan

Analisis sifat elektronik grafit dilakukan
dengan kurva band structure dan density of
states menggunakan metode density
functional theory yang diimplementasikan
menggunakan perangkat lunak Quantum
Espresso dan menggunakan E.,; 125 Ry
dan k-point 30 30 30 menunjukan sistem
sudah mulai konvergen.

Berdasarkan kurva band structure, maka
sifat elektronik grafit adalah semikondukor
dengan nilai energi band gap 0,01085552
eV. Dan berdasarkan kurva density of
states, maka diperoleh density of states
yang tinggi pada 2 eV di dekat tingkat
Fermi yang artinya banyak keadaan energi
yang tersedia untuk ditempati elektron.
Kurva density of states dengan spin-up dan
spin-down juga menunjukkan bahwa grafit

merupakan material non-magnetik.
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