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ABSTRAK

SIMULASI PENDETEKSIAN SINYAL SENSOR GAS NH3
MENGGUNAKAN PtgAui4Tis BERBASISKAN FUNGSI KERJA

Oleh

KURNIA RAHMAWATI

Telah dilakukan penelitian yang bertujuan membuat simulasi reaksi kimia
dalam proses pendeteksian gas NH; pada permukaan PtgyAuisTig berbasis
perubahan fungsi kerja (A¢). Hasil simulasi ini dibandingkan dengan hasil
eksperimen Marjunus (2018) terkait sensor gas NH3 pada bahan PtgoAuisTie.
Simulasi ini diawali dengan membuat Persamaan Diferensial Biasa (PDB) dari
tiga reaksi yang mengandung empat hunian gas yaitu Oyys, 0o, Onm2, dan Goy.
PDB ini diselesaikan dengan program Matlab. Berdasarkan hasil eksperimen
yang ada, dilakukan fitting grafik untuk sensor gas NHj3; pada bahan
PtgoAui4Tig. Fitting ini perlu dilakukan untuk mengetahui keakuratan dari
penyelesaian PDB yang dilakukan oleh Matlab. Rata-rata selisih antara hasil
simulasi dan ekperimen pada setiap parameter yang memiliki nilai terkecil
dijadikan sebagai nilai terbaik dari parameter tersebut. Proses pencarian nilai
parameter dari selisih nilai simulasi dan eksperimen ini dinamakan optimasi
parameter. Terdapat 36 parameter dalam simulasi ini yaitu 6 koefisien lengket
awal, 12 koefisien Arrhenius, dan 18 energi aktivasi. Sebanyak 23 dari 36
parameter belum diketahui nilainya. Ke-23 nilai tersebut dioptimasi dengan
diberikan nilai awal dan nilai-nilai parameter lainnya dibuat konstan. Setelah
semua nilai ditemukan, dilakukan optimasi kedua. Selanjutnya, didapatkan
grafik perbandingan simulasi dan penelitian dengan trend yang sama walaupun
hasil CPD simulasi yang bernilai —115 mV tidak tepat sama dengan penelitian
yaitu (-100£20) mV. Selain itu, dari simulasi juga didapatkan perkiraan
coverage untuk atom/molekul dalam satuan Mono Layer (ML) pada permukaan
PtgoAusTig, Vaitu BOyys = 1,152 x 1071 ML, 6, =1,27 x 1077 ML,
Onin = 6,622 X 1075 ML, dan 8o = 6,622 X 107> ML.

Kata kunci: CPD, sensor gas, amonia, simulasi, perubahan fungsi kerja.



ABSTRACT

SIMULATION OF NH3 GAS SENSOR SIGNAL DETECTION USING
PtgoAuiaTis BASED ON WORK FUNCTION

By

KURNIA RAHMAWATI

Research has been carried out which aims to simulate chemical reactions in the
process of detecting NH3 gas on the surface of PtgyAui4Tig based on the change
in work function (A¢). The results of this simulation are compared with
Marjunus experimental results (2018) related to the NH; gas sensor on
PtgoAui4Tig material. This simulation begins by constructing the Ordinary
Differential Equation (ODE) of three reactions containing four gas occupancies
namely Oxus3, 80, Onmz, @and Boy. This ODE is solved with the Matlab program.
Based on the existing experimental results, a graphic fitting was carried out for
the NH3 gas sensor on PtgyAui4Tie material. This fitting needs to be done to
determine the accuracy of the ODE settlement performed by Matlab. The
average difference between the simulation and experimental results for each
parameter that has the smallest value is used as the best value of that parameter.
The process of finding parameter values from the difference between
simulation and experimental values is called parameter optimization. There are
36 parameters in this simulation, namely 6 initial sticking coefficients, 12
Arrhenius coefficients, and 18 activation energies. As many as 23 of the 36
parameters are unknown. The 23 values are optimized by being given an initial
value and the other parameter values are kept constant. After all the values are
found, the second optimization is performed. Furthermore, a comparison graph
of the simulation and research was obtained with the same trend even though
the simulated CPD results with a value of —115 mV were not exactly the same
as the research, namely (-100 = 20) mV. In addition, from the simulation, the
estimated coverage for atoms/molecules in Mono Layer (ML) units on the
surface of Pt80AU14Ti6 is also obtained, namely Oyy; = 1,152 x 1071 ML,
0o = 1,27 X 1077 ML, By = 6,622 X 107> ML, and Gy = 6,622 X 1075
ML.

Keywords: CPD, gas sensor, ammonia, simulation, changes in work function.
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DAFTAR SIMBOL

Simbol Deskripsi Satuan
CPD Contact Potential Difference \Y/
Er Tingkat energi Fermi eV
Ea Energi adsorpsi eV
Eiss Energi disosiasi eV
Eq Energi desorpsi eV
Evac Energi vakum eV
Efiau Energi adsorpsi NH3 pada bahan Au eV
Ef1pt Energi adsorpsi NH3 pada bahan Pt eV
Efiri Energi adsorpsi NH3 pada bahan Ti eV
Efsau Energi reaksi maju NH3 dan O pada bahan Au eV
Et3pt Energi reaksi maju NH3 dan O pada bahan Pt eV
Efsri Energi reaksi maju NH3 dan O pada bahan Ti eV
Enau Energi desorpsi NH3 pada bahan Au eV
Erpt Energi desorpsi NH3 pada bahan Pt eV
EnTi Energi desorpsi NH3 pada bahan Au eV
Ersau Energi reaksi balik NH, dan OH pada bahan Au eV
Er3pt Energi reaksi balik NH, dan OH pada bahan Pt eV
Ersri Energi reaksi balik NH, dan OH pada bahan Ti eV
E Energi aktivasi reaksi antara atom/molekul gas A eV
dan B
F Fluks molekul yang datang ke permukaan bahan ~ molekul.ms™
Fx Faktor adsorbansi untuk gas X -
M Massa dari molekul Kg
Nads Jumlah atom atau molekul yang teradsorpsi atom atau
Permukaan molekul
P Tekanan parsial gas Pa
RH Kelembaban relative %
S Probabilitas lengket -
So Koefisien lengket awal -
So1Au Koefisien lengket awal NH3; pada bahan Au -
So1Ti Koefisien lengket awal NH3 pada bahan Ti -
T Temperatur K
A Perubahan fungsi kerja eV
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Simbol Deskripsi Satuan

) Fungsi kerja eV

¢NH2—Au Fungsi kerja Au sebagai fungsi hunian NH; eV
(Onm,)

¢NH2_Pt Fungsi kerja Pt sebagai fungsi hunian NH, eV
(Onm,)

¢NH2_Ti Fungsi kerja Ti sebagai fungsi hunian NH; eV
(Onm,)

¢NH3_Au Fungsi kerja Au sebagai fungsi hunian NH3 eV
(Onus)

¢NH3_Pt Fungsi kerja Pt sebagai fungsi hunian NH3 eV
(Onus)

¢NH3_Ti Fungsi kerja Ti sebagai fungsi hunian NH3 eV
(Onms)

bo—au Fungsi kerja Au sebagai fungsi hunian O (6,) eV

Po—pt Fungsi kerja Pt sebagai fungsi hunian O (6) eV

Do—ri Fungsi kerja Ti sebagai fungsi hunian O (6) eV

P oH-nAu Fungsi kerja Au sebagai fungsi hunian OH eV
(6on)
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Ti
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Simbol Deskripsi Satuan

Ui Koefisien Arrhenius desorpsi O pada bahan Ti s

Ur3Au Koefisien Arrhenius reaksi balik NH, dan OH s
pada bahan Au

Un3py Koefisien Arrhenius reaksi balik NH, dan OH ~ s™
pada bahan Pt

U Ti Koefisien Arrhenius reaksi balik NH, dan OH ~ s™
pada bahan Ti

O, Faktor pra-eksponensial/koefisien Arrhenius reaksi/s
yang menentukan frekuensi reaksi A dan B

Uy Faktor pra-eksponensial/koefisien Arrhenius desorpsi/s
yang menentukan frekuensi desorpsi

Ta Tingkat perubahan hunian gas pada permukaan  atom/s atau
dalam proses adsorpsi molekul/s

re Laju adsorpsi Reaksi st

Fir Laju reaksi untuk reaksi st
maju/mundur

T Waktu S

Z Faktor 1 untuk gas tidak terdisosiasi dan 2 -

untuk gas terdisosiasi
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I. PENDAHULUAN

1.1 Latar Belakang

Amonia merupakan senyawa kimia dengan rumus NH3z yang mewakili indeks
pencemaran udara dalam bentuk bau. Gas amonia tidak berwarna, berbau
menyengat, biasanya amonia yang dihasilkan oleh aktivitas mikroba, amonia
industri, pengolahan air limbah dan pengolahan batubara. Amonia di atmosfer
bereaksi dengan nitrat dan sulfat membentuk garam amonium yang sangat korosif
(Yuwono, 2010). Amonia dihasilkan dari siklus nitrogen sampah organik yang
diurai oleh mikroorganisme dan kandungan bakteri yang biasa terdapat pada
sampah yaitu bakteri heterotrof. Bakteri heterotrof merupakan bakteri yang
memanfaatkan sampah organik atau sisa-sisa organisme sebagai sumber energi,
termasuk bakteri nitrit (Nitrosococcus), bakteri nitrifikasi (Nitrobacter) dan
spesies jenis Clostridium di samping organisasi pembusuk utama, yang memiliki

peran dalam memecah asam amino dalam protein organisme (Lestari, 2010).

Udara yang terkontaminasi amonia dapat menyebabkan masalah pernapasan.
Amonia tidak berwarna tetapi memiliki bau yang menyengat dan bersifat korosif
dan sangat beracun bahkan pada konsentrasi rendah. Gas amonia pada 0,003 ppm
dapat tercium. Kehadiran amonia juga memiliki risiko iritasi kulit manusia dan
selaput lendir serta dapat menyebabkan kesulitan bernapas. Jika terkena amonia
dalam konsentrasi tinggi, dapat menyebabkan luka bakar pada kulit, mata,
tenggorokan atau paru-paru. Sedangkan efek kronis pada konsentrasi >35 ppm
dapat menyebabkan kerusakan ginjal, kerusakan paru-paru, penurunan
perkembangan dan disfungsi otak, serta penurunan nilai darah yang mengganggu

proses fisiologis manusia (Puspita, 2014).



Resiko dari penggunaan NH3 tersebut dapat diminimalisir apabila ada sensor yang
mampu mendeteksi kebocoran gas tersebut, yaitu dengan sensor gas. Sensor gas
merupakan salah satu sensor kimia yang terdiri dari transduser dan lapisan aktif
yang digunakan untuk mengubah informasi kimia yang didapat menjadi signal
elektronik seperti perubahan arus, frekuensi, dan tegangan (Yunusa dkk., 2014).
Kemampuan dari sensor gas bergantung pada beberapa parameter seperti
sensitivitas, selektivitas, batas deteksi, waktu respon dan waktu recovery.
Terdapat 2 jenis tipe sensor gas, yaitu sensor gas berbasis perubahan fungsi kerja
dan berbasis resistivitas (Gu dkk., 2012). Salah satu tipe sensor yang sering
dipakai adalah sensor gas berbasis perubahan fungsi kerja (A¢), contohnya
Floating Gate Field Effect Transistor (FGFET) (Korotcenkov, 2013). Sensor
tersebut menggunakan Field Effect Transistor (FET) sebagai tranduser untuk
mengukur perubahan fungsi kerja dan mengubahnya menjadi sinyal listrik
(Widanarto, 2007). Dalam fisika zat padat, fungsi kerja (¢, dalam eV) merupakan
energi minimum yang diperlukan untuk memindahkan elektron dari logam atau
semikonduktor (Senft dkk., 2011). Penelitian ini mengacu pada hasil eksperimen
tentang sensor gas ammonia pada bahan PtgAui4Tis (Marjunus, 2018), hasil
simulasi sensor gas hidrogen pada bahan PtgyAui4Tig (Marjunus dkk., 2022), dan

hasil simulasi sensor gas ammonia pada bahan ZnO (Susanto, 2020).

Dalam penelitian tentang sensor NH; menggunakan sejumlah reaksi antara gas
dengan permukaan bahan. Pada setiap reaksinya, terdapat 3 parameter, yaitu
sticking coefficient (koefisien lengket), koefisien Arrhenius, dan energi aktivasi.
Akan tetapi referensi untuk nilai parameter pada bahan-bahan tertentu sangatlah
minim, sehingga diperlukan suatu penelitian terkait proses optimasi untuk

mendapatkan nilai dari parameter-parameter tersebut (Senft dkk., 2012).

Penelitian lebih lanjut tentang metode deteksi gas NHj3; perlu dilakukan untuk
lebih memahami interaksi, reaksi, dan perilaku sensor gas yang terbuat dari bahan
tertentu. Oleh karena itu, simulasi pendeteksian sinyal sensor gas NHs ini
diperlukan untuk menerjemahkan proses penginderaan gas NH3 ke dalam bahasa
pemrograman yang lebih sederhana. Sebelum melakukan simulasi ini, beberapa

hal yang diperlukan adalah mengetahui interaksi antara gas dan bahan serta nilai-



nilai dari parameter yang belum diketahui. Nilai akhir semua parameter yang telah
dioptimasi disimulasikan menggunakan software Matlab untuk mendapatkan nilai
hunian/coverage (6), fungsi kerja total (¢roa) dan CPD. Kemudian, nilai CPD
hasil eksperimen dari hasil penelitian Marjunus (2018) dibandingkan dengan nilai
CPD hasil simulasi. Pada penelitian ini, sensor gas yang digunakan pada saat
proses simulasi adalah sensor gas NHs; berbasis perubahan fungsi kerja dan
material yang digunakan adalah PtgyAui4Tis. Berdasarkan laporan Marjunus
(2018), CPD untuk gas NH3 (50 ppm) adalah (-100+20) mV untuk sensor yang
terbuat dari PtgpAuiaTis. Belum ada simulasi terkait pendeteksian sinyal sensor
gas NH; pada bahan PtgyAui4Tig berdasarkan hasil survei literatur yang telah
dilakukan. Oleh karena itu, pada penelitian ini dilakukan simulasi sinyal sensor

gas NH3 pada permukaan material PtgpAu4Tie.

1.2 Rumusan Masalah

Berdasarkan latar belakang yang telah dijelaskan, rumusan masalah pada

penelitian ini adalah sebagai berikut:

1. Bagaimanakah proses optimasi untuk mendapatkan nilai parameter-parameter
pada reaksi pendeteksian gas NH3 pada permukaan bahan PtgoAui4Tig?;

2. Bagaimanakah perbandingan nilai Contact Potential Different (CPD) hasil
eksperimen dengan simulasi?;

3. Bagaimanakah coverage atau hunian (¢) atom atau molekul gas di permukaan
bahan PtgpAui4Tig?.

1.3 Batasan Masalah

Batasan masalah pada penelitian ini adalah sebagai berikut:

1. Gas yang dideteksi pada penelitian ini adalah gas NHs; pada bahan
PtsoAui4Tis;

2. Menggunakan nilai Contact Potential Different (CPD) sebagai pembanding
antara eksperimen dengan komputasi;

3. Menggunakan software Matlab dalam proses komputasi;



4. Hanya menggunakan 3 reaksi pada permukaan bahan, yaitu penyerapan NHs,
penyerapan O,, serta reaksi penggabungan NH; dan O.

1.4  Tujuan Penelitian

Adapun tujuan dilakukannya penelitian ini adalah sebagai berikut:

1. Mengetahui proses optimasi dalam pencarian parameter pendeteksian gas
NH; pada permukaan bahan PtggAui4Tis;

2. Membandingkan Contact Potential Different (CPD) hasil simulasi dengan
eksperimen;

3. Mengetahui coverage atau hunian (#) atom atau molekul gas di permukaan
bahan PtgoAu14Tis.

1.5 Manfaat Penelitian

Penelitian ini diharapkan dapat memberikan informasi penting terkait nilai
parameter-parameter dan model reaksi kimia pada simulasi pendeteksian gas NH3
pada bahan PtgoAui4Tis. Hasil penelitian ini diharapkan bisa menjadi acuan dalam
mekanisme pendeteksian sensor gas, sehingga nilai parameter-parameter dan
model reaksi kimia yang diperoleh dapat mengembangkan penelitian-penelitian

lebih lanjut dengan jenis gas dan material yang berbeda.



1. TINJAUAN PUSTAKA

2.1 Gas Amonia

Gas amonia merupakan gas yang tidak memiliki warna dan bau yang ditimbulkan
sangat menyengat. Akibat paparan gas amonia dalam kadar yang cukup tinggi
dapat menyebabkan batuk dan iritasi terhadap sistem pernapasan. Gas amonia
(NH3) di atmosfer terbentuk melalui siklus nitrogen. Jika di atmosfer terkandung
amonia yang berlebihan akan berbahaya bagi manusia dan ekosistem. Batas
ambang kadar amonia di udara hanya 25 ppm bagi manusia. Namun demikian,
amonia banyak diproduksi dan dimanfaatkan di banyak industri kimia, medis,

otomotif, serta pemantauan di peternakan.

Gas amonia dengan kadar yang sangat rendah menimbulkan bau yang tajam, khas
dan sangat menyengat. Pada tingkat kadar sedang, gas amonia dapat mengiritasi
mata dan saluran pernapasan. Sedangkan pada kadar tinggi, dapat menyebabkan
ulkus kornea pada mata dan iritasi parah pada saluran pernafasan. Berikut tabel

efek kesehatan yang ditimbulkan tiap kadar gas amonia.

Tabel 2.1 Data efek kesehatan dari amonia (Siswanti dan Suryonno, 2016).

Kadar (ppm) Respon kesehatan

24 - 50 Iritasi mata dan saluran pernapasan atas setelah sepuluh

menit paparan.

51-130 Iritasi hidung dan tenggorokan.

500 - 1720 Perubahan tingkat pernapasan dan timbul batuk.

2500 - 6500 Sesak napas dengan cepat, luka bakar (mata, wajah, dan
mulut)

Di atas 10.000 Edema paru, berpotensi fatal akumulasi cairan di paru-

paru dan kematian.




Amonia merupakan senyawa anorganik yang diperlukan sebagai sumber energi
dalam proses nitrifikasi bakteri aerobik. Pada air, amonia berada dalam dua
bentuk yaitu amonia tidak terionisasi dan amonia terionisasi. Amonia yang tidak
terionisasi bersifat racun dan akan mengganggu syaraf pada ikan sedangkan
amonia yang terionisasi memiliki kadar racun yang rendah. Daya racun amonia
dalam air akan meningkat saat kelarutan oksigen rendah. Keberadaan bakteri
pengurai sangat berpengaruh terhadap persediaan oksigen yang secara alami

terlarut dalam air tambak (Komarawidjaja, 2003).

Amonia (NH3) dan garam-garamnya merupakan senyawa yang bersifat mudah
larut dalam air. lon ammonium merupakan bentuk transisi dari amonia. Selain
terdapat dalam bentuk gas, amonia juga dapat berbentuk kompleks dengan
beberapa ion logam. Amonia banyak digunakan dalam proses produksi urea,
industri bahan kimia, serta industri bubur kertas. Amonia yang terukur di perairan
berupa amonia total (NH3 dan NH,"). Amonia yang bebas tidak dapat terionisasi,

sedangkan amonium (NH,") dapat terionisasi (Effendi, 2003).

2.2 Sensor Gas Amonia

Deteksi amonia memainkan peran penting dalam pemantauan dan inspeksi
lingkungan untuk mengamankan keselamatan publik. Lebih jauh lagi, deteksi
amonia memiliki prospek yang baik dalam diagnosis medis. Misalnya,
pemeriksaan amonia yang dihembuskan dapat digunakan untuk menganalisis
kadar urea untuk pemantauan gangguan ginjal. Saat ini, bahan elemen
penginderaan dari amonia komersial yang paling umum adalah sensor yang terdiri

dari bahan polimer atau oksida logam semikonduktor.

Keterbatasan sensor ini meliputi: tinggi biaya, waktu hidup terbatas, suhu kerja
tinggi, daya konsumsi tinggi, sensitivitas rendah, selektivitas buruk, dan tidak
mencukupi pengulangan. Sebagai alternatif, graphene, dua dimensi setebal satu
atom karbon nanomaterial memiliki sifat fisik yang sangat baik, telah banyak

diteliti sebagai bahan untuk sensor gas amonia dalam dekade terakhir. Hal ini



terbukti menghasilkan kinerja yang sangat baik dalam hal sensitivitas,

reversibilitas dan kerja suhu.

Sensor gas amonia berbasis graphene pertama dilaporkan oleh Grup Andre Geim
menggunakan pembelahan mikromekanis dari grafit pada substrat silikon
teroksidasi pada tahun 2007. Inisial respon ~4% pada paparan 1 ppm NHj3 pada
suhu kamar diikuti oleh saturasi, dan sensor dapat pulih ke keadaan awal dengan
anil pada 150°C dalam ruang hampa. Pada tahun 2009, penelitian tindak lanjut
dilakukan oleh kelompok Johnson, yang menegaskan bahwa respon intrinsik
graphene terhadap gas amonia, ternyata sangat kecil (~1%) bahkan pada paparan
1000 ppm NHs.

Perhitungan pertama menunjukkan bahwa kontaminasi residu diperkenalkan dari
proses nanolitografi konvensional bisa berperan penting dalam meningkatkan
respon graphene. Hasil perhitungan itu menunjukkan bahwa ada ikatan yang
lemah (~20 meV) dan transfer muatan (~0,027 e) antara NH; dan graphene.
Penelitian yang disebutkan di atas mengilhami jalur untuk memfasilitasi
penerapan graphene terhadap penginderaan gas melalui fungsionalisasi. Setelah
itu, dimodifikasi secara kimia sensor amonia berbasis graphene menjadi terkenal,
mengandung pengurangan sensor amonia berbasis reduced graphene oxide (rGO),
rGO/partikel logam sensor amonia berbasis hibrida, rGO/sensor amonia hibrida

oksida logam, hibrida rGO/polimer sensor amonia berbasis bahan, dan lain-lain.

Kisi atom sempurna asli dari graphene berpotensi untuk digunakan selama proses
modifikasi kimia karena pembentukan ikatan kovalen memperkenalkan kelompok
fungsional, yang sangat merusak sifat listrik intrinsik graphene. Selain itu,
modifikasi kimia biasanya membutuhkan reaksi serta pemrosesan yang kompleks.
Beberapa bekerja pada sensor amonia berbasis graphene murni dilaporkan juga,
melibatkan amonia berbasis graphene yang disejajarkan secara vertical sensor dan
deposit uap kimia (CVD) berbasis graphene sensor amonia. CVD dapat
menghasilkan graphene berkualitas tinggi sementara itu datang bersama dengan
beberapa kelemahan, misalnya, peralatan mahal dan canggih, produk sampingan
gas beracun dan langkah transfer yang rumit, dan lain-lain. Yang disebutkan di



atas keterbatasan rGO atau CVD graphene sangat membatasi efisiensi aplikasi
komersial sensor amonia berbasis grapheme (Huang dkk., 2021).

Dalam dekade terakhir, banyak sensor gas baru telah diusulkan, dikembangkan
dan digunakan di berbagai bidang untuk aplikasi seperti industri, analisis
lingkungan, dan produksi pertanian. Gas amonia (NH3) adalah salah satu dari
spesies gas berbahaya yang menarik perhatian dalam disiplin pengembangan
sensor gas dan peneliti akademisi karena amonia adalah salah satu bahan kimia
yang paling umum yang diproduksi dan digunakan di berbagai aplikasi, terutama
untuk pupuk berbasis nitrogen, pembersihan produk dan produksi petrokimia. Gas
amonia diklasifikasikan sebagai basa dan cukup korosif. Gas amonia adalah gas
tidak berwarna dengan bau yang menyengat dan bisa berbentuk cair ketika gas
dimasukkan di bawah tekanan yang cukup.

Menurut Occupational Safety and Health Administration (OSHA), batas paparan
NH; untuk manusia adalah 25 ppm selama 8 jam dan 35 ppm selama 10 menit.
Tingkat khas gas NHj; berada di tingkat ppb rendah (1-5 ppb). Namun,
mengekspos dan menghirup lebih dari tingkat yang aman gas tersebut dapat
menyebabkan gangguan kesehatan manusia seperti penyakit kulit, mata, dan paru-
paru. Oleh karena itu, penting untuk mengembangkan sensor sensitif untuk

deteksi gas amonia.

Saat ini, ada beberapa teknik untuk gas amonia: deteksi termasuk penginderaan
elektrokimia, sensor berbasis oksida logam, dan sensor optik menggunakan laser
dioda yang dapat disetel spektroskopi. Masayasu dkk, punya mengembangkan
sensor gas amonia optik menggunakan resonator cincin mikro silikon yang
dilapisi oleh graphene. Mereka telah mendeteksi konsentrasi gas menggunakan
resonator cincin mikro dengan pergeseran panjang gelombang resonansi
(Hashwan dkk., 2021).



2.3 Fungsi Kerja (¢)

Dalam fisika zat padat, fungsi kerja (¢, dalam eV) merupakan energi minimum
yang diperlukan untuk memindahkan elektron dari logam atau semikonduktor.
Fungsi kerja (¢) juga didefinisikan sebagai selisih antara energi Fermi electron
(Er, dalam eV) dengan energi vakum (Eyac, dalam eV), seperti ditunjukkan pada
Gambar 2.1 dan Persamaan (2.1) (Senft dkk., 2011).

D = Ep — FE . 2.1
Gas Pengoksidasi Permukaan tanpa gas  Gas Pereduksi
E E E

A A A

E\ AC EVHC E\ AC

AT
EF D v
D
AD
]

(a) (b) (c)
Gambar 2.1 Diagram perubahan fungsi kerja (A¢) pada permukaan bahan, (a)
terpapar gas pengoksidasi, (b) tidak terpapar gas, dan (c) terpapar
gas pereduksi (Senft dkk., 2011).

Apabila sebuah gas pengoksidasi mendekati bahan, gas tersebut akan mengambil
beberapa elektron, yang berakibat berkurangnya energi Fermi. Sesuai dengan
Persamaan (2.1), ketika tingkat energi Fermi berkurang maka fungsi kerja suatu
bahan akan meningkat seperti Gambar 2.1(a). Keadaan berbalik terjadi apabila gas
pereduksi mendekati permukaan dari bahan seperti pada Gambar 2.1(c). Jika pada
permukaan bahan diberikan suatu gas, maka fungsi kerja bahan (¢ dalam eV) akan

berubah seperti ditunjukkan pada Persamaan (2.2).

A¢ — E;etelah _ E%ebelum. (22)

Nilai fungsi kerja (¢) bahan yang berubah karena datangnya gas dapat dikonversi

menjadi CPD (Contact Potential Difference) sebagai sinyal sensornya.
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Pengukuran CPD sering digunakan karena merupakan salah satu metode paling
sederhana dalam penentuan fungsi kerja bahan (Novikov dan Timoshenkov,
2003). Hubungan fungsi kerja dengan CPD dituliskan pada Persamaan (2.3)
(Vilitis dkk., 2016),

A
CPD = —¢, (2:3)
le]
dengan A¢ adalah nilai perubahan fungsi kerja bahan terhadap gas yang datang

dan e merupakan muatan elektron.

2.4 Interaksi Gas dengan Permukaan Bahan

Ketika suatu gas datang ke permukaan bahan, maka akan terjadi beberapa reaksi
antara gas dengan permukaan bahan tersebut. Reaksi antara gas dengan

permukaan bahan tersebut dapat dijelaskan sebagai berikut:

2.4.1 Adsorpsi

Adsorpsi merupakan suatu peristiwa dimana molekul-molekul dari suatu senyawa
terikat oleh permukaan zat padat. Molekul-molekul pada zat padat atau zat cair
mempunyai gaya dalam keadaan tidak seimbang dimana gaya kohesi cenderung
lebih besar daripada gaya adhesi. Ketidaksetimbangan gaya-gaya tersebut
menyebabkan zat padat atau zat cair tersebut cenderung menarik zat-zat lain atau
gas yang bersentuhan pada permukaannya. Fenomena konsentrasi zat pada
permukaan padatan atau cairan disebut fasa teradsorb atau adsorbat, sedangkan zat
yang menyerap atau menariknya disebut adsorben. Proses adsorpsi pada suatu
adsorben terutama terjadi pada pori-pori kecilnya (micropore). Sementara itu,
macropore hanya berperan sebagai tempat transfer adsorbat dari permukaan luar

ke micropore (Ding dan Bhatia, 2003).

Dalam adsorpsi gas, jumlah molekul yang teradsorpsi pada permukaan padatan
bergantung pada kondisi dalam fasa gas. Jumlah molekul adsorbat yang teradsorp
pada permukaan tersebut akan meningkat dengan kenaikan tekanan dan

temperatur. Ketika ketebalan dari fasa yang teradsorp pada permukaan padatan
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sama dengan diameter molekul adsorbat, maka adsorpsi dikatakan membentuk
monolayer. Setelah terbentuknya monolayer ini, maka peningkatan tekanan akan

menghasilkan multilayer (Sudibandriyo, 2003).

Berdasarkan interaksi molekular antara permukaan adsorben dengan adsorbat,
adsorpsi dibagi menjadi dua bagian, yaitu adsorpsi fisika dan adsorpsi kimia.
Adsorpsi fisika merupakan bentuk yang paling umum dari adsorpsi. Adsorpsi ini
terjadi karena terjadi gaya Van der Waals yaitu gaya tarik-menarik yang relatif
lemah terjadi antara adsorbat dengan permukaan adsorben. Pada adsorpsi fisika,
adsorbat tidak terikat kuat pada permukaan adsorben sehingga adsorbat dapat
bergerak dari suatu bagian permukaan ke bagian permukaan lainnya, dan dapat
diganti oleh adsorbat lainnya. Sedangkan adsorpsi kimia merupakan adsorpsi yang
terjadi karena terbentuknya ikatan kovalen dan ion antara molekul-molekul
adsorbat dengan adsorben. Karena ikatan yang terbentuk merupakan ikatan yang
kuat maka lapisan yang terbentuk adalah lapisan monolayer. Untuk adsorpsi
kimia, yang paling penting adalah spesifikasi dan kepastian pembentukan
monolayer. Pendekatannya adalah dengan menentukan kondisi reaksi, sehingga

hanya adsorpsi kimia dan hanya terbentuk monolayer (Othmer, 1994).

Jumlah gas yang berada di permukaan bahan akan berubah per satuan waktu.
Untuk menghitung banyaknya gas yang diserap per satuan waktu (», dalam

atom/detik atau molekul/detik) dapat menggunakan Persamaan (2.4) (Nix, 2014),

_dNads (2-4)
~odt

ra
dengan N,4 adalah jumlah atom atau molekul yang diserap pada permukaan yang
dapat dihitung menggunakan Persamaan (2.5),

Nads = 099 (25)

dengan o adalah rapat atom permukaan dari bahan (dalam atom/m?) dan 6 adalah
hunian (coverage) gas pada permukaan bahan (dalam mono layer atau ML). Nilai

r, juga tergantung pada fluks molekul yang datang ke permukaan bahan (F, dalam
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molekul.m?™) yang disebut dengan Hukum Hertz-Knudsen seperti pada
Persamaan (2.6) (Yan dan Xu, 2010),

P (2.6)

dengan P adalah tekanan parsial dari gas (dalam Pa), m adalah massa dari molekul
gas (dalam kg), k adalah konstanta Boltzmann = 1,38 x 10723 JK™ dan T adalah
suhu (dalam K). Probabilitas lengket (S) ditunjukkan pada Persamaan (2.7),

E, (2.7)

— _ z [
S =S,(1—6) exp( kT),

dengan S, adalah koefisien lengket awal atau ketika hunian gas masih nol dan z
bernilai 1 untuk gas yang tidak terdisosiasi dan 2 untuk gas yang terdisosiasi. Jika
Persamaan (2.4) - (2.7) digabungkan, akan diperoleh nilai perubahan hunian gas

pada suatu permukaan dalam proses adsorpsi seperti pada Persamaan (2.8)
(Marjunus, 2018),

46 Sy(1—6)* ( Ea> 2.8)
—=——"exp(——].
dt  o\2mmkT kT

2.4.2 Reaksi

Ketika suatu atom molekul A dan B diserap, maka gas A akan bereaksi dengan
atom atau molekul yang diserap dari gas B pada permukaan menjadi molekul AB.
Berdasarkan mekanisme Langmuir-Hinshelwood, nilai perubahan hunian AB

dapat dihitung dengan Persamaan (2.9) (Somorjai dan Li, 2010),

dt

(2.9)

E,
= v, exp (— ﬁ) 0705,

dengan o, adalah koefisien Arrhenius atau dikenal juga dengan istilah frekuensi
reaksi A dan B (dalam reaksi/detik). E, adalah energi aktivasi dari reaksi antara
atom atau molekul gas A dan B (dalam eV), 8, dan 6 sebagai nilai hunian dari

gas A dan B.
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2.4.3 Disosiasi

Jika suatu gas diserap misalnya gas AB, maka gas tersebut akan terpisah menjadi
gas A dan B. Peristiwa pemisahan molekul gas menjadi bentuk semula ini
dinamakan disosiasi. Pada proses disosiasi ini nilai hunian gas A dapat dihitung
menggunakan Persamaan (2.10),

do,

E = Uqiss €XP (_

Ediss) 9 (210)
kT AB>»

dengan vy adalah koefisien Arrhenius atau frekuensi disosiasi AB (dalam

disosiasi/detik), E 4 adalah energi aktivasi dari disosiasi gas AB (dalam eV) dan

0 ,p adalah hunian molekul gas AB.

2.4.4 Desorpsi

Penyerapan bersifat reversibel (dapat balik). Molekul gas yang diserap oleh
permukaan akan dilepaskan kembali dari permukaan. Peristiwa pelepasan gas dari
permukaan bahan disebut dengan desorpsi. Desorpsi dapat terjadi apabila molekul
gas diberikan energi yang disebut dengan energi desorpsi (E4 dalam eV). Ketika
proses desorpsi terjadi, nilai perubahan hunian atom atau molekul di atas
permukaan sampel dapat dihitung menggunakan Persamaan (2.11) (Senft, 2009),

do

— = yyexp (—

Eq4 (2.11)
dt >9’

kT
dengan vy adalah koefisien Arrhenius atau frekuensi desorpsi (dalam

desorpsi/detik).

2.5 Reaksi dalam Proses Pendeteksian Gas NH;

Berdasarkan studi literatur yang telah dilakukan, diperoleh beberapa model reaksi
terkait pendeteksian gas NHs. Appari dkk., (2011) melaporkan bahwa gas NH3
dapat terserap oleh permukaan bahan dan dapat kembali dilepaskan ke udara
sebagaimana terdapat pada Persamaan (2.12). Callaghan's (2006) menyatakan
bahwa gas O,, dapat duduk di permukaan bahan dan mengalami reaksi seperti

ditunjukkan pada Persamaan (2.13). Erdtman dkk., (2017) menyatakan bahwa gas
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NH; di permukaan bahan dapat bereaksi dengan gas O di permukaan bahan
sebagaimana ditunjukkan pada Persamaan (2.14),

NHg(g) +(S)2 NHg(s), (2.12)
Oz(g) + (28) 2 20(5), (2.13)
NHg(g) + O(s) 2 NHZ(S) + OH(S), (2.14)

dengan simbol (g) mewakili fase gas dan simbol (S) mewakili permukaan bahan
atau fase adsorpsi gas. Reaksi Persamaan (2.12) - (2.14) merupakan reaksi akan
digunakan untuk melakukan simulasi pada penelitian ini. Ketiga reaksi yang
digunakan (persamaan 2.12. — 2.14.) memiliki nilai parameter-parameter selama
proses pendeteksian yaitu koefisien Arrhenius, koefisien lengket (sticking
coeficient) dan energi aktivasi.

Tabel 2.2 menunjukkan data nilai parameter-parameter yang terdapat pada reaksi
gas dengan permukaan Pt. Pada reaksi NH; dengan platinum, gas tersebut
memiliki nilai koefisien lengket 0,75 (Guthrie et al., 1981). Sedangkan nilai
koefisien Arrhenius pada reaksi NH; dengan platinum adalah sebesar 0,46x10"° s
! (Slot et al., 2020). Energi aktivasi yang dibutuhkan pada reaksi maju dan
mundur pada reaksi hidrogen dengan platinum berturut-turut adalah sebesar 0,13
eV dan 0,91 eV (Callaghan, 2006). Pada reaksi oksigen dengan platinum, gas
tersebut memiliki nilai koefisien lengket 0,07 x (300/T) dan nilai koefisien
Arrhenius 8,0515x10'* s (Behrendt, 1999). Energi aktivasi yang dibutuhkan
pada reaksi maju adalah 0,53 eV (Matsuda dan Harada, 2005) sedangkan untuk
reaksi mundur dibutuhkan 2,20966-0,6220, eV (Behrendt, 1999). Pada
permukaan platinum, ternyata dapat juga terjadi reaksi pembentukan uap air
dengan nilai koefisien Arrhenius pada reaksi maju adalah sebesar 7,5x10'* s*
(Marjunus dkk., 2022) sedangkan untuk reaksi mundur sebesar 3,1x10' s*
(Picolin dkk., 2009). Sedangkan energi aktivasi yang dibutuhkan untuk reaksi
maju adalah sebesar 0,42 eV dan untuk reaksi mundurnya sebesar 0,68 eV
(Michaelides dan Hu, 2001).
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Tabel 2.2 Parameter reaksi gas dengan permukaan bahan Pt (Marjunus dkk.,
2022).

No Sy dan koefisien Arrhenius (s™) Energi aktivasi (eV)
Reaksi maju Reaksi mundur Reaksi maju Reaksi mundur
(forward) (reverse) (forward) (reverse)

1 Soipe=0,75 Vupy = 4,6x10'2 Egp =0,13 E.p=0,91

2 Spp = Vpp = 8,0515%10'%  Epp, = 0,53 Eop =
0,07x(300/T) 2,20966-0,6220,

3 vap =7,5%10"  Usp =3,1x10" Ezp =0,42 Ey3p; = 0,68

Tabel 2.3 menunjukkan data nilai parameter-parameter yang terdapat pada reaksi
gas dengan permukaan Au. Penelitian yang dilakukan Winkler (1998) tentang
interaksi molekul dan atom hidrogen dengan beberapa permukaan bahan
menunjukkan nilai koefsien lengket awal dari hidrogen dengan Au sebesar 0,5 dan
memiliki koefisien Arrhenius 1,0x10" s (Pan dkk., 2013). Energi aktivasi yang
dibutuhkan pada reaksi maju dan mundur hidrogen dengan Au menurut Callaghan
dkk. (2006) berturut-turut adalah sebesar 0,16 eV dan 0,68 eV. Pada reaksi
oksigen dengan permukaan Au didapatkan nilai koefisien lengketnya 0,005
(Linsmeier dan Wanner, 2000) dan koefisen Arrhenius sebesar 1,0x10'" s*
(Gottfrried dkk., 2002). Energi aktivasi yang dibutuhkan untuk reaksi maju dan
mundur oksigen pada permukaan Au berturut-turut adalah sebesar 2,17 eV
(Chester dan Somorjai, 1975) dan 1,6 eV (Canning dkk., 1984). Nilai koefisien
Arrhenius pada reaksi pembentukan H,O-nya pada reaksi maju adalah sebesar
9,85x10'° s dan untuk reaksi mundur sebesar 3,25x10" s (Marjunus dkk.,
2022). Sedangkan energi aktivasi yang dibutuhkan untuk reaksi maju adalah
sebesar 0,92 eV dan untuk desorpsi H,O diperlukan energi 2,3 eV (Liu, 2013).
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Tabel 2.3 Parameter reaksi gas dengan permukaan bahan Au (Marjunus dkk.,
2022).

No S, dan koefisien Arrhenius (s™) Energi aktivasi (eV)
Reaksi maju Reaksi mundur Reaksi maju Reaksi mundur
(forward) (reverse) (forward) (reverse)

1 So1au=0.5 Vriag = 1,0x10"°  Epja,=0,16 E 140 =0,68
2 Spau=0,005 Voag = 1,0x10'""  Epa,=2,17 Eoan=1,6

3 UBAu:9,85><1015 Ur3Au:3,25><1015 Epipy =0,92 Eaay =23

Tabel 2.4 menunjukkan data nilai parameter-parameter yang terdapat pada reaksi
gas dengan permukaan Ti. Penelitian dari Kasemo dan Torngvist (1979) tentang
interaksi hidrogen pada lapisan Ti menunjukkan nilai dari parameter koefisien
lengket awal (Sp) dari H, pada bahan tersebut sebesar 0,17 dan koefisien
Arrhenius sebesar 2,1x10” s (Wei dkk., 2004). Energi aktivasi yang dibutuhkan
pada reaksi maju H, pada Ti adalah 0,5 eV (Iniguez dkk., 2007) sedangkan energi
aktivasi untuk reaksi mundurnya adalah 0,51 eV (Wang dkk.,2016). Koval dkk.
(2015), melaporkan bahwa nilai koefisien lengket dari O, pada Ti sebesar 0,62
sedangkan nilai koefisien Arrheniusnya 7,11x10' s (Marjunus dkk., 2022).
Energi aktivasi yang dibutuhkan pada reaksi maju O, pada Ti adalah 1,15 eV
(Niemeyer dkk., 2002) sedangkan energi aktivasi untuk reaksi mundurnya adalah
0,152 eV (He dkk., 2014). Nilai koefisien Arrhenius pada reaksi antara O dan H
pada permukaan bahan Ti pada reaksi maju adalah sebesar 3,425x10" s dan
untuk reaksi mundur sebesar 2,725x10" s (Marjunus dkk., 2022). Sedangkan
energi aktivasi yang dibutuhkan pada reaksi maju dan mundurnya berturut-turut
adalah sebesar 1,09 eV dan 1,10 eV (Wang dkk., 2016).
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Tabel 2.4 Parameter reaksi gas dengan permukaan bahan Ti (Marjunus dkk.,
2022).

No Sy dan koefisien Arrhenius (s™) Energi aktivasi (eV)
Reaksi maju Reaksi mundur Reaksi maju Reaksi mundur
(forward) (reverse) (forward) (reverse)

1 Syp=0,17 Vs = 2,1x10” Eqri=0,5 E.1i=0,51
2 Spri=0,62 Vopi =7,11x10"  Eppi=1,15 E1i=0,152

3 Upy=3,425x10"  pgp =2,725%10"°  Epri=1,09 E31i=1,10

Umumnya, terkait simulasi reaksi gas dalam hal pendeteksian gas pada perubahan
fungsi kerja seperti yang telah dilakukan oleh Senft dkk., (2011), Simon (2015)
dan Marjunus (2018) terdapat nilai hunian (8) pada permukaan bahan. Akan
tetapi, dari hasil studi literatur yang telah dilakukan tidak didapatkan data untuk
hunian (@) pada gas NH3z, NH,, dan OH pada fungsi kerja bahan PtgsAui4Tis.
Sehingga, akan diusulkan berupa nilai fungsi kerja (¢) PtgoAuisTig Yyang
berbanding lurus dengan nilai 8yp,, Oyg,, dan Byy yang akan dipaparkan pada
Bab 3.

2.6 Pendeteksian Gas NH3 pada Bahan PtgyAu4Tig

Kadar gas NH3; pada suatu tempat yang memiliki kandungan gas NHj tinggi
seperti pada industri kimia harus terus dipantau. Agar kadar gas NHj tidak
melebihi ambang batas yang ditentukan, diperlukan alat berupa sensor untuk
mendeteksi keberadaannya. Sensor merupakan perangkat yang berguna sebagai
monitoring, controlling dan proteksi. Sensor yang baik harus memiliki stabilitas,

sensitivitas dan respon kerja yang baik (Chang dkk., 2002).

Marjunus (2018) melaporkan tentang hasil pendeteksian gas pada bahan
PtgoAui4Tig, Yaitu NH3 (50 ppm). Hasil CPD dari proses ini adalah (=100 + 20)
mV untuk 50 ppm NHs. Grafik CPD terhadap waktu ditunjukkan pada Gambar
2.2.
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Gambar 2.2 CPD dari bahan PtgAui4Tig terhadap 50 ppm pada temperatur
ruangan 30°C (Marjunus, 2018).

Pada Gambar 2.2 dapat dilihat pengujian yang dilakukan pada gas yaitu NHs.
Pendeteksian gas NH3 dilakukan selama 90 menit pada suhu 30°C. Diawali dengan
pemberian atmosfer (synthetic air) selama 30 menit. Kemudian diberikan gas NH3
sebanyak 50 ppm selama 10 menit dan diakhiri dengan pemberhentian gas NH3

selama 10 menit pula. Selama proses tersebut, diperoleh nilai CPD sebesar

(-100+20) mV.

Nilai fungsi kerja (¢) pada suatu bahan bergantung pada nilai hunian/coverage (6)
dari gas. Fungsi kerja (¢) pada bahan Pt dituliskan pada Persamaaan (2.15) dan
(2.16) (Derry dan Ross, 1985).

Bo_pe = 26630 eV, jika 5<0,0086 ML. (2.15)

$o_pe = (0,5776510,184) eV, jika 65>0,0086 ML. (2.16)

Pada penelitian Gottfried (2003) tentang penyerapan dan reaksi gas oksigen,
karbon monoksida, serta karbon dioksida pada Au, fungsi kerja (¢) bahan Au
terhadap oksigen diformulasikan pada Persamaan (2.17).
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~ ( 1,7x10'%x3,3x107°¢, ) (2.17)
- 1,5
07 \8,85x10'2(149x1,5x1024)(1,7x10'%6,)

Pada bahan Ti, formula fungsi kerja (¢) Ti terhadap O ditunjukkan pada
Persamaan (2.18) (Jonker dkk., 1981),

$o_1; = (0,58605-0,0415) eV, (2.18)

karena nilai fungsi kerja dari ¢NH3_Pt, Pnm,—pe Pon—pe ¢NH3_Au, PNH, A’

Por-aur ¢NH3—Ti’ ¢NH2—Ti’ dan @, _r; tidak didapatkan, maka nilai dari fungsi

kerjanya dibuat sama dengan nilai hunian/coverage (8) seperti yang ditunjukkan
Persamaan (2.19) — (2.27).

Pt _pe = Ontt—pr V. (2.19)
By, —pe = Onttp—pe V. (2.20)
Pon_pr = Oon_pt €V. (2.21)
P, —au = OnHa—au €V. (2.22)
P, —au = Onty—au eV (2.23)
Ponny = Bon-au €V. (2.24)
By, —mi = ONmg-i ©V. (2.25)
Prp,—1i = Ontt—i €V. (2.26)

Pon_ri = Bon_i €V. (2.27)



I11. METODE PENELITIAN

3.1 Tempat dan Waktu Penelitian

Penelitian ini akan dilakukan di Jurusan Fisika, Fakultas Matematika dan limu

Pengetahuan Alam, Universitas Lampung, pada bulan Februari sampai Mei 2023.

3.2 Alat dan Bahan

Alat dan bahan yang digunakan pada penelitian ini adalah sebuah komputer yang
telah terinstal software Matlab untuk melakukan simulasi dan software Origin
untuk melakukan plotting grafik. Penelitian ini menggunakan Matlab karena salah
satu keuntungannya, yaitu mampu memberikan visualisasi dalam bentuk grafik

bahkan untuk fungsi matematis yang kompleks sekalipun.

3.3 Prosedur Penelitian

Prosedur penelitian yang akan dilakukan pada penelitian ini secara sistematis
dijelaskan sebagai berikut:

3.3.1 Penyusunan Persamaan Differensial Biasa (PDB)

Pada langkah ini reaksi pada Persamaan (2.12) — (2.14) disusun menjadi
persamaan diferensial orde satu untuk mendapatkan nilai hunian (8) gas dan

perubahan fungsi kerja (A¢g) pada permukaan bahan PtgyAui4Tis.

3.3.2 Formulasi Persamaan Hasil Eksperimen

Sebelum dilakukan proses optimasi parameter, perlu dilakukan pendekatan grafik
eksperimen Marjunus (2018) untuk memudahkan perhitungan nilai error. Oleh

karena itu, akan dilakukan formulasi persamaan hasil eksperimen dengan cara
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fitting untuk mendapatkan persamaan garisnya. Langkah yang akan dilakukan

adalah sebagai berikut:

1.

2
3.
4
5

Data hasil penelitian Marjunus (2018) dimasukkan ke dalam software Origin.
Dilakukan plotting grafik penelitian Marjunus (2018).

Didapatkan grafik hasil penelitian Marjunus (2018).

Dilakukan fitting persamaan garis pada software Origin.

Didapatkan grafik hasil fitting dan persamaan garis.

3.3.3 Optimasi Parameter

Sebagaimana telah disebutkan pada Tabel 2.2, 2.3, dan 2.4, maka penelitian ini

memerlukan beberapa parameter sebagai penunjang dalam proses simulasi

mekanisme reaksi. Pada langkah ini, parameter yang akan dicari dapat diukur

berdasarkan nilai rerata error terkecil dengan lebar partisi dan range yang

berbeda. Rerata error adalah nilai erorr terkecil yang didapatkan dari banyaknya

data yang digunakan. Oleh karena itu, semakin banyak data yang digunakan dan

semakin halus lebar partisi yang digunakan maka standar error yang didapatkan

akan semakin kecil dan representatif (mewakili). Langkah yang dilakukan adalah

sebagai berikut:

1.

Solusi PDB orde pertama dibuat sebagai program dalam perangkat lunak
MatLab.

Fitting persamaan garis hasil penelitian Marjunus (2018) dimasukkan ke
dalam program untuk didapatkan nilai rerata error terkecil.

Pendeteksian gas NHj; dilakukan selama 90 menit pada suhu 30°C. Diawali
dengan pemberian atmosfer (synthetic air) selama 30 menit. Kemudian
diberikan gas NH3 sebanyak 50 ppm selama 10 menit dan diakhiri dengan
pemberhentian gas NH3 selama 10 menit pula.

Parameter fungsi kerja (¢) PtgoAuisTig untuk oksigen diberikan oleh
Persamaan (2.15) — (2.18). Sedangkan nilai fungsi kerja (¢) PtsoAu14Tis untuk

NHs, NHy, dan OH akan diusulkan berbanding lurus dengan nilai Oyy,—pt,

ONH,-pt» OoH-Ptr ONHz-Aw ONH,-Aw OoH-Aw ONH,—Tir ONH,—Tir AN Oop—Ti

seperti pada Persamaan (2.19) — (2.27).
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Nilai parameter-parameter yang telah diketahui sebelumnya yaitu Soipt, Vet
Sozpt, Urapt, Efopt, Eropts So2auws Ur2aus Efeaus Ereauws Sezti, Efomi, dan Epori akan
dibuat konstan. Akan tetapi, untuk nilai parameter lainnya yang belum
diketahui akan diusulkan dengan memberikan nilai tebakan awal atau nilai

coba dengan mengikuti nilai yang ada pada Tabel 3.1.

Tabel 3.1 Parameter yang dioptimasi.

No Parameter Nilai tebakan awal
1 Etipt 0,13 eV

2 Enpt 0.91 eV

3 Ut3pt 7,5x10' s
4 Urapt 3,1x10" s
5 Espt 0,42 eV

6 Eqspt 0,68 eV

7 SoAu 0,5

8 UrlAu 1,0x10" s
9 Etiau 0,16 eV

10 Erau 0,68 eV

11 U Ay 9,85x10'° st
12 Ur3Au 3,25x10"% s
13 Etsau 0,92 eV

14 Ersau 2,3 eV

15 SouTi 0,17

16 VT 2,1x10" s
17 Efiri 0,5eV

18 Enri 0,51 eV

19 VT 7,11x10' st
20 Vi 3,425x10° st
21 Vs 2,725x10" st
22 Etari 1,09 eV

23 Eari 1,10 eV
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Program PDB orde 1 dijalankan berulang kali untuk mendapatkan nilai
hunian (), perubahan fungsi kerja (A¢) dan CPD dengan memvariasikan satu
persatu parameter yang belum diketahui nilainya dengan dibuatnya nilai yang
konstan pada nilai coba yang lain. Nilai fungsi kerja tiap material dituliskan
pada Persamaan (3.1) — (3.3) dan nilai fungsi kerja total (¢rot) dihitung dari
penjumlahan persentase fungsi kerja (¢) tiap material seperti pada Persamaan
(3.4). Nilai CPD diberikan oleh Persamaan (2.3).

$or = Pyt T Po-pe T Pnp,—pe T Pon—pe (.1
Pau = PNHg-au T Po-au T Pnmy-au T Pon-au (3.2)
¢1i = Pnpp-mi T Po-mi t Onm,—mi T Ponmi (3-3)
browa = (80%)xy, +(14%) g, +(6%) %y (3.4)

Grafik CPD dari setiap parameter versus waktu diperoleh.

Grafik CPD hasil simulasi diselisihkan dengan grafik hasil eksperimen yang
dibuat oleh Marjunus (2018) untuk mencari nilai error terkecil.

Nilai rerata error (AE) diperoleh.

Nilai terbaik dari setiap parameter diperoleh berdasarkan rata-rata error
terkecil (AE).

3.3.4 Optimasi Ulang Parameter

Jika nilai parameter tersebut telah diperoleh, maka parameter ini harus dioptimasi

lagi untuk menguji kemungkinan perubahan nilai setiap parameter. Prosedurnya

adalah sebagai berikut:

1.

Solusi PDB orde pertama terkopel dibuat sebagai program dalam perangkat
lunak MatLab.

Fitting persamaan garis hasil penelitian Marjunus (2018) dimasukkan ke
dalam program untuk didapatkan nilai rerata error terkecil.

Pendeteksian gas NHj; dilakukan selama 90 menit pada suhu 30°C. Diawali
dengan pemberian atmosfer (synthetic air) selama 30 menit. Kemudian
diberikan gas NH3 sebanyak 50 ppm selama 10 menit dan diakhiri dengan

pemberhentian gas NH3 selama 10 menit pula.
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Parameter fungsi kerja (¢) PtgoAuisTig untuk oksigen diberikan oleh
Persamaan (2.15) — (2.18). Sedangkan nilai fungsi kerja (¢) PtgoAui4Tig untuk

NHs, NHz, dan OH akan diusulkan berbanding lurus dengan nilai Oyy,—pt,

ONH,-pt» OoH-Pts ONHz-Aw ONH,-Awr OoH-Aw ONH,—Tir ONH,—Tir AN Oop—Ti
seperti pada Persamaan (2.19) — (2.27).

Program PDB orde pertama diselesaikan dengan memvariasikan satu persatu
dari parameter-parameter yang telah dioptimasi sebelumnya untuk
mendapatkan nilai hunian (6), perubahan fungsi kerja (Ag), dan CPD.

Grafik CPD dari setiap parameter versus waktu diperoleh.

Grafik CPD hasil simulasi diselisihkan dengan grafik hasil eksperimen yang
dibuat oleh Marjunus (2018) untuk mencari nilai error terkecil.

Nilai rereta error (AE) diperoleh.

Nilai terbaik dari setiap parameter diperoleh berdasarkan rata-rata error
terkecil (AE).

Jika nilai parameter berubah, nilai parameter akhir adalah rata-rata dari nilai

awal dengan nilai yang baru dioptimasi ulang.

3.3.5 Simulasi Akhir

Proses akhir dari penelitian ini adalah simulasi dengan semua nilai parameter yang

telah dioptimasi. Langkah-langkah yang digunakan adalah sebagai berikut:

1.

Solusi PDB orde pertama dibuat sebagai program dalam perangkat lunak
MatLab.

Pendeteksian gas NHj; dilakukan selama 90 menit pada suhu 30°C. Diawali
dengan pemberian atmosfer (synthetic air) selama 30 menit. Kemudian
diberikan gas NH3 sebanyak 50 ppm selama 10 menit dan diakhiri dengan
pemberhentian gas NH3 selama 10 menit pula.

Parameter fungsi kerja (¢) PtsoAuisTig untuk oksigen diberikan oleh
Persamaan (2.15) — (2.18). Sedangkan nilai fungsi kerja (¢) PtsoAu14Tis untuk

NHs, NHy, dan OH akan diusulkan berbanding lurus dengan nilai Oyy,—pt,

ONH,-pt» OoH-Ptr ONHz-Aw ONH,-Aw OoH-Aw ONH,—Tir ONH,—Tir dAN Oop—Ti

seperti pada Persamaan (2.19) — (2.27).
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4. Program dijalankan dengan semua parameter yang sudah didapatkan
dimasukkan ke dalam penyelesaikan persamaan diferensial.

5. Program PDB orde pertama terkopel dijalankan berulang kali untuk
mendapatkan nilai hunian (), fungsi kerja total (¢rota) dan CPD. Nilai CPD
diberikan oleh Persamaan (2.3).

6. Grafik CPD dari setiap parameter versus waktu diperoleh.

7. Grafik CPD hasil simulasi diselisihkan dengan grafik hasil eksperimen yang
dibuat oleh Marjunus (2018).

3.4 Diagram Alir Penelitian

Diagram alir yang terdapat pada penelitian ini ditunjukkan pada Gambar 3.1 -
Gambar 3.3.
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Gambar 3.1 Diagram alir optimasi parameter.
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Gambar 3.2 Diagram alir optimasi ulang parameter.
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Gambar 3.3 Diagram alir simulasi akhir penelitian.



V. SIMPULAN DAN SARAN

5.1 Simpulan

Berdasarkan hasil penelitian yang telah dijelaskan pada Bab 4, maka dapat

diambil kesimpulan sebagai berikut:

1.

Penelitian ini berhasil mendapatkan nilai-nilai parameter dari reaksi yang
terlibat dengan melakukan optimasi parameter. Nilai parameter ini dapat
berguna untuk penelitian terkait pendeteksian gas dengan syarat bahwa reaksi
yang digunakan dan bahan yang digunakan sama persis seperti pada
penelitian ini. Nilai dari parameter-parameter yang berhasil dioptimasi yaitu
energi adsorpsi NH3; pada bahan Pt (Esp;) sebesar 0,15 eV, energi desorpsi
NH; pada bahan Pt (E;ipt) sebesar 0,78 eV, koefisien Arrhenius reaksi maju
NH; dan O pada bahan Pt (vgp,) sebesar 8,5x10' s™, koefisien Arrhenius
reaksi balik NH, dan OH pada bahan Pt (u,3p,) sebesar 3,25x10'° s, energi
reaksi maju NH; dan O pada bahan Pt (Ezsp;) sebesar 0,43 eV, energi reaksi
balik NH, dan OH pada bahan Pt (E;sp;) sebesar 0,68 eV, koefisien lengket
awal NH3 pada bahan Au (So1au) Sebesar 0,655, koefisien Arrhenius desorpsi
NH; pada bahan Au (v,4,) Sebesar 1,025x10" s?, energi adsorpsi NH; pada
bahan Au (Efau) sebesar 0,155 eV, energi desorpsi NH3; pada bahan Au
(Er1au) sebesar 0,68 eV, koefisien Arrhenius reaksi maju NHs; dan O pada

bahan Au (vga,) Sebesar 8,9x10'° s, koefisien Arrhenius reaksi balik NH,

dan OH pada bahan Au (u3a,) Sebesar 6,825x10'" s™, energi reaksi maju
NH3 dan O pada bahan Au (Egsau) Sebesar 0,72 eV, energi reaksi balik NH,
dan OH pada bahan Au (Eray) Sebesar 0,9 eV, koefisien lengket awal NH3
pada bahan Ti (Spiti) sebesar 0,355, koefisien Arrhenius desorpsi NH3 pada
bahan Ti (uv,;1;) sebesar 5,375x107 s?, energi adsorpsi NHz pada bahan Ti
(Ef11i) sebesar 0,435 eV, energi desorpsi NH3 pada bahan Au (E;11i) sebesar
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0,59 eV, koefisien Arrhenius desorpsi O pada bahan Ti (v,7;) Sebesar
9,75x10'* s, koefisien Arrhenius reaksi maju NH; dan O pada bahan Ti
(vsri) Sebesar 1,2x10"° s, koefisien Arrhenius reaksi balik NH, dan OH

pada bahan Ti (uvs7;) sebesar 6,45x10"° s energi reaksi maju NH3 dan O
pada bahan Ti (Esti) sebesar 0,405 eV, dan energi reaksi balik NH, dan OH
pada bahan Ti (Esi) sebesar 0,38 eV.

2. Nilai Contact Potential Difference (CPD) yang dihasilkan pada penelitian ini
sebesar —115 mV, sedangkan pada hasil eksperimen Marjunus (2018) sebesar
(-100+20) mV. Dapat disimpulkan bahwa penelitian ini berhasil
mensimulasikan sinyal sensor gas NH3 pada bahan PtgyAuy4Tig karena grafik
hasil simulasi yang diperoleh pada penelitian ini memiliki trend yang sama
dengan hasil eksperimen Marjunus (2018).

3. Berdasarkan hasil simulasi yang dilakukan, nilai hunian/coverage gas NH;
(Onm3), nilai hunian/coverage atom O (6p), nilai hunian/coverage gas NH;
(Onmn), dan nilai hunian/coverage gas OH (6py) pada permukaan bahan

PtgoAui4Tig dalam Mono Layer (ML) berturut-turut diperkirakan sebesar

1,152x10" ML, 1,27x107 ML, 6,622x107> ML, dan 6,622x107> ML.

5.2 Saran

Saran untuk penelitian berikutnya terkait pemodelan atau simulasi mekanisme
pendeteksian gas NH3; pada bahan PtgyAui4Tig berbasis perubahan fungsi kerja
(4¢) agar menambahkan jumlah reaksi dan atom/molekul gas yang berinteraksi
pada permukaan bahan seperti gas hidrogen, nitrogen atau H,O (uap air).
Penambahan jumlah reaksi kemungkingan besar juga berpengaruh terhadap hasil
simulasi, sehingga diperlukan reaksi yang jumlahnya sama atau mendekati jumlah
reaksi pada eksperimen. Selain itu, diperlukan pula suatu studi literaratur lebih
lanjut terkait formulasi hunian dari atom atau gas yang terlibat khususnya untuk
gas NHs, NH,, dan OH.
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