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ABSTRAK

Perkembangan teknologi pada zaman ini dapat ditandai dengan adanya berbagai inovasi perangkat
elektronik yang serba canggih, salah misalnya transistor, superkapasitor, fotodioda dan chip. Namun,
dengan seiring berkembangnya teknologi yang pesat, dibutuhkan suatu material baru yang berukuran
lebih kecil, ringan dan bersifat portable. Para eksperimentalis berusaha untuk mengekplorasi bahan
dua dimensi (2D) lainnya yang memilki kisi honeycomb. Diantara yaitu silicene yang mirip dengan
graphene dan memiliki sifat unggul. Silicene merupakan bentuk dua dimensi (2D) dari silikon yang
memiliki struktur seperti sarang lebah (honeycomb). Dalam peneitian ini digunakan doping galium,
arsenik dan galium arsenik dengan posisi bridge, hollow, dan top untuk mengetahui pengaruh posisi
doping terhadap sifat optik linier dari silicene murni. Metode yang dilakukan dengan menggunakan
pendekatan teori fungsi kerapatan. Software yang digunakan adalah abinit 7.02. Sifat optik yang
diteliti antara lain indek bias, koefisien pemantulan, dan koefisien penyerapan. Doping galium,
arsenik, dan galium arsenik mempengaruhi sifat optik linier dari silicene. Silicene murni yang
didoping dengan galium, arsenik, dan galium arsenik menyebabkan nilai dari sifat optik linier
mengalami penurunan pada semua posisi.
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I. Pendahuluan

Akhir-akhir ini graphene diteliti
oleh banyak peneliti karena memiliki sifat-
sifat yang unik (Nair dkk., 2008).
Graphene dengan sifat-sifatnya yang kuat,
elastis, memiliki konduktivitas tinggi dan
memiliki kemampuan untuk berubah sifat
dari metal atau semi metal menjadi
semikonduktor dan sebaliknya (Efetov
dkk., 2010). Penggunaan graphene
memberikan prospek bagus untuk aplikasi
masa depan dalam perangkat
nanoelektronik ( Novoselov dkk, 2004).

Para eksperimentalis  berusaha
untuk mengekplorasi bahan dua dimensi
(2D) lainnya dengan Kkisi honeycomb.
Diantara yaitu silicene yang mirip dengan
graphene dan memiliki sifat unggul (Xu,
2013). .Silicene merupakan bentuk dua
dimensi (2D) dari Silikon yang memiliki
struktur seperti sarang lebah (honeycomb).
Silicene mulai di teliti lebih lanjut mulai
tahun 2012 (Vogt dkk., 2012). Kestabilan
dan sifat silicene mirip dengan graphene ,
perbedaan secara teoritis pada silicene
yaitu cenderung untuk membentuk ikatan
sp® sedangkan graphene cenderung untuk

membentuk ikatan sp?> (Durgun dkk.,
2005). Kekurangan graphene yaitu tidak
memiliki bandgap dan interaksi spin-
orbital yang kecil. Kekurangan ini telah
dilengkapi dengan adanya penelitian
tentang bahan monolayer dua dimensi(2D)
seperti silicene, h-BN, dan Boron layer
yang telah disintesis (Lebégue dan
Eriksson, 2009).

Galium termasuk golongan Il1IA
dan sesuai dengan penelitian yang telah
dilakukan bahwa konduktivitas optik
galium menunjukkan ketajaman di daerah
energi sekitar 1-3 dan 2-3 eV dengan
penurunan tetap terhadap energi yang lebih
tinggi (Saleh dan Teich, 1991). Doping
galium dan arsenik menjadi peranan
penting dalam perkembangan
semikonduktor. Alasan diberikan doping
atom galium dan arsenik pada silicene
karena atom galium mempunyai 3 elektron
valensi dan sering digunakan untuk doping
pada semikonduktor tipe-p  dimana
mayoritas pembawa muatannya adalah
hole. Untuk doping arsenik disebabkan
karena atom arsenik memiliki 5 elektron



valensi, yang sering digunakan untuk
doping pada semikonduktor tipe-n.
Semikonduktor tipe-n, mayoritas pembawa
muatannya adalah elektron (Kittle, 1960).

Galium Arsenik (GaAs) merupakan
perangkat yang paling penting dalam
bidang optoelektronik karena menjadi
dasar perangkat elektronik. Selain itu,
galium arsenik juga mempunyai Kisi yang
sama konstan (Saleh dan Teich, 1991).
Galium Arsenik merupakan
semikonduktor biner, yang dibentuk
dengan menggabungkan elemen kelompok
[l (Boron, Alumunium, Galium) dan V (
Nitrid, Phosphat, Arsenik). Semikonduktor
biner ini digunakan untuk membuat
detektor foton dan sumber (dioda
pemancar cahaya dan laser) (Vaclavik dan
Vapenka, 2013).

Il. Metodologi Komputasi

Untuk mengetahui  pengaruh  doping
adatom dari galium (Ga) dan arsenik (As)
pada silicene dengan menggunakan teori
fungsi kerapatan (Density Functional
Theory) dengan software Abinit 7.02.
Fungsi  exchange-correlation  dengan
menggunakan Gradient Approximation
Pardew Bucke Erzhenhof (GGA-PBE).

Struktur dan sifat optik kristal
dalam metode komputasi dapat dihitung
secara langsung dengan  persamaan
Schrodinger, di dalam pemodelan struktur
dan sifat optik menggunakan abinit karena
dalam software abinit variable yang
dibutuhkan untuk mengetahui struktur dan
sifat kristal sudah lengkap. Sedangkan
pendekatan yang digunakan menggunakan
teori  fungsi  kerapatan, dikarenakan
memberikan keseimbangan antara rumus
dan kerumitan perhitungan (Gygi dan
Giulia, 2005). Dengan menggunakan teori
fungsi  kerapatan  diharapkan  dapat
digunakan untuk mengetahui pengaruh
doping atom galium dan arsenik terhadap
sifat linier optik silicene murni.

Basis set planewave dengan energi cutoff
30 Hartree. Jumlah k-point dari Brillouin-
Zone menggunakan 20 x 20 x 1, dan
banyaknya iterasi (nstep) yang diguanakn
yaitu sebnayaak 30 iterasi. Teknik
pemilihan sel dapat ditunjukkan pada
Gambar 2.1 sedangkan untuk alur
penelitian ditunjukkan pada Gambar 2.2

(a)

(c)

Gambar 2.1 (a) Teknik pemilihan supersel (b) supersel 2x2 dan unit sel (¢) sumbu z sel 15 angstrom.

Pada penelitian
menggunakan 3
hollow,dan top.

ini, posisi
posisi  yaitu

dopingnya
bridge,

Posisi bridge yaitu atom doping diletakkan di
antara kedua atom silikon.

Posisi hollow yaitu atom diletakkan di tengah-
tengah struktur heksagonal silicene.

Posisi top yaitu atom diletakkan di atas salah
satu atom silicene.
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I1l. HASIL DAN PEMBAHASAN
Kestabilan struktur pada silicene dapat diketahui
melalui perhitungan energi kohesive. . . . o
Perhitungan energi kohesive yaitu Energi kohesive untuk silicene murni didoping
Energi kohesive untuk silicene murni Galium (Ga) atau Arsenik (As)
Egiti E ive = Esitikon — (Esiti + E, )
Ecohesive = Eilikon _( szchene/S) (3.1) cohesive szlzlét.)g) ( silicene adatom



Tabel 3.1 Hasil perhitungan energi kohesive

Doping Energi Cohesive
(Ha)
Silicene murni 433
-1,25
Si-Ga -1,63
-0,70
-1,08

Si-As -1,28

- I @™ 4 I W

-1,45

Tabel 3.1 menunjukkan bahwa energi kohesive
paling rendah untuk adatom galium adalah pada
posisi hollow, dan ntuk adatom arsenik pada
posisi top. Untuk penggabungan dua atom, maka
posisinya dalah hollow untuk adatom galium
dan top untuk adatom arsenik.

Sifat optik yang diamati dan dihitung
antara lain indeks bias, koefisien pemantulan
dan koefisien penyerapan. Rumus untuk
menyatakan sifat-sifat optik tersebut antara lain

1/2

/e%+£%+£1
Indeks bias real (n) = — (3.3)

o ’£§+£%—£1
Indeks bias imajiner (k) = [ ~— (3.4

2

_1y2ap2y\1/2
Koefisien pemantulan(R) = (%—2:;) (3.5)

Koefisien penyerapan(a) = % (3.6)

Keterangan :
&; = konstanta dielektrik real
&, = konstanta dielektrik imajine
m = phi (3,14 atau 22/7)
A = panjang gelombang (Angstrom)

Gambar A menunjukkan Gambar indeks

bias real antara silicene murni dengan silicene
yang didoping. Gambar A menunjukkan
hubungan antara energi (eV) pada sumbu X
dengan nilai indeks bias real pada sumbu y.
Silicene murni memiliki puncak maksimum
paling tinggi dibandingkan dengan silicene yang
didoping, hal ini menujukkan bahwa ketika
didoping nilai indeks bias silicene mengalami
penurunan.
Gambar B menujukkan hubungan antara energy
(eV) pada sumbu x dengan nilai indeks bias
imajiner pada posisi y. Gambar B menunjukkan
bahwa silicene yang didoping akan mengalami
penurunan dibandingkan dengan silicene yang
belum didoping. Penurunan ini menunjukkan
bahwa daya serap semakin menurun. Gambar C
menunjukkan antara energi (eV) dengan nilai
koefisien pemantulan. Berdasarkan Gambar C
menunjukkan bahwa nilai koefisien mengalami
penurunan ketika didoping dibandingkan dengan
silicene murni. Penurunan yang terjadi
menunjukkan bahwa daya pantulnya semakin
menurun.

Gambar D menunjukkan antara energi
(eV) dengan nilai koefisien penyerapan.
Berdasarkan Gambar D menunjukkan bahwa
nilai  koefisien  penyerapan  mengalami
penurunan ketika didoping dibandingkan dengan
silicene murni. Penurunan yang terjadi
menunjukkan bahwa daya serap menurun.
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Keterangan : Gambar A (Indeks bias real), Gambar B (Indeks bias imajiner), Gambar C (Koefisien
Pemantulan, dan Gambar D (Koefisien Penyerapan)

V. KESIMPULAN

Silicene murni yang didopping dengan
galium menunjukkan bahwa nilai indeks bias
real dan koefisien penyerapan paling rendah
berada pada posisi hollow, nilai indeks bias
imajiner paling rendah berada pada posisi top,
nilai koefisien pemantulan paling rendah pada
saat silicene murni didoping atom galium pada
posisi bridge. Ketika silicene murni di doping

imajiner dan Kkoefisien penyerapan paling
rendah pada posisi hollow. Silicene yang
didoping dengan dua atom (galium arsenik),
nilai dari semua sifat optik yaitu indeks bias
real, indeks bias imajiner, koefisien
pemantulan, dan  koefisien  penyerapan
mengalami  penurunan jika dibandingkan
dengan silicene murni.

dengan Arsenik, maka nilai indeks bias real
dan koefisien pemantulan paling rendah
berada pada posisi top, nilai indeks bias
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