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Desain Komputasi Kristal-Molekuler dan Aplikasinya: Simulasi
Kuantum Berbasis Density Functional Theory (DFT)

Perkembangan ilmu pengetahuan dan teknologi telah membawa kita ke
era desain dan prediksi sifat material dapat dilakukan dengan tingkat
presisi tinggi, bahkan sebelum material tersebut disintesis di



laboratorium. Hal ini sangat mungkin dilakukan berkat kemajuan dalam
komputasi dan teori kuantum, yang memungkinkan para ilmuwan
memodelkan dan menyimulasikan perilaku atom dan molekul pada
skala nano. Salah satu pendekatan yang akurat dan telah teruji dalam
memodelkan sifat-sifat material pada tingkat atomik yaitu density
functional theory (DFT) [Reshak et al., 2011].

Seiring dengan berkembangnya kebutuhan material baru
dengan sifat yang unik dan disesuaikan untuk aplikasi tertentu,
eksperimen biasanya melibatkan siklus panjang dari sintesis,
karakterisasi, dan uji coba material untuk memahami sifat-sifatnya.
Proses ini bisa membutuhkan waktu panjang dan biaya besar. Di sinilah
peran desain komputasi menjadi krusial. Dengan menggunakan metode
komputasi, kita dapat memprediksi dan merancang sifat material secara
virtual sebelum material tersebut dibuat secara fisik. Desain komputasi
material memanfaatkan prinsip-prinsip fisika, kimia, dan matematika
untuk membangun model yang dapat menggambarkan perilaku atom-
atom dalam material yang berinteraksi satu sama lain, bagaimana
mereka tersusun, dan bagaimana perilaku mereka di bawah kondisi
tertentu seperti tekanan, suhu, dan medan magnet [Sholl dan Steckel,
2009; Hoja et al., 2016].

Kristal dan molekul adalah dua bentuk dasar dari materi yang
memiliki sifat yang sangat berbeda, namun saling melengkapi dalam
banyak aplikasi teknologi. Kristal, yang merupakan susunan periodik
atom atau molekul dalam tiga dimensi, memiliki sifat fisik yang sangat
bergantung pada simetri dan struktur atom [Hartmann, 2001]. Di sisi
lain, molekul, yang terbentuk dari ikatan kimia antar atom, memiliki
sifat kimia dan fisik yang dapat sangat bervariasi tergantung pada
komposisi dan konfigurasi ikatan atom. Komputasi kristal-molekuler
digunakan untuk memodelkan dan menganalisis perilaku atom dalam
kristal dan molekul. Ini mencakup prediksi struktur Kkristal, energi total
sistem, serta sifat-sifat elektronik, optik, dan mekanik [Sholl dan
Steckel, 2009; Beran, 2016]. Dengan memanfaatkan simulasi kuantum,
kita dapat memprediksi bagaimana kristal dan molekul akan
berperilaku dalam kondisi yang berbeda, yang sangat penting dalam
pengembangan material baru. Simulasi kuantum memungkinkan kita



mempelajari dan memprediksi sifat material dengan memperhitungkan
efek kuantum yang sering kali tidak teramati dalam pendekatan Kklasik.
Simulasi kuantum memungkinkan untuk menghitung fungsi gelombang
dan distribusi probabilitas elektron dalam material [Georgescu et al.,
2014]. Dengan informasi ini, kita dapat memprediksi sifat-sifat material
seperti energi, densitas elektron, dan interaksi antar atom [Macchi,
2009; Zhou et al., 2016; Alipour & Badooei, 2018]. Simulasi kuantum
yang dimaksud menggunakan  konsep  kuantum  dengan
mempertimbangkan interaksi antar elektron beserta efek korelasi dan
pertukaran. Di antara metode yang mengadopsi dua efek ini adalah
DFT, yang mengantarkan Walter Kohn dan John A. Pople meraih
Hadiah Nobel di bidang Kimia pada tahun 1998 atas kontribusi mereka
dalam pengembangan DFT serta metode komputasi berbasis kuantum.
Metode ini memungkinkan untuk menghitung energi total sebuah
sistem berdasarkan densitas elektron, bukan fungsi gelombang. DFT
memanfaatkan prinsip bahwa semua sifat kuantum dari sebuah sistem
dapat diturunkan dari densitas elektron, yang merupakan fungsi dari
posisi dalam ruang [Martin, 2004].

Bapak, Ibu dan hadirin yang saya hormati,

PRINSIP DASAR DFT

DFT adalah metode komputasi yang banyak digunakan dalam
fisika dan kimia kuantum untuk mempelajari struktur elektronik serta
sifat-sifat sistem multi-elektron. Keunggulan utama DFT terletak pada
kemampuannya untuk menyimulasikan sistem dengan banyak elektron
secara efisien, sehingga dapat memodelkan material kompleks seperti
logam, semikonduktor, dan sistem molekuler [Grimme et al., 2007;
Soleimani-Amiri et al., 2024; Syariati et al., 2020]. Metode ini
didasarkan pada prinsip bahwa energi total suatu sistem dapat
dinyatakan sebagai fungsi dari densitas elektron, bukan dari fungsi
gelombang yang lebih  kompleks [Martin, 2004]. DFT
menyederhanakan perhitungan interaksi antar elektron dalam suatu
sistem dan interaksinya dengan inti atom. Tantangan besar dalam
sistem multi-elektron adalah menyelesaikan persamaan Schrodinger
yang kompleksitasnya meningkat seiring bertambahnya jumlah



elektron dalam sistem. Usaha menghitung fungsi gelombang untuk
semua elektron dalam sistem besar memerlukan sumber daya
komputasi yang sangat besar, bahkan untuk sistem sederhana seperti
molekul H-20.

DFT didasarkan pada dua prinsip fundamental yang
diperkenalkan oleh Pierre Hohenberg dan Walter Kohn pada tahun
1964. Prinsip pertama menyatakan bahwa energi total sistem multi-
elektron dapat direpresentasikan sebagai fungsi unik dari densitas
elektron p(r). Densitas elektron hanya bergantung pada tiga koordinat
spasial, sehingga perhitungan menjadi lebih sederhana. Prinsip kedua,
yang dikenal sebagai Teorema Hohenberg-Kohn, menyatakan bahwa
densitas elektron dalam sebuah sistem menentukan seluruh sifat fisik
sistem tersebut. Jika densitas elektron diketahui, energi total dan
parameter lain yang mewakili sifat material lainnya dapat diketahui
tanpa melalui penyelesaian fungsi gelombang secara eksplisit
[lgumbor, 2017].

Pada tahun 1965, Kohn dan Sham memperkenalkan pendekatan
yang praktis untuk menghitung energi total dalam DFT yang disebut
sebagai Persamaan Kohn-Sham. Mereka mengusulkan sistem fiktif
yang terdiri dari elektron-elektron yang tidak berinteraksi, tetapi
menghasilkan densitas elektron yang dapat mewakili sistem asli.
Pendekatan ini menguraikan masalah menjadi orbit satu elektron, yang
dikenal sebagai orbital Kohn-Sham, sehingga perhitungan dalam DFT
menjadi lebih sederhana tanpa mengurangi akurasi prediksi energi total
dan sifat sistem multi-elektron [Kohn dan Sham, 1965].

Dalam mekanika kuantum, perilaku elektron dalam sistem
multi-elektron dijelaskan oleh persamaan Schrodinger N-elektron,
dengan fungsi gelombang
Y(ry,ry, ..., ry) dan energi total E. Fungsi gelombang ini
mengandung informasi lengkap mengenai semua elektron dalam
sistem. Namun penyelesaiannya sangat sulit karena adanya interaksi
antar-elektron. Untuk sistem dengan banyak elektron, menyelesaikan
persamaan Schrodinger secara langsung menjadi masalah komputasi
yang sangat kompleks. DFT melalui penyelesaian Persamaan Kohn-
Sham menjadi sebuah solusi. Persamaan Kohn-Sham yang dimaksud
dituliskan sebagai berikut:



<— % V2 + Veff(r)> PYi(r) = g;(r) 1)

dengan
Vere(T) = Vext (1) + V() + Vxc (1)

Pada persamaan (1) y;(r) adalah orbital Kohn-Sham untuk
elektron ke-i, €; adalah energi orbital tersebut. V() adalah potensial
efektif yang mencakup Ve () (potensial eksternal, interaksi elektron
dengan inti atom, Vy(r) (potential Hartree, interaksi antar-elektron
melalui densitas elektron), Vxc(r) (potensial pertukaran dan korelasi,
yang mewakili efek pertukaran dan korelasi akibat interaksi elektron-
elektron).
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Gambar 1. Diagram alir penyelesaian Persamaan Kohn-Sham

Penyelesaian persamaan Kohn-Sham dalam DFT dilakukan
melalui metode iteratif yang dikenal sebagai SCF (self-consistent field)
(Gambar 1). Proses dimulai dengan menetapkan tebakan awal untuk



densitas elektron, diikuti dengan perhitungan potensial efektif yang
mencakup potensial eksternal, potensial Coulomb, dan potensial
pertukaran-korelasi. Selanjutnya, persamaan Kohn-Sham diselesaikan
untuk memperoleh orbital Kohn-Sham. Dari orbital ini, densitas
elektron baru (persamaan (2)) dihitung menggunakan:

p(r) = Lilp:(m)I? )

Proses ini diulang hingga densitas elektron mencapai konvergensi,
yaitu ketika perbedaan antara densitas awal dan densitas baru menjadi
minimal. Setelah mencapai konvergensi, energi total sistem dapat
dihitung menggunakan persamaan energi total Kohn-Sham, sehingga
sistem multi-elektron dapat diselesaikan dengan tingkat akurasi yang
diinginkan. Persamaan energi total Kohn-Sham yang dimaksud adalah:

Evotar = 60— 2 POk @dr + Exc[p] = [ p(WVie@dr — (3)

Energi total pada persamaan (3) terdiri dari energi orbital &, koreksi
elektrostatik (Hartree), dan kontribusi dari energi pertukaran-korelasi.

Tantangan besar tetap ada dalam penggambaran efek pertukaran
dan korelasi antar-elektron, yang merupakan fenomena kuantum murni.
Dalam persamaan Kohn-Sham, interaksi antar-elektron digambarkan
melalui potensial pertukaran-korelasi V,.(r). Potensial ini mencakup
dua kontribusi utama: efek pertukaran (berkaitan dengan prinsip
eksklusi Pauli) dan korelasi (mencerminkan gaya tolak-menolak antar
elektron). Karena bentuk eksak V,.(r) tidak diketahui, berbagai
pendekatan, seperti local density approximation (LDA) [Kohn, 1999],
generalized gradient approximation (GGA) [Perdew et al., 1992], atau
hybrid functionals [Perdew et al., 1996], digunakan untuk
memperkirakan potensial ini.

Pada pendekatan LDA, energi pertukaran-korelasi di setiap titik
dalam ruang hanya bergantung pada kerapatan elektron lokal di titik
tersebut. LDA menggunakan asumsi bahwa sifat elektron di suatu titik
dapat direpresentasikan sepenuhnya oleh kerapatannya, sehingga
persamaan untuk energi pertukaran-korelasi ELPA[p] dapat ditulis
sebagai:

Exllpl = [ p(r)exc(p(r)d’r (4)



Pada persamaan (4), &,.(p(r)) adalah energi pertukaran-
korelasi per satuan volume yang bergantung pada kerapatan elektron
lokal. LDA bekerja dengan baik pada sistem dengan kerapatan elektron
yang seragam, seperti logam, tetapi kurang akurat untuk sistem dengan
kerapatan berubah tajam. GGA tidak hanya mempertimbangkan
kerapatan lokal elektron, tetapi juga gradien (perubahan spasial) dari
kerapatan tersebut, yang membuatnya lebih akurat untuk menangani
sistem di mana kerapatan elektron bervariasi, seperti pada permukaan
material atau sistem molekuler. Persamaan untuk energi pertukaran-
korelasi dalam GGA adalah:

ESEA[p]l = [ p(Mexc(p(1), Vp(r))d3r (5)

Pada persamaan (5), Vp(r) adalah gradien kerapatan elektron,
yang menambahkan informasi tentang bagaimana kerapatan berubah di
sekitar titik tersebut. GGA memberikan deskripsi yang lebih baik untuk
ikatan kimia dan interaksi antar-atom dibandingkan dengan LDA,
walaupun masih memiliki keterbatasan untuk sistem dengan korelasi
elektron yang kuat.

Hybrid functional menggabungkan metode Hartree-Fock (HF)
dengan pendekatan DFT lokal atau semi-lokal seperti LDA dan GGA
untuk memperkirakan energi pertukaran-korelasi secara lebih akurat.
Dalam metode ini, sebagian energi pertukaran dari HF digabungkan
dengan energi pertukaran-korelasi yang dihitung menggunakan DFT,
sehingga memungkinkan deskripsi interaksi elektron-elektron yang
lebih baik, terutama untuk sistem molekul kompleks. Secara umum,
persamaan energi pertukaran-korelasi dalam hybrid functional adalah:
ER"" = aEHF + (1 — @)ERFT + EPFT (6)

xc

Pada persamaan (6), a adalah parameter gabungan yang
menentukan kontribusi energi pertukaran dari Hartree-Fock (HF) dan
DFT, yang biasanya dioptimasi dari data eksperimen. Komponen EZF
merupakan interaksi elektron secara langsung dengan akurasi tinggi,
tetapi memerlukan biaya komputasi besar. Sementara itu, E2FT lebih
efisien secara komputasi, namun kurang akurat untuk interaksi jarak
jauh. Komponen EPFT adalah energi korelasi yang mencakup interaksi
elektron yang tidak dijelaskan oleh energi pertukaran. Contoh populer



dari hybrid functional adalah B3LYP, yang menggabungkan energi
pertukaran Hartree-Fock, Becke's exchange functional (B88), dan
energi korelasi Lee-Yang-Parr (LYP), yang disajikan oleh persamaan
sebagai berikut [Xu dan Goddard, 2004; Zhang et al., 2010]:

EB3LYP = (1 — q)ELPA + qEHF + bAEB®® + cELYP 4+ (1 — o)EYWN
(7)

Pada persamaan (7), a, b, dan c adalah parameter yang
ditentukan berdasarkan perbandingan dengan data eksperimen. ELP4
adalah energi pertukaran dari pendekatan LDA, AEE88 adalah koreksi
gradien dari Becke's exchange functional (B88). ELYP adalah energi
korelasi dari metode Lee-Yang-Parr. EYWN adalah energi korelasi dari
pendekatan Vosko-Wilk-Nusair (VWN). Setiap komponen ini
dirancang untuk meningkatkan akurasi prediksi energi pertukaran-
korelasi, terutama untuk sistem molekul kompleks. Hybrid functional
sangat efektif dalam memperbaiki prediksi energi ikatan, sifat optik,
frekuensi vibrasi, dan berbagai properti molekul. Namun memiliki
biaya komputasi yang lebih tinggi dibandingkan dengan LDA dan GGA
[Arbuznikov dan Kaupp, 2014].

Pemilihan pendekatan fungsional sangat bergantung pada jenis
sistem yang akan disimulasikan, serta pada karakteristik material dan
kebutuhan komputasi yang relevan. Untuk material dengan struktur
elektron yang relatif sederhana atau sistem dengan kerapatan elektron
yang tidak bervariasi secara signifikan, pendekatan seperti LDA sering
kali cukup memadai, mengingat metode ini memiliki efisiensi
komputasi yang tinggi. Namun, untuk sistem yang lebih kompleks,
seperti molekul organik, permukaan material, atau material dengan
kerapatan elektron yang bervariasi tajam, penggunaan GGA atau
bahkan hybrid functional dapat memberikan akurasi yang jauh lebih
baik, meskipun dengan biaya komputasi yang lebih besar. Selain itu,
pemilihan fungsional juga harus memperhitungkan sifat spesifik
material. Misalnya, untuk sistem dengan korelasi elektron yang kuat
atau material transisi logam, fungsional yang lebih akurat mungkin
diperlukan untuk menggambarkan perilaku interaksi elektron-elektron
secara tepat. Oleh karena itu, keseimbangan antara akurasi dan efisiensi
komputasi sangat penting dalam menentukan metode yang tepat,



dengan mempertimbangkan seberapa penting tingkat presisi hasil
simulasi untuk aplikasi yang diinginkan serta keterbatasan sumber daya
komputasi yang tersedia.

Bapak, Ibu dan hadirin yang saya hormati,

APLIKASI DFT UNTUK SIMULASI MATERIAL
Simulasi Material 0-Dimensi (0D) dan 1-Dimensi (1D)

Secara geometris, material 0-dimensi (OD) dan 1-dimensi (1D)
sebenarnya bersifat 3-dimensi. Namun, istilah 0D digunakan untuk
merujuk pada struktur yang sangat kecil, sering kali berukuran
nanometer, ketika elektron terperangkap dalam semua arah, sehingga
perilakunya menjadi sangat terbatas. Contoh umum material 0D adalah
nanopartikel, kluster atom, dan molekul individu. Karena ukurannya
yang sangat kecil, efek kuantum memainkan peran penting dalam
menentukan sifat-sifat material OD ini. Nanopartikel adalah partikel
berukuran sekitar 1-100 nm yang memiliki sifat unik berbeda dari
material bulk [Cele, 2020]. DFT telah digunakan untuk
menyimulasikan nanopartikel logam seperti emas (Au) dan perak (Ag),
ketika sifat optik seperti resonansi plasmon dapat dioptimalkan untuk
aplikasi dalam sensor atau katalis [Michos et al., 2024]. Selain itu, DFT
juga berperan dalam memahami stabilitas dan struktur kluster atom,
yang sering kali menunjukkan sifat kimia berbeda dari atom tunggal
atau material bulk. Dengan memodelkan kluster dengan berbagai
ukuran dan komposisi, DFT dapat membantu menentukan geometri
paling stabil serta memprediksi sifat katalitik atau magnetik kluster
tersebut. Selain nanopartikel dan Kkluster atom, DFT juga digunakan
untuk mempelajari sistem molekuler, terutama dalam memahami
distribusi elektron dan energi ikat dalam molekul. Metode ini
memungkinkan perhitungan presisi tinggi terhadap energi ikat,
frekuensi vibrasi, serta potensi reaksi kimia molekul. Pendekatan ini
sangat penting dalam fisika-kimia kuantum dan farmasi, di mana
pemahaman interaksi antar molekul pada tingkat kuantum dapat
mengarahkan pada pengembangan obat baru.

Jika pada material 0 dimensi (0OD) elektron terkungkung ke
segala arah dalam ruang yang sangat kecil, pada material 1 dimensi



(1D) elektron bergerak terbatas dalam satu dimensi, sementara dua
dimensi lainnya sangat terbatas. Material 1D mencakup nanowire,
nanotube, dan pita nano, yang memiliki sifat unik karena keterbatasan
dimensi. Nanowire dan nanotube adalah contoh umum material 1D
yang banyak digunakan dalam elektronik dan fotonik. Misalnya,
carbon nanotube (CNT) memiliki sifat elektronik unik karena
strukturnya yang berbentuk tabung kecil dan kuat. DFT memungkinkan
perhitungan sifat mekanik nanowire dan nanotube, seperti modulus
elastisitas, kekuatan tarik, dan perilaku termal yang memiliki peran
penting dalam perangkat nano seperti sensor atau aktuator [Srivastava
et al., 2008]. Selain itu, pita nanometer, seperti graphene nanoribbon
(GNR), adalah material 1D yang menarik perhatian dalam beberapa
tahun terakhir. GNR Adalah potongan tipis dari graphene yang
memiliki sifat elektronik berbeda tergantung pada tepi dan lebarnya.
DFT digunakan untuk mempelajari efek tepi dan rekonstruksi atom di
tepi GNR, yang dapat mempengaruhi sifat semikonduktornya, penting
dalam pengembangan transistor skala nano dan perangkat elektronik
lainnya [Houtsma et al., 2021; Luo et al., 2021].

Untuk aplikasi molekuler, grup riset kami melakukan penelitian
terkait penggunaan fullerene dalam aplikasi pengiriman obat (drug
delivery). Apriati et al. (2022) menganalisis interaksi antara molekul
kecil (Hz, H.O, NHs, Oz, dan Os) dan fullerene (Ceo). Penelitian ini
menyoroti potensi Ceo Sebagai sistem transportasi obat karena
kemampuannya untuk menstabilkan molekul di dalamnya serta
membentuk ikatan dengan molekul di luar. Penelitian selanjutnya
memahami interaksi fulleren yang di doping silikon (Si) dengan
molekul obat seperti paracetamol dan hydroxiurea. Hasilnya
menunjukkan bahwa fullerene yang didoping Si memiliki energi
adsorpsi lebih negatif, menandakan bahwa molekul obat dapat
diadsorpsi secara kimia. Hal ini menunjukkan potensi aplikasi fulleren
dalam pengiriman obat di masa depan. Sari et al. (2024) juga
melaporkan studi komputasi menggunakan DFT untuk mengevaluasi
stabilitas energi sistem yang terdiri dari molekul basa nukleat
DNA/RNA pada Ceo yang didoping silikon. Penelitian ini memberikan
informasi fisis untuk pengembangan strategi pengiriman gen yang
efisien serta aplikasinya dalam terapi gen dan nanomedicine.



Simulasi Material 2-Dimensi (2D)

Material 2-dimensi (2D) adalah struktur material monolayer
yang memiliki ketebalan sangat tipis bahkan satu lapisan atom, seperti
graphene, silicene, germanene, boron nitride, dan transition metal
dichalcogenides (TMDs), yang memiliki sifat elektronik, mekanik, dan
optik yang sangat berbeda dari material bulk. Graphene, terdiri dari satu
lapisan atom karbon yang tersusun dalam kisi heksagonal, adalah salah
satu material 2D yang paling banyak dipelajari. DFT telah menjadi alat
penting dalam memahami sifat elektronik graphene, termasuk
konduktivitas listrik yang sangat tinggi dan efek kuantum yang muncul
pada skala atom, serta mempelajari interaksi antara graphene dengan
substrat atau molekul lain untuk aplikasi dalam sensor atau perangkat
elektronik. DFT digunakan untuk prediksi sifat elektronik, mekanik,
dan optik TMDs, serta perubahan sifat-sifat ini ketika material
diregangkan, dikompresi, atau ditumpuk dengan lapisan material 2D
lainnya [Mueller dan Malic, 2018]. Hexagonal boron nitride (h-BN)
adalah material 2D yang menyerupai graphene tetapi bersifat insulator
atau wide-bandgap semiconductor [Amalia et al., 2018; Sholihun et al.,
2019]. DFT memungkinkan prediksi akurat tentang kekuatan ikatan,
sifat optik, serta interaksi h-BN dengan material 2D lainnya, membuka
jalan untuk aplikasi dalam elektronik terintegrasi, di mana h-BN dapat
digunakan sebagai bahan dielektrik atau substrat [Moon et al., 2022;
Yang et al.,, 2017; Strand, et al., 2019]. Untuk penelitian terkait
komputasi material 2D ini, kami telah melakukan berbagai kajian.
Umam et al. (2018) mengkaji efek regangan biaxial pada silicene dan
menemukan bahwa struktur terlipat lebih stabil dibandingkan struktur
planar. Silicene tetap stabil hingga regangan 12%, yang menunjukkan
potensinya dalam aplikasi seperti transistor efek medan tunneling.
Wardah et. al. (2018) meneliti sifat struktural dan elektronik dari defect
vacancy atom pada h-BN dengan memodelkan lima konfigurasi defect.
Penelitian ini juga menjelaskan bahwa vacancy atom mempengaruhi
struktur elektronik h-BN, monovacancy menghasilkan keadaan (states)
terlokalisasi di dekat level Fermi, sedangkan divacancy menghasilkan
dua states baru di sekitar level Fermi.

Dian et al. (2019) studi mengenai stabilitas germanene melalui
perlakuan defect berupa vacancy. Penelitian yang dilakukan dapat
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memberikan informasi fisis untuk kemungkinan pengembangan
perangkat elektronik berbasis germanium, khususnya dalam
mengontrol defect selama proses fabrikasi. Stabilitas multivacancy
dalam lapisan tunggal h-BN juga diteliti yang mengusulkan magic
number (pola kestabilan) dalam multivacancy h-BN mengikuti pola
4m+2 (Sholihun et. al. 2019). Hasil ini sesuai dengan model DBCM
(dangling bond counting model). Zakiah et al. (2021) menyelidiki
adsorpsi hidrogen dan air pada monolayer h-BN. Studi ini menekankan
potensi h-BN sebagai material aktif dalam perangkat elektronik,
terutama untuk penyimpanan hidrogen. Dian et al. (2020) kembali
meneliti stabilitas dan geometri atomik multivacancy germanene.
Penelitian ini memberikan informasi tentang energi formasi dan
disosiasi yang dapat membantu memahami stabilitas multivacancy
germanene. Rifgi et al. (2021) menyelidiki proses adsorpsi merkuri
metil (MeHg) pada germanene dalam lingkungan berair. Penelitian ini
penting untuk pengembangan teknik remediasi pencemaran MeHg di
lingkungan perairan. Hidayati et al. (2022) melakukan penelitian
tentang struktur elektronik bilayer graphene yang disisipkan dengan
kalsium (Ca), menguji dua konfigurasi: kalsium di tengah bilayer (M-
site) dan di atas permukaan bilayer (T-site). Penelitian ini menunjukkan
bahwa energi adsorpsi negatif menunjukkan reaksi eksotermik dan
transfer elektron yang terjadi dari P3HT ke graphene, yang berpotensi
meningkatkan efisiensi sel surya organik (Fia Amalia et al., 2024).
Penelitian lebih lanjut mengkaji peningkatan Kkinerja
termoelektrik graphene yang di doping atom nitrogen (N) menunjukkan
bahwa graphene yang di doping atom N memiliki potensi besar untuk
aplikasi termoelektrik (Rositawati et al., 2023). Di sisi lain, dilakukan
analisis terhadap sifat termolistrik dari monolayer dan bilayer buckled
XTe (X = Ge, Sn, dan Pb) menggunakan persamaan transport
Boltzmann. Penelitian ini menyoroti pentingnya pengurangan dimensi
material untuk meningkatkan kinerja termolistrik (Lubis et al., 2022).

Simulasi Material 3-Dimensi (3D)

Material 3-dimensi (3D) adalah material dengan atom tersusun
dalam tiga dimensi ruang, mencakup logam, semikonduktor, dan
polimer. DFT telah digunakan secara luas untuk mempelajari sifat-sifat



material 3D ini [Layegh et al., 2024; Goyal et al., 2022]. Untuk logam,
DFT membantu memprediksi sifat elektronik dan mekanik, seperti
struktur pita energi, densitas keadaan, dan modulus elastisitas, yang
penting untuk memahami perilaku logam di bawah tekanan tinggi atau
lingkungan korosif, serta untuk mengembangkan paduan dengan sifat
yang diinginkan [Taylor dan Ke, 2021]. Dalam kasus semikonduktor
seperti silikon (Si) dan germanium (Ge), DFT digunakan untuk
menganalisis sifat elektronik, seperti celah pita energi dan mobilitas
elektron, yang krusial untuk desain transistor dan dioda, serta untuk
memahami efek doping dalam pengembangan perangkat elektronik.
Kami juga melakukan penelitian material 3D seperti silikon,
germanium, intan, timah, dan SiC. Dengan model supersel yang terdiri
dari 64-1000 atom. Diantara material yang disimulasikan adalah SiC
dengan doping Ag dan Sr yang menghasilkan kesimpulan bahwa
konfigurasi substitusi Ag dan Sr lebih stabil dibandingkan dengan
konfigurasi interstisial. Dari perhitungan energi formasi defect untuk
Ag dan Sr pada situs substitusi menunjukkan bahwa Ag dan Sr lebih
mudah terperangkap pada situs substitusi, dengan Ag lebih stabil
dibandingkan Sr, dan memiliki aplikasi dalam bahan bakar nuklir
TRISO (TRIstructural-1SOtropic) [Sholihun et al., 2023]. Penelitian
lain dalam material semikonduktor, misalnya silikon dengan supersel
besar hingga 1728 atom yang menunjukkan pentingnya
mempertimbangkan efek vibrasi dalam perhitungan konsentrasi
vacancy untuk hasil yang lebih akurat [Sholihun et al., 2015; Sholihun
et al., 2016]. Kajian mengenai kestabilan material dalam germanium
menunjukkan bahwa konfigurasi fourfold adalah yang paling stabil,
mirip dengan silikon. Penelitian ini menyoroti perbedaan signifikan
antara pembentukan vacancy pada germanium dan silikon. Informasi
terkait vacancy ini diperlukan terkait kontrol defect yang merupakan
aspek penting dalam fabrikasi material semikonduktor. Penelitian pada
material semikonduktor lain yaitu intan (wide band gap semiconductor)
dengan doping nitrogen menunjukkan bahwa defect nitrogen dalam
konfigurasi substitusional lebih stabil dibandingkan dengan interstisial.
Selama proses optimasi, distorsi geometri terjadi dengan relaksasi
atomik yang signifikan [Sholihun et al., 2018]. Pengaruh vibrasi dan
defect (vacancy dan hidrogen) terhadap struktur elektronik intan juga



diteliti oleh Fatomi et al. (2022), Purnawati et al. (2023), dan Fajariah
et al. (2024).

Bapak, Ibu dan hadirin yang saya hormati,
APLIKASI DFT PADA TEKNOLOGI TERKINI DAN
PENEMUAN MATERIAL BARU

DFT memungkinkan untuk memodelkan sifat elektronik dan
struktur atom material, yang pada gilirannya membantu dalam
pengembangan berbagai teknologi mutakhir. Pada pembahasan ini,
akan dijelaskan bagaimana DFT diaplikasikan dalam berbagai bidang,
termasuk teknologi kuantum, penghantaran obat, dan penemuan
material baru.

Kemajuan teknologi kuantum generasi mendatang bergantung
pada kemampuan untuk menghasilkan, mengontrol, dan mendeteksi
keadaan kuantum dalam materi. Defect titik dalam benda padat dapat
dimanfaatkan sebagai sumber foton tunggal, qubit untuk pengolahan
informasi  kuantum, serta sensor berskala nano yang berpotensi
merevolusi teknologi informasi, penelitian biologis, dan terapi medis.
Salah satu platform penting dalam pengembangan teknologi kuantum
adalah nitrogen-vacancy dalam intan [Doherty et al., 2013; Sholihun et
al., 2018; Fatomi et al., 2022; Purnawati et al., 2023]. Material ini
memiliki koherensi kuantum yang tahan lama pada suhu kamar dan
kondisi lingkungan normal, menjadikannya kandidat material aktif
dalam komponen teknologi kuantum. Selain intan, upaya yang sedang
dilakukan untuk mengembangkan defect titik lainnya, termasuk
pemancar foton tunggal dalam bahan seperti silikon karbida (SiC),
silikon (Si), boron nitrida heksagonal dua dimensi (h-BN), serta ion
tanah jarang dalam berbagai padatan [Bathen dan Vines, 2021; Zhang
et al., 2020; Castelletto et al., 2020]. Salah satu tantangan besar dalam
pengembangan teknologi ini adalah memastikan kemurnian material
dan proses fabrikasi yang memadai untuk aplikasi kuantum. Dalam
konteks ini, simulasi berbasis DFT efektif dalam memahami fisika yang
mendasari sistem atomik.

DFT dan molecular dynamics (MD) juga memainkan peran
penting dalam penelitian molecular machine (mesin molekuler) seperti
drug delivery (penghantaran obat). Simulasi penghantaran obat



berfokus pada pemahaman interaksi molekuler dan sifat elektronik
antara obat dan pembawa, seperti nanopartikel dan polimer. DFT
memungkinkan memprediksi stabilitas, reaktivitas, dan pelepasan obat
dalam sistem penghantaran, yang diperlukan untuk merancang metode
penghantaran yang lebih efektif dan terarah. DFT telah digunakan
untuk memodelkan interaksi obat dengan nanopartikel emas dan
polimer. Simulasi ini juga membantu mempelajari interaksi obat
dengan protein target, yang berkontribusi pada terapi yang lebih selektif
serta mengurangi efek samping [Kroto et al., 1985; Georgakilas et al.,
2002; Linetal., 2015; Yeetal., 2021; Kumar and Raza, 2018]. Diantara
penelitian kami pada bidang ini adalah simulasi untuk mengetahui
interaksi molekul uji seperti nucleobase [Sari et al., 2024],
paracetamol, hydroxyurea [Apriati et al., 2023], dan rimantadine
dengan heterofullerene [Kristiawan et al., 2024]. Kristiawan et al.
(2024) menyelidiki interaksi molekul obat rimantadine (RMT) dengan
heterofullerene sebagai nanomaterial (Gambar 2). Energi adsorpsi dan
transfer muatan dianalisis untuk menyelidiki interaksi antara RMT dan
heterofullerene. Penambahan dopan N pada heterofullerene C59Al
meningkatkan energi adsorpsi, yang memungkinkan transportasi tiga
molekul obat RMT. Penelitian ini memiliki signifikansi dalam aplikasi
drug delivery karena menunjukkan potensi peningkatan kapasitas
transportasi obat, yang membuka peluang untuk pengembangan sistem
penghantaran obat yang lebih efisien, dan dapat meningkatkan
efektivitas terapi dengan memfasilitasi pengangkutan molekul obat ke
target.
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Gambar 2. Interaksi antara heterofullerene dan molekul obat
rimantadine.

DFT juga berkontribusi dalam penemuan material baru yang
penting dalam berbagai aplikasi teknologi. Misalnya, Boron Nitride
memiliki struktur mirip graphene tetapi terdiri dari boron dan nitrogen,
yang dikenal karena sifat isolatornya. MoS: adalah semikonduktor yang
banyak digunakan dalam elektronik, optik, dan katalisis. Black
Phosphorus memiliki band gap yang dapat disesuaikan, yang
membuatnya cocok digunakan dalam berbagai aplikasi semikonduktor.
Selain itu, ada juga material-material seperti transition metal
dichalcogenides, Stanene, Silicene, Germanene, Phosphorene,
Antimonene, dan MXenes, yang masing-masing memiliki sifat unik dan
potensi aplikasi yang luas dalam elektronik, optik, penyimpanan energi,
dan banyak bidang lainnya. Dalam perkembangannya, penelitian
terhadap material 2-D atau lapisan tipis dengan struktur selain
honeycomb semakin meningkat, seperti struktur kagome dan square.
Material dengan struktur kagome (Gambar 3) yang sedang diteliti
adalah XmYn (m:n = 3:1 atau 2:1 atau 1:1) denagn X= Fe, Mn, Co dan
Y=Sn, Ge [Samaidar et al., 2021; Liu et al., 2020; Kang et al., 2020;
Teng et al., 2023]. Teng et al. (2023) menggunakan spektroskopi
fotoemisi resolusi tinggi, hamburan neutron inelastik, dan DFT untuk
mengamati tanda-tanda elektronik dari kisi kagome dalam FeGe.
Penelitian ini menemukan bahwa interaksi magnetik dapat



memodifikasi pita elektronik, yang mengakibatkan pembentukan
charge density wave (gelombang kerapatan muatan). Temuan ini
menekankan hubungan yang erat antara magnetisme dan pengaturan
muatan dalam logam kagome yang memiliki korelasi elektron yang
sedang. Logam berstruktur kagome seperti CoSn, yang memiliki
fermion Dirac selektif orbital dan pita datar, berpotensi dimanfaatkan
dalam teknologi komputasi kuantum dan spintronik. Dengan sifat
topologi dan interaksi spin-orbit, material ini dapat mendukung
transportasi muatan yang efisien dan stabilitas kuantum, sehingga dapat
digunakan dalam perangkat topologi seperti sensor dan detector [Liu et

al., 2020].
PBC
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Gambar 3. Material dengan struktur Kagome
[Teng et al. Nat. Phys. 19 (2023) 814-822].
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Gambar 4. Material dengén struktur square
[Sholihun et al. Phys. Scr. 98 (2023) 115903].

Hoang et al. (2020) mengeksplorasi stabilitas, struktur elektronik,
dan sifat magnetik dari material dua dimensi (2-D) FeC dengan struktur
kisi persegi (t-FeC) dan segitiga (tr-FeC). Hasilnya menunjukkan
bahwa struktur Kisi segitiga lebih stabil dibandingkan dengan struktur
square. Kedua bentuk FeC 2-D ini bersifat logam dan feromagnetik,
namun momen magnetik atom rata-rata Fe pada struktur Kisi segitiga
secara signifikan lebih kecil dibandingkan dengan struktur kisi persegi.
Penelitian ini juga menyimpulkan bahwa struktur square dapat
terbentuk secara alami, sementara struktur kisi segitiga tidak, yang
memberikan informasi penting untuk aplikasi masa depan material ini.
Material baru diatomik dengan struktur square untuk unsur-unsur
Golongan IV (Gambar 4) telah diteliti [Sholihun et al. 2023]. Penelitian
ini menyelidiki enam material diatomik dua dimensi (2D) dengan
struktur persegi, yaitu SiC, GeC, SnC, SiGe, SnGe, dan SnSi, untuk
menilai stabilitas struktural dan sifat elektroniknya. Hasil penelitian
menunjukkan bahwa material dengan struktur persegi SnGe dan SnSi
sangat stabil dan memiliki sifat elektronik yang dapat dimanipulasi
dengan perlakukan khusus seperti penambahan doping defect sehingga
berpotensi untuk aplikasi dalam perangkat elektronik semikonduktor di
masa depan.



Kolaborasi lintas disiplin dalam penggunaan metode seperti
perpaduan antara DFT (menghitung sifat elektronik), MD
(memodelkan dinamika atom), dan machine learning (mempercepat
prediksi berdasarkan pola data) diperlukan untuk mencapai simulasi
yang akurat dan efisien dalam desain material atau molekular. Dengan
menggabungkan metode ini, riset di bidang teknologi masa depan
seperti molecular machines dapat dilakukan lebih cepat. Kolaborasi
dengan eksperimentalis juga diperlukan untuk menguji, memvalidasi,
dan mempercepat penerapan teknologi riil secara efisien.
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