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ABSTRAK 

 

PEMODELAN REAKSI KIMIA ANTARA GAS NO2 DENGAN Pt80Au14Ti6 

SEBAGAI SENSOR BERBASISKAN FUNGSI KERJA 

 

Oleh 

LIS DWI ANDINI 

 

Telah dilakukan pemodelan reaksi kimia dalam pendeteksian gas NO2 pada 

permukaan sensor bahan Pt80Au14Ti6 berbasiskan perubahan fungsi kerja (∆ɸ). 

Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui adanya perbandingan nilai Contact 

Potential Difference (CPD) antara hasil eksperimen dengan hasil simulasi. Reaksi 

kimia pada penelitian ini menggunakan reaksi penyerapan gas NO2, penyerapan 

oksigen dan reaksi antar kedua gas tersebut. Reaksi yang digunakan pada 

penelitian ini mengandung empat nilai hunian/coverage (𝜃), yaitu 

hunian/coverage (𝜃O), hunian/coverage (𝜃NO2), hunian/coverage (𝜃NO) dan 

hunian/coverage (𝜃O2). Simulasi dijalankan dengan menggunakan MATLAB.  

Penelitian ini berhasil mendapatkan nilai parameter (23 parameter) yang belum 

didapatkan dari studi literatur. Penelitian ini juga mendapatkan hasil simulasi 

sinyal sensor gas NO2 pada bahan Pt80Au14Ti6 dengan trend grafik yang mendekati 

grafik eksperimen. Nilai CPD yang dihasilkan dari simulasi masih jauh 

dibandingkan dengan hasil eksperimen, yaitu sebesar 10 mV dengan nilai CPD 

hasil eksperimen sebesar (50±10) mV. Selain itu, penelitian ini juga berhasil 

mendapatkan perkiraan nilai hunian/coverage (𝜃) untuk gas NO2, gas O2, gas NO 

dan atom O secara berturut-turut sebesar 2,684 × 10-11  ML, 1,048 × 10-11 ML, 

1,048 × 10-11 ML dan 4,02 × 10-9 ML. 

 

Kata Kunci : CPD, sensor gas, gas NO2, simulasi, perubahan fungsi kerja  
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ABSTRACT 

 

MODELING OF CHEMICAL REACTION BETWEEN NO2 GAS AND 

Pt80Au14Ti6 AS A SENSOR BASED ON WORK FUNCTION 

 

By  

LIS DWI ANDINI 

 

Chemical reactions modeling has been carried out in the detection of NO2 gas on 

the surface of the Pt80Au14Ti6 material sensor based on the change in work 

function (∆ɸ). This research aims to determine whether there is a comparison of 

the Contact Potential Difference (CPD) between the experimental results of and 

the simulation. The chemical reaction in this research uses the NO2 gas 

absorption reaction, oxygen absorption and the reaction between the two gases. 

The reaction used in this study contains four coverage (𝜃), that is coverage (𝜃O), 

coverage (𝜃NO2), coverage (𝜃NO) and coverage (𝜃O2). The simulation is run using 

MATLAB. This research can find parameter values (23 parameters) which had 

not been obtained from literature studies. This research also obtained the 

simulation results of the NO2 gas sensor signal on Pt80Au14Ti6 material with a 

trend graph close to the experimental graph. The CPD value resulting from the 

simulation is still far from the experimental results, which is equal to 10 mV with 

the CPD by experimental of (50±10) mV. In addition, this research also can find 

an estimate of the coverage (𝜃) for NO2 gas, O2 gas, NO gas and O atom 

respectively of 2,684 × 10-11  ML, 1,048 × 10-11 ML, 1,048 × 10-11 ML and 4,02 

× 10-9 ML. 
 

Keywords : CPD, gas sensor, NO2 gas, simulation, work function change 
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I. PENDAHULUAN 

1.1 Latar Belakang 

Kepadatan penduduk di Indonesia terutama di kota-kota besar lebih tinggi 

dibandingkan dengan di pedesaan. Hal ini dikarenakan adanya berbagai macam 

kegiatan masyarakat. Banyaknya aktivitas dalam memenuhi kebutuhan sehari-hari 

mendorong masyarakat melakukan berbagai upaya untuk keberlangsungan 

hidupnya. Salah satunya dengan memanfaatkan teknologi dan peralatan yang 

menunjang mobilitas atau untuk berpindah dari satu tempat ke tempat yang lain. 

Dewasa ini, masyarakat hampir keseluruhan memiliki kendaraan pribadi, baik 

kendaraan roda empat maupun kendaraan roda dua yang semakin hari semakin 

bertambah banyak jumlahnya. Bahkan bisa dilihat di lingkungan sekitar, satu 

orang tidak hanya memiliki satu kendaraan melainkan bisa memiliki dua, tiga atau 

lebih kendaraan pribadi. Banyaknya penggunaan kendaraan yang menggunakan 

bahan bakar gas alam, mendorong adanya pencemaran udara yang akan 

berdampak pada menurunnya kualitas udara serta kesehatan manusia. 

 

Pada pencemaran yang diakibatkan oleh gas buangan hasil pembakaran bahan 

bakar, terdapat gas Natrium Oksida (NOx) yang bertebaran bebas di jalan lalu 

lintas. Persentase pencemaran udara oleh gas NOx maupun gas NO2 berasal dari 

hasil buangan bahan bakar kendaraan dengan sumbangan 40%, dari proses 

pembakaran di pabrik sebesar 50%, dari pembakaran sampah padat dan 

pembakaran hutan sebanyak 10% (Yuliasari dkk, 2004). Nitrogen Oksida (NOx) 

merupakan gas di atmosfer yang sebagian besarnya terdiri dari  nitrit oksida (NO), 

nitrogen dioksida (NO2) dan  jenis oksida lainnya dalam jumlah yang lebih sedikit 

(Dwirahmawati dkk., 2018). Gas NOx dapat bereaksi dengan senyawa lain yang 
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ada di atmosfer untuk membentuk partikel kecil yang dapat membahayakan 

kesehatan manusia (Indrawati dkk., 2019). Baik gas NO maupun gas NO2 

keduanya merupakan gas yang beracun bagi manusia. Gas NO saat mencemari 

udara secara kasat mata sulit diamati karena gas tersebut tidak berwarna dan tidak 

berbau. Sedangkan gas NO2 merupakan gas yang berwarna coklat kemerah-

merahan dan berbau tajam (Farikah dkk., 2018). Dalam hal ini, gas NO2 lebih 

berbahaya dari gas NO. Adapun gas NO2 dalam konsentrasi tinggi terhadap 

lingkungan terlihat ketika udara di lingkungan berwarna kecoklatan. Sehingga 

menurut Riviwanto dan Fajar dalam penelitiannya (2017), udara tersebut dapat 

merusak saluran pernapasan, kerusakan jantung, iritasi pada paru-paru dan mata, 

serta kerusakan pada hati dan ginjal. Pencemaran udara semacam ini jika tidak 

ditangani secara serius akan membahayakan kesehatan bahkan sampai kematian 

manusia maupun makhluk hidup lainnya yang menjadi taruhannya. 

  

Dalam menyikapi hal tersebut, telah banyak peneliti yang mencari solusi terkait 

dengan pencegahan pencemaran udara yang disebabkan oleh gas-gas yang masuk 

ke atmosfer, gas-gas tersebut diantaranya karbon monoksida (CO), sulfur dioksida 

(SO2), nitrogen dioksida (NO2), serta gas klor dan flour (Puspitarini dan Riva, 

2022). Para peneliti menggunakan sensor gas sebagai salah satu upaya untuk 

mengurangi pencemaran udara yang terjadi dengan mendeteksi adanya gas atau 

konsentrasi gas pada suatu tempat. Sensor gas yang digunakan dapat dikatakan 

sensor yang baik apabila memiliki nilai sensitivitas yang tinggi, selektivitas tinggi, 

stabilitas tinggi, rasio signal/noise tinggi, energi konsumsinya rendah, masanya 

yang ringan, dan harga yang murah (Marjunus, 2019). Penelitian terkait sensor 

gas natrium dioksida (NO2) telah banyak dilakukan dengan berbagai macam 

metode baik dengan simulasi maupun pendekatan terhadap senyawa lain sebagai 

reaktor adanya gas pencemar seperti gas NO2. Salah satunya berdasarkan 

penelitian Widodo (2014) bahwa sensor gas dengan menggunakan lapisan aktif 

nanopartikel In2O3 (Indium Oksida) sebagai bahan material sensor mampu 

mendeteksi adanya gas NO2. Gas NO2 berhasil dideteksi pada konsentrasi 500 ppb 

- 10 ppm yang ditunjukan dengan naik turunnya kurva pada grafik pengukuran 

resistansi pada suhu 150℃ karena adanya reaksi dengan lapisan sensitif (In2O3). 
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Banyaknya penelitian mengenai sensor gas ini juga mendorong penulis untuk 

mempelajari lebih lanjut terkait hasil penelitian sebelumnya dengan cara 

melakukan simulasi atau pemodelan untuk mendapatkan data atau informasi baru. 

Berdasarkan hasil penelitian yang dilakukan oleh Marjunus (2018), telah 

didapatkan data nilai CPD (Contact Potential Difference) pada gas NO2 (5 ppm) 

dengan sensor berbahan Pt80Au14Ti6 senilai (50±10) mV. Hal ini dapat didekati 

dengan pemodelan reaksi kimia yang bertujuan untuk mempelajari mekanisme 

reaksi yang mungkin terjadi dari desain yang dibuat pada penelitian sebelumnya, 

melakukan simulasi reaksi dalam komputer serta memungkinkan untuk 

mendapatkan sifat-sifat dari molekul pereaksi maupun produk yang dihasilkan. 

Namun dengan telah dilakukannya studi literatur, belum ditemukan adanya 

pemodelan reaksi kimia tersebut. Maka dari itu, pada penelitian ini akan 

dilakukan pemodelan reaksi kimia antara gas NO2 dengan bahan Pt80Au14Ti6 

sebagai sensor gas yang berbasiskan fungsi kerja. 

 

1.2 Rumusan Masalah 

Rumusan dalam penelitian ini adalah : 

1. Bagaimana simulasi reaksi kimia gas dalam proses pendeteksian gas NO2 

pada permukaan bahan Pt80Au14Ti6? 

2. Bagaimana proses optimasi untuk mendapatkan parameter-parameter yang 

belum diketahui pada reaksi pendeteksian gas NO2 pada permukaan bahan 

Pt80Au14Ti6? 

3. Apakah terdapat perbandingan nilai Contact Potential Difference (CPD) 

antara hasil eksperimen dengan simulasi? 

4. Bagaimana hasil prediksi hunian atom atau molekul gas di permukaan bahan 

Pt80Au14Ti6? 
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1.3 Batasan Masalah 

Batasan masalah pada penelitian ini adalah : 

1. Penelitian ini hanya akan mendeteksi gas NO2 dengan menggunakan sensor 

gas berbahan Pt80Au14Ti6. 

2. Hasil nilai Contact Potential Difference (CPD) sebagai pembanding antara 

eksperimen dan simulasi. 

3. Menggunakan komputer yang telah memiliki software Matrix Laboratory 

(MatLab). 

 

1.4 Tujuan Penelitian 

Tujuan diadakannya penelitian ini adalah : 

1. Mengetahui simulasi reaksi kimia gas dalam proses pendeteksian gas NO2 

pada permukaan bahan Pt80Au14Ti6. 

2. Mengetahui proses optimasi untuk mendapatkan parameter-parameter yang 

belum diketahui pada reaksi pendeteksian gas NO2 pada permukaan bahan 

Pt80Au14Ti6. 

3. Mengetahui adanya perbandingan nilai Contact Potential Difference (CPD) 

antara hasil eksperimen dengan simulasi. 

4. Mengetahui hasil hunian atom atau molekul gas di permukaan bahan 

Pt80Au14Ti6. 

 

1.5 Manfaat Penelitian 

Manfaat dilakukannya penelitian ini adalah sebagai media untuk mendapatkan 

informasi dan pengetahuan bagi penulis maupun pembaca terkait dengan 

pemodelan reaksi kimia terhadap pendeteksian gas NO2 di lingkungan dengan 

menggunakan sensor gas berbahan Pt80Au14Ti6. Hasil dari penelitian ini 

diharapkan dapat memberikan informasi dan berkontribusi bagi pengembangan 

penelitian lain sehingga menghasilkan suatu karya atau produk yang dapat 
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bermanfaat untuk mengurangi pencemaran udara yang diakibatkan adanya gas 

nitrogen dioksida (NO2). 

  



 

 

 

II. TINJAUAN PUSTAKA 

2.1 Gas Nitrogen Dioksida (NO2) dan Gas Berbahaya Lainnya 

Gas nitrogen oksida (NOx) adalah senyawa gas yang terdapat di udara bebas atau 

di atmosfer yang sebagian besar terdiri atas nitrit oksida (NO) dan nitrogen 

dioksida (NO2 ) serta berbagai jenis oksida dalam jumlah yang lebih sedikit. Gas 

NO dan gas NO2 mempunyai sifat yang berbeda serta keduanya sangat berbahaya 

bagi kesehatan. Gas NO yang mencemari udara, secara kasat mata sulit diamati 

karena gas tersebut tidak berwarna dan tidak berbau. Sedangkan gas NO2 bila 

mencemari udara mudah diamati karena baunya yang sangat menyengat dan 

warnanya merah kecoklatan. Sifat racun (toksisitas) gas NO2 lebih kuat atau lebih 

besar dari pada toksisitas gas NO. Adanya cemaran gas NO2  dapat menyebabkan 

terjadinya hujan asam. Hal ini karena gas NO2 di lapisan troposfer bertemu 

dengan uap air akan membentuk kesetimbangan yang menghasilkan hujan asam 

(Darmawan, 2018). Pencemaran gas NO2 di atmosfer akan mengalami reaksi yang 

menghasilkan gas dinitrogen pentaoksida (N2O5) dengan adanya cahaya matahari. 

Gas N2O5 yang berada di kawasan dengan kelembaban udara tinggi akan 

menyebabkan terjadinya pembentukan HNO3 atau gas amonia (Male dkk., 2021). 

Adanya reaksi tersebut akan semakin memicu terjadinya hujan asam. Selain itu, 

gas NO2 juga berperan terhadap polusi partikel dan deposit asam serta prekursor 

ozon yang merupakan unsur pokok dari kabut fotokimia. 

 

Selain gas NO2, sumber polusi udara yang dominan di lingkungan perkotaan 

berupa sulfur dioksida (SO2), nitrogen oksida (NO), karbon monoksida (CO), gas 

ozon (O3),  SPM (Suspended Particulate Matter) dan Pb (timbal). Peningkatan 

konsentrasi zat  SO2, SPM, NO2 dan O3 sangat beresiko terhadap kesehatan 

masyarakat bahkan berhubungan dengan tingginya angka kematian di negara-
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negara padat penduduk dan negara-negara berkembang (Male dkk., 2021). Gas 

NO2 sebagai polutan udara sangat berbahaya bagi lingkungan. Menurut Nofrianti 

(2017), pencemaran yang diakibatkan oleh gas NO2 dapat mengakibatkan infeksi 

pada saluran pernapasan seperti pada paru-paru (sangat peka terhadap gas NO2), 

menyebabkan gangguan sistem saraf, dan apabila keracunan gas NO2 secara terus-

menerus dapat mengakibatkan kelumpuhan. 

 

 2.2 Fungsi Kerja dan Nilai CPD 

Fungsi kerja (ɸ) menurut Garg dkk. (2014) merupakan energi yang diperlukan 

untuk menghilangkan elektron dari tingkat yang tertinggi pengisian elektron dalam 

distribusi Fermi dari suatu padatan ke ruang hampa. Fungsi kerja (ɸ) juga dapat 

diartikan sebagai selisih antara energi Fermi elektron (EF, dalam eV) dengan 

energi vakum (Evac, dalam eV), seperti ditunjukkan pada Persamaan 2.1 dan 

Gambar 2.1 (Senft dkk., 2011). 

 

                                                ɸ = 𝐸F – Evac                                                                (2.1) 

 

Gas Pengoksidasi              Permukaan Normal            Gas Pereduksi 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Gambar 2. 1 Diagram perubahan fungsi kerja (Δɸ) pada permukaan bahan, 

(a) terpapar gas pengoksidasi, (b) tidak terpapar gas, dan (c) 

terpapar gas pereduksi (Senft dkk., 2011). 
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Pada kondisi ketika gas pengoksidasi mendekati bahan, gas tersebut akan 

mengambil beberapa elektron yang mengakibatkan berkurangnya energi Fermi. 

Hal ini terlihat pada gambar 2.1(a) di atas, tingkat energi Fermi berkurang 

sehingga fungsi kerja dari suatu bahan akan meningkat. Namun pada kondisi 

seperti pada gambar 2.1(c), kondisi berbalik menjadi apabila gas pereduksi 

mendekati permukaan dari bahan, maka fungsi kerja bahan (ɸ dalam eV) akan  

berubah seperti ditunjukkan pada Persamaan 2.2. 

                             

∆ ɸ=EF
selesai - EF

sebelum (2.2) 

 

Nilai fungsi kerja (ɸ) yang berubah ini dapat dikonversi menjadi sinyal sensor 

yang berupa CPD (Contact Potential Difference). Pengukuran CPD sering 

digunakan karena menjadi salah satu metode paling sederhana dalam penentuan 

fungsi kerja bahan (Novikov dan Timoshenkov, 2003). Prinsip CPD 

didasarkan pada prinsip mengukur potensi listrik pada permukaan sampel yang 

dipelajari. Pada CPD gelombang merambat ke permukaan dan menyebabkan 

peningkatan jumlah titik kontak dan bidang kontak nyata antara permukaan 

bahan dan sensor, akibat dari adanya kontak tersebut menyebabkan perubahan 

perbedaan potensial kontak antara sensor dan bahan. Maka dalam hal ini 

hubungan fungsi kerja dengan CPD dapat dituliskan pada Persamaan 2.3 

(Vilitis dkk., 2016) berikut.                                                                                

CPD =
𝛥ɸ

|𝑒|
 (2.3) 

 

Persamaan 2.3 di atas menunjukkan CPD dihasilkan dari perbandingan 

perubahan fungsi kerja bahan ∆ф  terhadap gas yang datang dengan muatan 

elektron e. 
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2.3 Interaksi Antara Gas dengan Permukaan Bahan 

Pada interaksi antara gas dengan permukaan bahan Pt80Au14Ti6 terdapat beberapa 

proses yang terjadi. Proses-proses tersebut berupa adsorpsi, reaksi, disosiasi, dan 

desorpsi. 

2.3.1 Proses Adsorpsi 

Ketika suatu bahan atau material dipapari oleh suatu gas, akan terjadi beberapa 

proses kimia, salah satunya adalah proses penyerapan. Proses penyerapan atau 

adsorpsi dapat mempengaruhi fungsi kerja bahan. Proses adsorpsi ini terjadi 

secara fisis dan kimia. Secara fisis biasanya terjadi pada posisi yang jauh dari 

permukaan bahan pada suhu yang rendah. Molekul terserap akan terperangkap 

bersama energi ikat adsorpsi fisis (∆Ep, dalam eV) dalam dinding kuantum. 

Adsorpsi fisis terbentuk dari gaya elektrostatik van der Waals lemah dengan ∆Ep 

sekitar 0,0021 eV sampai dengan 0,031 eV. Sedangkan adsorpsi secara kimia 

biasanya terjadi pada posisi yang dekat dari permukaan bahan pada suhu yang 

tinggi. Energi ikat adsorpsi kimia (∆Ec, dalam eV) biasanya lebih tinggi dari 

energi ikat adsorpsi fisis. Dalam membentuk ikatan kimia diperlukan sejumlah 

energi (𝐸a, dalam eV) yang disebut energi absorpsi. Molekul terserap akan 

berubah saat proses adsorpsi kimia, misalnya molekul X2 dapat terpisah dengan 

adanya energi disosiasi (𝐸diss, dalam eV) dan terserap sebagai dua atom X 

(Roberts, 1978). 

 

Ketika suatu gas mendatangi suatu permukaan bahan, gas selanjutnya akan 

menghuni permukaan bahan tersebut, sehingga menghasilkan nilai 

hunian/coverage (𝜃 dalam satuan Mono Layer atau ML). Laju perubahan nilai 

hunian/coverage (𝜃) ini dapat dihitung dengan mencari laju penyerapan seperti 

yang ditunjukkan pada persamaan 2.4 (Nix, 2014) berikut. 

 

 𝑟𝑎 =
𝑑𝑁𝑎𝑑𝑠

𝑑𝑡
                                                   (2.4) 

 

dengan 𝑁ads merupakan atom atau molekul yang terserap di permukaan bahan, 

yang dapat dituliskan kembali pada persamaan 2.5 (Nix, 2014). 
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  Nads= 𝜎𝜃                                                   (2.5) 

 

dengan 𝜎 adalah kerapatan atom di permukaan bahan (atom/m2) dan 𝜃 adalah 

hunian/coverage dari gas pada permukaan bahan. Sehingga pada persamaan 2.4 

dapat dituliskan kembali menjadi persamaan 2.6 (Nix, 2014) berikut. 

 

 𝑟𝑎 =
𝑑𝜎𝜃

𝑑𝑡
                                              (2.6) 

 

Fluks gas yang datang ke permukaan bahan (F, dalam molekul m-2 s-1) yang 

didapatkan dari Hukum Hertz-Knudsen mempengaruhi ra. Fluks F dapat 

dituliskan pada persamaan 2.7 (Yan dan Xu, 2010). 

 

 𝐹 =
𝑃

√2𝜋𝑚𝑘𝑇
                                                (2.7) 

 

dengan P  adalah tekanan parsial gas (dalam Pa), m adalah massa molekul gas 

(dalam kg), k adalah konstanta Boltzmann (1,38×10-23 JK-1), T adalah suhu 

(dalam K). Koefisien lengket juga terdapat pada permukaan bahan (S, tanpa 

satuan) terhadap suatu ditunjukkan pada persamaan 2.8 (Yan dan Xu, 2010) 

berikut. 

 

                                       S=S0 (1 − 𝜃)𝑍exp(−
𝐸𝑎

𝑘𝑇
)                                            (2.8) 

 

S0 merupakan koefisien lengket awal atau koefisien lengket ketika cakupan masih 

kosong atau belum ada hunian/coverage (𝜃), z adalah faktor 1 untuk gas yang 

tidak terdisosiasi dan 2 untuk gas yang terdisosiasi. Sehingga jika pada persamaan 

2.7 dan 2.8 digabungkan, maka menjadi persamaan 2.9 sebagai laju perubahan 

hunian/coverage (𝜃) untuk gas pada permukaan ketika proses penyerapan. 

 

                                     
𝑑𝜃

𝑑𝑡
=

𝑆0(1−𝜃)𝑍𝑃

𝜎√2𝜋𝑚𝑘𝑇
exp (−

𝐸𝑎

𝑘𝑇
)                                       (2.9) 

 



11 

 

 

2.3.2 Proses Reaksi  

Ketika suatu atom atau molekul gas A terserap bereaksi dengan atom atau 

molekul gas B sehingga menjadi molekul AB pada suatu permukaan bahan, 

berdasarkan mekanisme Langmuir-Hinshelwood, maka laju hunian/coverage (𝜃) 

dapat dihitung dengan persamaan 2.10 (Somorjai dan Li, 2010).  

 

                                             
𝑑𝜃AB

𝑑𝑡
= 𝜐𝑟exp(−

𝐸𝑟

𝑘𝑇
)𝜃A𝜃B                                    (2.10) 

 

dengan 𝜐𝑟 adalah koefisien Arrhenius yang menentukan frekuensi reaksi A dan B 

(dalam satuan reaksi/s), 𝐸𝑟 adalah energi aktivasi dari reaksi antara atom molekul 

gas A dan gas B (dalam Ev), 𝜃A dan 𝜃B adalah hunian/coverage dari gas A dan 

gas B (dalam ML). 

 

2.3.3 Proses Disosiasi 

Dalam interaksi antara gas dengan permukaan terdapat kemungkinan terjadinya 

proses disosiasi. Apabila molekul gas terserap (misal AB) terdisosiasi menjadi A 

dan B, maka perubahan laju hunian/coverage (𝜃) gas A dapat dihitung dengan 

persamaan 2.11 (Hahn, 2002). 

 

                                            
𝑑𝜃A

𝑑𝑡
= 𝜐dissexp(−

𝐸diss

𝑘𝑇
)𝜃AB                                  (2.11) 

 

dengan 𝜐diss adalah koefisien Arrhenius yang menentukan frekuensi AB (dalam 

disosiasi/s), 𝐸diss adalah energi aktivasi dari atom atau molekul gas AB (dalam 

eV), dan 𝜃AB adalah hunian/coverage dari gas AB (dalam ML). 

 

2.3.4 Proses Desorpsi 

Ketika molekul gas terserap akan terdesorpsi atau dilepaskan kembali karena 

adanya energi desorpsi (𝐸d dalam eV), maka laju perubahan hunian/coverage (𝜃) 

dari atom atau molekul dapat dihitung menggunakan persamaan 2.12 (Senft, 

2009). 
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𝑑𝜃

𝑑𝑡
= 𝜐dexp(−

𝐸d

𝑘𝑇
)𝜃                                            (2.12) 

 

dengan 𝜐d adalah koefisien Arrhenius yang menentukan frekuensi dari proses 

desorpsi AB (desorpsi/s). 

 

2.4 Reaksi Pendeteksian Gas NO2 

Dalam penelitian ini proses pendeteksian gas NO2 menggunakan reaksi 

penyerapan oksigen, reaksi penyerapan NO2 dan reaksi antara kedua gas tersebut. 

Ketika permukaan bahan terkena udara, molekul oksigen akan terserap dan 

membentuk anion oksigen (O2 (s)) dengan menangkap elektron dari pita konduksi. 

Selanjutnya ketika bahan terkena gas NO2, gas tersebut akan terserap langsung 

pada permukaan bahan. Pada proses ini konsentrasi elektron di permukaan bahan 

menjadi berkurang. Setelah kedua gas terserap, anion oksigen (O2 (s)) akan terurai 

menjadi O yang selanjutnya berinteraksi dengan gas NO2 di permukaan bahan. 

Reaksi-reaksi tersebut dapat dituliskan pada persamaan 2.13 (Senft dkk., 2012), 

persamaan 2.14 (Prayudi, 2003) dan persamaan 2.15 (Sonker, 2016) berikut. 

 

Penyerapan O2 : : O2(g) +2S ⇌ 2O(s) (2.13) 

Penyerapan NO2 : NO2(g)+S ⇌ NO2(s) (2.14) 

Reaksi O dan NO2 : O(s)+NO2(s) ⇌ O2(s)+NO(s) (2.15) 

 

Reaksi antara gas O2 dan NO2 menghasilkan pengurangan konsentrasi elektron 

pada permukaan bahan dan menyebabkan peningkatan tahanan material. 

 

2.5 Parameter Pendeteksian Gas  NO2 

Terdapat tiga parameter dalam pendeteksian gas NO2 dalam penelitian ini, yaitu 

koefisien lengket (sticking coefficient), koefisien Arrhenius dan energi aktivasi. 

Koefisien lengket (S0) diartikan sebagai perbandingan antara partikel yang terikat 
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dengan permukaan yang mengenai permukaan bahan. Koefisien Arrhenius (𝜐) 

merupakan pengaruh perubahan suhu yang menunjukkan laju reaksi yang terjadi, 

sedangkan energi aktivasi merupakan energi minimum yang digunakan untuk 

menjalankan suatu reaksi yang biasanya berasal dari energi termal. Ketiga 

parameter tersebut dibutuhkan pada setiap reaksi maju (forward) dan reaksi 

mundur (reverse).  

 

Dalam penelitian ini menggunakan reaksi  yang telah dituliskan pada persamaan 

(2.13), (2.14) dan (2.15). Ketiga reaksi tersebut memiliki nilai parameter-

parameter reaksi maju (forward) dan mundur (reverse) seperti yang telah 

dijelaskan. Dari studi literatur yang telah dilakukan, nilai parameter untuk reaksi 

gas dengan permukaan Platinum (Pt) dapat dilihat pada Tabel 2.1. Dari reaksi 

persamaan 2.13 dengan permukaan Pt, nilai koefisien lengketnya adalah 0,07 ×

300

T
 dan nilai koefisien Arrhenius 8,0515×1012 (Behrendt, 1999). Energi aktivasi 

pada reaksi ini adalah 0,53 eV untuk reaksi maju (Matsuda dan Harada, 2005) dan 

2,20966-0,622 𝜃O eV untuk reaksi mundur (Behrendt, 1999). Reaksi antara 

persamaan 2.14 dengan permukaan Pt memiliki nilai koefisien lengket sebesar 

0.97 (Rankovic dkk., 2010). Sedangkan nilai koefisien Arrhenius (υd2Pt) dan 

energi aktivasinya (Ef2Pt dan Er2Pt) belum diketahui. Reaksi antara persamaan 2.15 

dengan permukaan Pt nilai koefisien Arrhenius (𝜐f3Pt dan 𝜐r3P) dan energi 

aktivasinya (Ef3Pt dan Er3Pt) belum diketahui. 

 

Tabel 2.1 Parameter reaksi gas dengan permukaan bahan Platinum (Pt). 

Reaksi S0 dan Koefisien Arrhenius (s-1) Energi Aktivasi (eV) 

 Reaksi Maju 

(Forward) 

Reaksi Mundur 

(Reverse) 

Reaksi Maju 

(Forward) 

Reaksi Mundur 

(Reverse) 

(2.13) S01Pt= 

0,07×
300

T
 

𝜐d1Pt= 

8,0515×1012
 

Ef1Pt=0,53 Er1Pt=2,20966-

0,622𝜃O 

(2.14) S02Pt=0,97 𝜐d2Pt= - Ef2Pt= - Er2Pt= - 

(2.15) 𝜐f3Pt= - 𝜐r3Pt= - Ef3Pt= - Er3Pt= - 
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Table 2.2 menunjukkan reaksi antara gas dengan permukaan bahan Aurum (Au). 

Reaksi persamaan 2.13 dengan permukaan Au nilai koefisien lengketnya adalah 

0,005 (Linsmeier dan Wanner, 2000) dan nilai koefisien Arrhenius 1 × 1011 

(Gottfried dkk., 2002). Energi aktivasi pada reaksi ini adalah 2,17 eV untuk reaksi 

maju (Chester dan Somorjai, 1975) dan 1,6 Ev untuk reaksi mundur (Canning 

dkk., 1984). Reaksi antara persamaan 2.14 dengan permukaan Au nilai koefisien 

lengket (S02Au), koefisien Arrhenius (𝜐d2Au), dan energi aktivasinya (Ef2Au dan 

Er2Au) belum diketahui. Reaksi antara persamaan 2.15 dengan permukaan Au nilai 

koefisien Arrhenius (𝜐f3Au dan 𝜐f2Au ) dan energi aktivasinya (Ef3Au dan Er3Au) 

belum diketahui. 

 

Tabel 2.2 Parameter reaksi gas dengan permukaan bahan Aurum (Au). 

Reaksi S0 dan Koefisien Arrhenius (s-1) Energi Aktivasi (eV) 

 Reaksi Maju 

(Forward) 

Reaksi Mundur 

(Reverse) 

Reaksi Maju 

(Forward) 

Reaksi 

Mundur 

(Reverse) 

(2.13) S01Au=0,005 𝜐d1Au=1×1011 Ef1Au=2,17 Er1Au=1,6 

(2.14) S02Au= - 𝜐d2Au= - Ef2Au= - Er2Au= - 

(2.15) 𝜐f3Au= -  𝜐r3Au= -  Ef3Au= - Er3Au= - 

 

Table 2.3 menunjukkan reaksi antara gas dengan permukaan bahan Titanium (Ti). 

Reaksi persamaan 2.13 dengan permukaan Ti nilai koefisien lengketnya adalah 

0,62 (Koval dkk., 2016) dan nilai koefisien Arrhenius belum diketahui. Energi 

aktivasi pada reaksi ini adalah 1,15 eV untuk reaksi maju (Niemeyer dkk., 2002) 

dan 0,152 eV untuk reaksi mundur (He dkk., 2014). Reaksi antara persamaan 2.14 

dengan permukaan Ti nilai koefisien lengket 0,001 (Heikes dkk., 1983). 

Sedangkan koefisien Arrhenius (𝜐d1Ti dan 𝜐d2Ti) dan energi aktivasinya (Ef2Ti dan 

Er2Ti) belum diketahui. Reaksi antara persamaan 2.15 dengan permukaan Au nilai 

koefisien Arrhenius (𝜐f3Ti dan 𝜐r3Ti) dan energi aktivasinya (Ef3Ti dan Er3Ti) belum 

diketahui. 
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Tabel 2.3 Parameter reaksi gas dengan permukaan bahan Titanium (Ti). 

Reaksi S0 dan Koefisien Arrhenius (s-1) Energi Aktivasi (eV) 

 Reaksi Maju 

(Forward) 

Reaksi Mundur 

(Reverse) 

Reaksi Maju 

(Forward) 

Reaksi Mundur 

(Reverse) 

(2.13) S01Ti=0,62 𝜐d1Ti= - Ef1Ti=1,15 Er1Ti=0,152 

(2.14) S02Ti=0,001 𝜐d2Ti= - Ef2Ti= - Er2Ti= - 

(2.15) 𝜐f3Ti = - 𝜐r3Ti= - Ef3Ti= - Er3Ti= - 

 

Dari data yang ditunjukkan pada Tabel 2.1 – 2.3, terdapat beberapa parameter 

yang belum diketahui nilainya. Untuk mendapatkan nilai dari parameter tersebut 

maka diperlukan proses optimasi. 

 

2.6 Pt80Au14Ti6 sebagai Bahan Sensor Gas 

Dalam laporannya, Marjunus (2018) telah berhasil mendeteksi adanya gas-gas 

berbahaya, salah satunya adalah gas nitrogen dioksida (NO2). Gas ini terdeteksi 

pada konsentrasi 5 ppm menggunakan sensor gas berbahan Pt80Au14Ti6 dan 

menghasilkan nilai CPD sebesar (50±10) mV. Grafik data hubungan antara 

CPD terhadap waktu pada pendeteksian gas NO2  telah dirata-ratakan dari hasil 

laporan Marjunus (2018) menggunakan bantuan aplikasi Origin ditunjukkan 

pada Gambar 2.2. 
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Nilai hunian/coverage (𝜃)    dari gas mempengaruhi nilai fungsi kerja (ɸ) pada suatu 

bahan. Simulasi dalam pendeteksian gas NO2 ini membutuhkan bentuk fungsi 

kerja (ɸ) dari bahan Pt80Au14Ti6 sebagai fungsi hunian/coverage (𝜃) dari gas. 

Fungsi kerja (ɸ) gas O pada bahan Pt ditunjukkan pada Persamaan 2.16 dan 

Persamaan 2.17 (Derry dan Ross, 1985). 

𝛷O-Pt =2,663𝜃O V, jika 𝜃O < 0,0086 ML (2.16) 

𝛷O-Pt =(0,577𝜃O + 0,184) V, jika 𝜃O ≥ 0,0086 ML (2.17) 

Fungsi kerja (ɸ) bahan Au terhadap oksigen ditunjukkan pada Persamaan 2.18 

(Gottfried, 2003) berikut. 

𝛷O−Au = (
1,7×1019×3,3×10−30𝜃O

8,85×1012(1+9×1,5×10−24(1,7×1019𝜃O)1,5
) ML (2.18) 

Pada bahan Ti, fungsi kerja (ɸ) bahan tersebut terhadap gas O ditunjukkan pada 

persamaan 2.19 (Jonker dkk., 1981) berikut. 

𝛷O−Ti =0,586𝜃O −0,0415 eV   (2.19) 

Gambar 2. 2 Grafik nilai rata-rata CPD gas NO2 dari data Marjunus (2018). 
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Karena fungsi kerja (ɸ) dari 𝛷NO2−Pt, 𝛷O2−Pt, 𝛷NO−Pt, 𝛷NO−Pt, 𝛷O2−Au, 𝛷NO−Au, 

𝛷NO2−Ti, 𝛷O2−Ti, dan 𝛷NO−Ti tidak didapatkan, maka nilai fungsi kerja (ɸ) 

tersebut diformulasikan dengan membuatnya berbanding lurus atau sama dengan 

nilai hunian/coverage (𝜃) seperti yang ditunjukkan pada Persamaan 2.20 –  

Persamaan 2.28 berikut. 

𝛷NO2−Pt = 𝜃NO2−Pt  (2.20) 

𝛷O2−Pt = 𝜃O2−Pt  (2.21) 

𝛷NO−Pt = 𝜃NO−Pt  (2.22) 

𝛷NO−Pt = 𝜃NO2−Au  (2.23) 

𝛷O2−Au = 𝜃O2−Au  (2.24) 

𝛷NO−Au = 𝜃NO−Au  (2.25) 

𝛷NO2−Ti = 𝜃NO2−Ti  (2.26) 

𝛷O2−Ti = 𝜃O2−Ti  (2.27) 

𝛷NO−Ti = 𝜃NO−Ti  (2.28) 

 

 

 

  



 

 

III. METODE PENELITIAN 

3.1 Tempat Penelitian 

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

Pengetahuan Alam, Universitas Lampung, pada bulan Maret sampai Juni 2023. 

 

3.2 Alat dan Bahan 

Alat yang digunakan dalam penelitian ini adalah komputer dengan RAM minimal 

8 GB yang sudah terinstal  software Matrix Laboratory (MatLab) sebagai media 

untuk melakukan simulasi dan aplikasi Origin sebagai media pembuatan grafik. 

 

3.3 Prosedur Penelitian 

Prosedur penelitian yang dilakukan pada penelitian ini dilakukan dalam beberapa 

tahapan sebagai berikut. 

 

3.3.1 Penyusunan Persamaan Diferensial Biasa (PDB) 

Pada awal penelitian ini, reaksi-reaksi pada persamaan (2.13), (2.14) dan (2.15) 

akan dibuat menjadi PDB Orde 1. Pada PDB Orde 1 ini kemudian akan 

diselesaikan dengan metode komputasi untuk mendapatkan nilai hunian/coverage 

(θ), perubahan fungsi kerja (Δɸ), dan nilai CPD. 

        

3.3.2  Pengembangan Model Matematik 

Pada bagian ini melakukan proses pendekatan grafik dari eksperimen yang 

dilakukan oleh Marjunus (2018) untuk memudahkan dalam perhitungan nilai 

error. Oleh karena itu, akan dilakukan formulasi persamaan hasil eksperimen 

dengan cara fitting untuk mendapatkan persamaan garisnya. 



19 

 

 

3.3.3 Optimasi Parameter 

Metode optimasi ini menggunakan 3 parameter pada setiap reaksi maju dan 

reaksi mundur berupa koefisien lengket (sticking coefficient), koefisien 

Arrhenius, dan energi aktivasi seperti yang telah dijelaskan pada BAB II. 

Optimasi parameter yang dilakukan sebagai berikut: 

1. Penyelesaian PDB Orde 1 yang dibuat program dalam software MATLAB 

dengan parameter fungsi kerja (ɸ) Pt80Au14Ti6 diperoleh dari Persamaan 

(2.16) – (2.28) dan variasi waktu serta suhu masing-masing menjadi 90 

menit dan 30 ℃. 

2. Nilai parameter yang diketahui pada Tabel 2.1 – Tabel 2.3 akan dibuat 

konstan. Tetapi untuk parameter  yang  belum  diketahui  nilainya, akan 

diberi nilai tebakan awal atau nilai coba. Nilai parameter yang belum 

diketahui dengan diberi nilai tebakan awal ditunjukkan pada Tabel 3.1 

berikut. 
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Tabel 3.1 Parameter yang belum diketahui dan nilai tebakan awalnya. 

 

No.  

Nilai Parameter yang 

Belum Diketahui 

Nilai Tebakan 

Awal 

Referensi 

1. 𝜐d2Pt 8,0515×1012 (Behrendt, 1999) 

2. Ef2Pt 0,53 (Matsuda dan Harada, 2005) 

3. Er2Pt 0,53 (Matsuda dan Harada, 2005) 

4. 𝜐f3Pt 1×1011 (Gottfried dkk., 2002) 

5. 𝜐r3Pt 1×1011 (Gottfried dkk., 2002) 

6. Ef3Pt 0,53 (Matsuda dan Harada, 2005) 

7. Er3Pt 0,53 (Matsuda dan Harada, 2005) 

8. S02Au 0,005 (Linsmeier dan Wanner, 2000) 

9. 𝜐d2Au 8,0515×1012 (Behrendt, 1999) 

10. Ef2Au 0,53 (Matsuda dan Harada, 2005) 

11. Er2Au 0,53 (Matsuda dan Harada, 2005) 

12. 𝜐f3Au 1×1011 (Gottfried dkk., 2002) 

13. 𝜐r3Au 1×1011 (Gottfried dkk., 2002) 

14. Ef3Au 0,53 (Matsuda dan Harada, 2005) 

15. Er3Au 0,53 (Matsuda dan Harada, 2005) 

16. 𝜐d1Ti 1×1011 (Gottfried dkk., 2002) 

17. 𝜐d2Ti 8,0515×1012 (Behrendt, 1999) 

18. Ef2Ti 0,53 (Matsuda dan Harada, 2005) 

19. Er2Ti 0,53 (Matsuda dan Harada, 2005) 

20. 𝜐f3Ti 1×1011 (Gottfried dkk., 2002) 

21. 𝜐r3Ti 1×1011 (Gottfried dkk., 2002) 

22. Ef3Ti 0,53 (Matsuda dan Harada, 2005) 

23. Er3Ti 0,53 (Matsuda dan Harada, 2005) 

 

3. Program PDB Orde 1 dijalankan berulang untuk mendapatkan nilai 

hunian/coverage (θ), perubahan fungsi kerja (Δɸ), dan CPD dengan 

memvariasikan satu persatu parameter yang belum diketahui nilainya. Nilai 

yang belum diketahui dibuat konstan pada nilai coba yang lain. Nilai fungsi 

kerja pada masing-masing bahan dituliskan pada persamaan (3.1) – (3.3) dan 
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nilai fungsi kerja total (ɸTotal) dihitung dari hasil penjumlahan persentase fungsi 

kerja (ɸ) setiap bahan, seperti yang dituliskan pada Persamaan 3.4. 

 

   𝛷Pt = 𝛷O−Pt + 𝛷NO2−Pt + +𝛷O2+NO2−Pt (3.1) 

   𝛷Au = 𝛷O−Au + 𝛷NO2−Au + 𝛷O2+NO2−Au (3.2) 

   𝛷Ti = 𝛷O−Ti + 𝛷NO2−Ti + 𝛷O2+NO2−Ti (3.3) 

𝛷Total = (80%) × 𝛷Pt + (14%) × 𝛷Au + (6%) × 𝛷Ti (3.4) 

 

Sedangkan untuk nilai CPD diperoleh dari Persamaan (2.3). 

4. Grafik CPD terhadap waktu tiap parameter didapatkan. 

5. Grafik CPD diselisihkan dengan grafik eksperimen yang dilakukan oleh 

Marjunus (2018) untuk mencari nilai error. 

6. Nilai error rata-rata (∆�̅�) didapatkan. 

7. Nilai terbaik dari tiap parameter berdasarkan nilai error rata-rata (∆�̅�) 

terkecil didapatkan. 

 

3.3.4 Optimasi Ulang Parameter 

Setelah nilai  dari  parameter-parameter pada Tabel 3.1 didapatkan, 

selanjutnya yaitu proses optimasi ulang. Optimasi ulang parameter-parameter ini 

bertujuan untuk memeriksa potensi terjadinya pergeseran nilai dari setiap 

parameter. Proses optimasi ulang yang dilakukan sebagai berikut: 

1. PDB orde 1 dibuat program dalam software MATLAB dengan parameter 

fungsi kerja (ɸ) Pt80Au14Ti6 diperoleh dari Persamaan (2.16) – (2.28) dan 

variasi waktu serta suhu masing-masing menjadi 90                       menit dan 30℃. 

2. Program PDB Orde 1 diselesaikan dengan memvariasikan satu persatu dari 

parameter-parameter yang telah dioptimasi sebelumnya untuk mendapatkan 

nilai hunian/coverage (θ), perubahan fungsi kerja (Δɸ), dan nilai CPD. 

3. Grafik CPD terhadap waktu tiap parameter didapatkan. 

4. Grafik CPD diselisihkan dengan grafik eksperimen yang dilakukan oleh 

Marjunus (2018) untuk mencari nilai error. 

5. Nilai error rata-rata (∆�̅�) didapatkan. 

6. Nilai terbaik dari tiap parameter berdasarkan nilai error rata-rata (∆�̅�) 
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terkecil didapatkan. 

7. Jika pada proses optimasi ulang terjadi pergeseran nilai parameter, maka 

nilai akhir parameter merupakan rata-rata dari nilai awal dengan nilai 

optimasi ulangnya. 

 

3.3.5   Simulasi Akhir 

Pada proses terakhir melakukan simulasi semua nilai parameter yang telah 

dioptimasi. Proses simulasi yang digunakan sebagai berikut. 

1. Nilai akhir semua parameter dimasukkan ke dalam program untuk 

disimulasikan kembali pada software MATLAB agar didapatkan nilai 

hunian/coverage (θ), fungsi kerja total (ɸ Total) dan CPD. 

2. Selanjutnya CPD dibuat grafik dan diplot terhadap waktu (𝑡). 

3. Grafik CPD kemudian dibandingkan dengan hasil penelitian Marjunus 

(2018). 

 

3.3.6 Diagram Alir 

Diagram alir pada penelitian ini ditunjukkan pada Gambar 3.1 ˗             Gambar 3.3. 
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Variasi waktu 90 

menit dan suhu 30℃ 

Nilai awal setiap 

parameter didapatkan 

Program penyelesaian 

PDB Orde 1 dibuat 

Nilai dari parameter lain 

diberi tebakan awal 

Grafik CPD terhadap 

waktu didapatkan 

Grafik simulasi diselisihkan 

dengan grafik penelitian 
Marjunus (2018) 

Nilai rata-rata error 

terkecil (∆�̅�) didapatkan 

Nilai terbaik dari υ𝑑2𝑃𝑡 

didapatkan dan disimpan 

Nilai dari parameter υd2Pt 

divariasikan 

Nilai υd2Pt diganti dengan  

nilai parameter pada Tabel 

3.1 divariasikan secara 
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Ada parameter yang 

belum dioptimasi? 

Mulai  

Selesai   

Gambar 3.1 Diagram alir optimasi parameter. 



24 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

            

 

                               

 Y T  

Nilai optimasi dirata-ratakan 

dengan nilai awal 

Nilai akhir parameter υ𝑑2𝑃𝑡 didapatkan 

Variasi waktu 90 

menit dan suhu 30℃ 

Nilai awal setiap 

parameter didapatkan 

Program penyelesaian 

PDB Orde 1 dibuat 

Nilai dari parameter lain 

diberi tebakan awal 

Grafik CPD terhadap 

waktu didapatkan 

Grafik simulasi diselisihkan dengan grafik 

penelitian Marjunus (2018) 

 

Nilai rata-rata error 

terkecil (∆�̅�) didapatkan 

Nilai terbaik dari υ𝑑2𝑃𝑡 
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Nilai dari parameter 

υ𝑑2Pt divariasikan 

 

Nilai υ𝑑2Pt diganti 
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nilai parameter pada  
Tabel 3.1 divariasikan 
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pergeseran nilai? 

Mulai  
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Gambar 3. 2 Diagram alir optimasi ulang parameter. 
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hunian/coverage (θ), 

perubahan fungsi kerja (∆ɸ) 

dan CPD diperoleh 

Grafik perubahan fungsi 

kerja CPD terhadap waktu 

(t) dibuat 

Nilai akhir semua 

parameter didapatkan 

 

Penyelesaian PDB 

disimulasikan dengan semua 

parameter yang telah dioptimasi 

Mulai   

Selesai  

Gambar 3. 3 Diagram alir simulasi akhir penelitian 



 

 

V. SIMPULAN DAN SARAN 

5.1 Simpulan 

Berdasarkan hasil penelitian yang telah dilakukan, maka didapatkan kesimpulan 

sebagai berikut : 

1. Proses optimasi parameter pada penelitian ini berhasil mendapatkan nilai dari 

23 (10 koefisien Arrhenius, 12 energi aktivasi dan 1 koefisien lengket/sticking 

coefficient) parameter yang belum diketahui atau belum didapatkan dari 

literatur, nilai-nilai tersebut ditunjukkan pada kolom nilai akhir Tabel 4.3. 

2. Penelitian ini telah mendapatkan hasil dari simulasi sinyal sensor gas NO2 pada 

bahan Pt80Au14Ti6 dengan trend grafik yang mendekati grafik eksperimen 

Marjunus (2018). 

3. Simulasi pada penelitian ini menghasilkan nilai CPD sebesar 10 mV dengan 

nilai CPD eksperimen Marjunus (2018) sebesar (50±10) mV, maka dalam hal 

ini masih terdapat perbedaan yang cukup signifikan antara nilai CPD simulasi 

dengan eksperimen. 

4. Perkiraan  nilai hunian/coverage (𝜃) berhasil didapatkan untuk gas NO2, gas 

O2, gas NO dan atom O secara berturut-turut sebesar 2,684 × 10-11  ML, 1,048 

× 10-11 ML, 1,048 × 10-11 ML dan 4,02 × 10-9 ML. 

 

5.2 Saran 

Saran untuk penelitian serupa yang akan dilakukan yaitu mencari literatur 

sebanyak mungkin untuk mendapatkan nilai parameter yang belum diketahui 

sebelum melakukan penelitian agar dapat lebih efisien waktu pada saat proses 

optimasi. Selain itu, memperbanyak atom atau molekul gas seperti C, CO, CO2, 
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OH dan H2O untuk berinteraksi dengan permukaan bahan. Penambahan jumlah 

reaksi juga kemungkinan akan berpengaruh terhadap hasil simulasi, serta untuk  

memastikan adanya hunian/coverage (𝜃) dari suatu atom atau gas pada 

permukaan bahan sebuah eksperimen.  
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