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FUNGSI KERJA ZnO 
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Penelitian ini berhasil membuat simulasi untuk pendeteksian sinyal H2S pada 

permukaan ZnO berbasiskan fungsi kerja menggunakan metode mekanisme reaksi 

dengan membuat Persamaan Diferensial Biasa. Penelitian ini bertujuan untuk 

mengetahui perbandingan antara hasil eksperimen dan simulasi dengan 

melibatkan 3 reaksi dasar. Penelitian ini berhasil memperoleh 12 parameter baru 

yang belum didapatkan dari studi literatur, yaitu Ef1 (0,0905 eV), Er1 (0,715 eV), 

Ef2 (0,015 eV), Er2 (0,158 eV), Ef3 (0,368 eV), Er3 (0,064 eV), υr1 (9,5 × 1012 s-1), 

υr2 (1,425 × 1012 s-1), υr3 (2,05 × 1012 s-1), υf3 (3,25 × 1012 s-1), 𝑆0−H2S (2,18), dan 

𝑆0−O (0.423). Simulasi ini menghasilkan trend grafik yang sama dengan 

eksperimen, yaitu work function change (∆Φ) pada simulasi sebesar -24 mV, 

sedangkan pada eksperimen Widanarto et al. sebesar -25 mV dengan average 

error sebesar 0,0095 V. Penelitian ini juga berhasil memperkirakan nilai coverage 

(θ) atom/molekul gas yang terdapat pada permukaan ZnO dengan nilai coverage 

molekul H2S sebesar 1,4 × 10-2 ML, coverage atom O sebesar 0,024 ML, 

coverage molekul SO2 sebesar 10-5 ML, dan coverage molekul H2O sebesar 10-5 

ML. 
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ABSTRACT 

SIGNAL DETECTION SIMULATION OF H2S GAS SENSOR BASED ON 

ZnO-WORK FUNCTION 

 

 

 

By 

 

 

ZHARA NABILA 

 

 

 

 

This research simulated the signal detection of hydrogen sulfide (H2S) on the 

ZnO surface based on work function used a reaction mechanism method by 

created Regular Differential Equation. This research aims to compare the 

experiment and simulation involving three essential reactions. This research 

obtained twelve values of parameters which were not available from many 

literatures, i.e., Ef1 (0,0905 eV), Er1 (0,715 eV), Ef2 (0,015 eV), Er2 (0,158 eV), 

Ef3 (0,368 eV), Er3 (0,064 eV), υr1 (9,5 × 1012 s-1), υr2 (1,425 × 1012 s-1), υr3 (2,05 

× 1012 s-1), υf3 (3,25 × 1012 s-1), 𝑆0−H2S (2,18) and 𝑆0−O (0,423). This simulation 

produces the same graphic trend as in experiment. The work function change 

(∆Φ) in simulation is -24 mV, while in the experiment of Widanarto et al. is -25 

mV with an average error of 0.0095 V. This research also estimated the coverage 

value of gas atoms/molecules found on the ZnO surface i.e., 1,4 × 10-2 ML of 

H2S molecule, 0,024 ML of O atom, 10-5 ML of SO2 molecule, and 10-5 ML of 

H2O molecule.  

 

Keyword: work function change, gas sensor, hydrogen sulfide, zinc oxide.  
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MOTTO 

  فَإ ن   مَعَ  الْعُسْر   يُسْرًا  , إ ن    مَعَ  الْعُسْر   يُسْرًا

“Maka sesungguhnya sesudah kesulitan itu ada kemudahan, 

sesungguhnya sesudah kesulitan itu ada kemudahan.” 

(QS Al-Insyirah: 5-6) 

 

 

“Discipline today creates options tomorrow.”  

 

“We don’t need to be good to start, but we have to start to be good!” 

 

“Ketakutanmu yang akan mematikanmu.” 

 

 

“In the end, you’re measured not by how much you undertake but by 

what you finally accomplish.”  
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20-H SS  Initial sticking coefficient H2S - 

0-OS  Initial sticking coefficient O2 - 
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Simbol Keterangan Satuan 

T 

Φ 

Suhu 

Work Function  

K 

eV 

∆Φ Work Function Change eV 

θ Hunian/Cakupan ML 

2H S  Hunian molekul H2S ML 

O  Hunian atom O ML 

2SO  Hunian molekul SO2 ML 

2H O  Hunian molekul H2O ML 

σ Rapat permukaan atom atom/m2 

diss  Koefisien Arrhenius AB disosiasi/s 

d  Koefisien Arrhenius disosiasi/s 

r2  Koefisien Arrhenius desorpsi O2 pada material ZnO s-1 

f3  Koefisien Arrhenius forward H2S pada material ZnO s-1 

r3  Koefisien Arrhenius reverse H2S pada material ZnO s-1 

r  Koefisien Arrhenius dari reaksi AB reaksi/s 

ra Laju penyerapan atom/molekul/s 

z Konstanta gas - 

 

 



 

   

I. PENDAHULUAN 

1.1 Latar Belakang 

Emisi gas beracun menjadi bahaya lingkungan dan ancaman serius bagi semua 

makhluk di bumi. Gas yang cukup berbahaya adalah hydrogen sulfide (H2S) yang 

dihasilkan melalui dekomposisi bahan organik, ekstraksi minyak bumi, dan gas 

alam (Ranea et al., 2019). H2S dapat dilepaskan dari produk daging, makanan 

laut, telur, dan susu selama memasak dan penyimpanan (Galstyan et al., 2018). 

National Research Council (2009) menyatakan bahwa H2S merupakan gas 

beracun yang tidak berwarna serta mudah terbakar yang lebih berat dari udara dan 

terlihat pada konsentrasi serendah 0,00047 ppm. Efek toksik dari H2S pertama 

kali didokumentasikan kira-kira 300 tahun lalu (Ramazzini, 1713).  

 

Menghirup gas H2S dalam konsentrasi rendah sekalipun dapat berakibat fatal 

dalam waktu singkat (Glass, 1990). Kehadiran gas beracun ini menyebabkan 

iritasi mata, kelelahan, sakit kepala, ingatan buruk, pusing, kelumpuhan 

penciuman, dan gangguan pernapasan (Chou and Selene, 2003). Occupational 

Safety and Health Administration (OSHA) melaporkan bahwa konsentrasi 

ambang aman gas H2S ditetapkan menjadi 20 ppm untuk beban kerja 8 jam 

(Sriram et al., 2015).  

 



2 

   

Pada konsentrasi 100 ppm, gas ini memiliki kemampuan dalam melumpuhkan 

indra penciuman dan  mematikan pada konsentrasi 500 ppm (Hendrickson et al., 

2004). Selain itu, H2S dapat mengakibatkan kerusakan struktur material, 

menyebabkan korosi pada bahan logam hingga mempercepat penuaan pada bahan 

non-logam (Kaur et al., 2008), serta dapat menonaktifkan katalis yang dapat 

menyebabkan hilangnya energi atau efisiensi reaksi (Guo et al., 2014). H2S juga 

merupakan polutan atmosfer dan sumber penting hujan asam (Guo et al., 2015). 

Akan tetapi, H2S yang larut dalam air, alkohol, minyak bumi, dan minyak mentah 

adalah salah satu produk penting dalam industri gas alam (Dorman et al., 2000).  

 

H2S perlu direduksi menjadi kadar yang rendah dalam gas alam, gas sintesis 

kimia, dan gas bahan bakar turunan batubara karena efek negatifnya terhadap 

lingkungan dan proses kimia (Cheah et al., 2009). Semiconductor Metal Oxide 

(SMO) telah diselidiki sebagai desulfurizer untuk menghilangkan H2S (Najjar and 

Jung, 1995) karena kemampuannya dalam berinteraksi dengan senyawa gas 

(Yamazoe and Shimanoe, 2008). Sensor ini terdiri dari film tipis berbahan oksida 

yang beroperasi dengan mengukur perubahan konduktivitas setelah gas menyerap 

di permukaan bahan (Klingshirn, 2007). Sensor ini berperan dalam mendeteksi 

gas dengan membentuk daerah penipisan karena adanya adsorpsi spesies oksigen 

yang terionisasi pada permukaan. Hal ini terjadi karena adanya reaksi antara ion 

oksigen teradsorpsi dengan target molekul gas serta perpindahan ion oleh molekul 

yang bergantung pada suhu penginderaan (Barsan and Weimar, 2001). Semakin 

luas kekosongan oksigennya, maka respon gas yang dihasilkan semakin tinggi 

(Han, 2010). Pengembangan dari sensor gas H2S berkinerja tinggi telah menjadi 

kebutuhan yang mendesak karena metode probe fluoresen (Li et al., 2013), 
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electrochemiluminescence (Zhang et al., 2014), dan metode kimia (Henthorn and 

Pluth, 2015) begitu rumit dan mahal dalam pendeteksiannya. Saat ini, gas H2S 

telah terpantau menggunakan sensor chemiresistive berbahan ZnO (Rout et al., 

2008) karena ZnO merupakan desulfurizer yang sangat efisien (Gupta et al., 

2001) dalam menghilangkan spesies belerang (Novochinskii et al., 2004).  

 

Penggunaan sensor gas berbahan ZnO memiliki mobilitas elektron konduksi yang 

tinggi, stabilitas kimia dan termal yang baik di bawah kondisi pengoperasian, dan 

tidak menyebabkan pencemaran lingkungan (Henrich and Cox, 1994) dengan 

mereduksi konsentrasi H2S menjadi beberapa ppm (Gibson III and Harrison, 

1980). Berdasarkan hasil eksperimen yang dilakukan Shinde et al. (2012) 

memperlihatkan bahwa ZnO memiliki sensitivitas dan stabilitas yang tinggi dalam 

mendeteksi gas H2S dengan konsentrasi 100 ppm pada suhu 50℃ dan pada suhu 

300℃ memiliki waktu response dan recovery sensor yang lebih stabil (Mortezaali 

and Moradi, 2014) dengan energi aktivasi antara gas H2S dan material ZnO 

sebesar 30.31 kj/mol (Westmoreland and Harrison, 1976). 

 

Sensor yang digunakan merupakan salah satu jenis sensor kimia (Korotcenkov, 

2011) yang berperan dalam mengawasi proses kimia dan memeriksa perubahan 

lingkungan baik di lokasi industri maupun non-industri (Korotcenkov, 2007). 

Sensor kimia merupakan suatu perangkat yang bekerja sesuai dengan prinsip 

operasi transduser yaitu dengan mengubah energi yang berisi informasi kimia  

berupa sekumpulan sampel menjadi sinyal listrik analitis (Hulanicki et al., 1991).
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Berdasarkan prinsip operasinya, sensor ini merupakan sensor padatan 

(Korotcenkov, 2011) yang bersifat reversible. Dalam pendeteksiannya, reaksi 

sensor ini dapat mengukur konduktivitas, massa, kapasitansi, karakteristik optik 

atau energi reaksi yang dilepaskan, hingga perubahan fungsi kerja (Capone et al., 

2003). Sensor padatan berbasis fungsi kerja memiliki berbagai keunggulan (Eisele 

and Burgmair, 2000) diantaranya adalah sistem operasi pendeteksi yang tinggi, 

konsumsi daya yang rendah, sensitivitas yang luas pada reaksi adsorpsi, serta 

mampu mendeteksi gas pada permukaan bagian dalam (Lange et al., 2014).  

 

Widanarto et al. (2007) telah melakukan penelitian sensor gas menggunakan 

material Ag2O untuk mendeteksi aliran gas H2S yang dialirkan tiap 15 menit saat 

suhu 25°C, 95°C, hingga 135°C dengan work function change (∆Φ) bernilai 0,12 

V saat 95°C dan berdasarkan simulasi Sucipto (2022) didapatkan trend grafik 

yang sama antara simulasi dan eksperimen, akan tetapi terdapat perbedaan pada 

Contact Potential Difference (CPD) sebesar 1,4266% pada suhu 95°C. Susanto 

(2020) melaporkan bahwa ∆Φ pada simulasi gas NH3 menggunakan material ZnO 

sebesar 12,7 mV, sedangkan penelitian yang dilakukan oleh Widanarto et al. 

(2011) memiliki ∆Φ sebesar 15,5 mV.  

 

Selain itu, simulasi gas SO2 pada permukaan ZnO telah dilakukan oleh Zuandara 

(2020) dimana nilai ∆Φ adalah -9 mV dan hasilnya dipadankan dengan penelitian 

Widanarto et al. (2011) yang bernilai -35 mV. Simulasi pendeteksian sinyal 

sensor dengan material ZnO telah dijalankan oleh Kekalenteu (2020) dalam 

mendeteksi gas NO2 dengan average errors ∆Φ sebesar 0,447035 V. Fath (2020) 

melaporkan bahwa ∆Φ pada simulasi sensor gas H2 pada material Pt80Au14Ti6 
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sebesar -240 mV, namun nilai yang didapat berbeda dengan penelitian yang telah 

dilakukan Marjunus (2018) yaitu sebesar (-297±9) mV. Hal ini terjadi karena 

hanya melibatkan 3 reaksi dan 12 parameter dengan melibatkan 4 atom/senyawa, 

sehingga hasil simulasi tidak begitu optimal. 

 

Eksperimen yang dilakukan Widanarto et al. (2011) menunjukkan bahwa material 

ZnO mampu mendeteksi gas H2S pada suhu 165°C dengan nilai ∆Φ sebesar -25 

mV. Akan tetapi, berdasarkan studi literatur yang dilakukan, belum adanya 

simulasi pendeteksian gas H2S pada permukaan ZnO karena perubahan sinyal 

yang ditampilkan pada penelitian Widanarto et al. (2011) cukup lemah dan 

minimnya laporan penginderaan gas H2S pada material ZnO (Casarin et al., 

1997). 

 

Sehingga, metode yang efisien dalam mendeteksi gas H2S pada permukaan ZnO 

adalah dengan melakukan simulasi mekanisme reaksi (Marjunus, 2018). 

Penelitian ini dimulai dengan studi literatur mengenai reaksi antara permukaan 

material ZnO, gas H2S, dan gas O2. Kemudian, mencari nilai-nilai parameter 

berupa koefisien Arrhenius, koefisien lengket hingga energi aktivasi pada reverse 

dan forward reactions, serta untuk mengetahui bahwa data yang didapat adalah 

independen maka dilakukan optimasi nilai parameter sebanyak 2 kali dengan 

melakukan simulasi sinyal yang akan dibandingkan dengan data hasil eksperimen 

Widanarto et al. (2011). Melalui simulasi ini, akan diperoleh informasi mengenai 

coverage dari setiap gas yang terlibat. 
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1.2 Rumusan Masalah 

Rumusan masalah pada penelitian ini adalah sebagai berikut. 

1. Bagaimana simulasi pendeteksian sensor gas H2S menggunakan ZnO 

berbasiskan fungsi kerja? 

2. Bagaimana mendapatkan nilai-nilai parameter dari setiap reaksi yang terlibat? 

3. Bagaimana hasil simulasi jika dibandingkan dengan eksperimen? 

4. Bagaimana coverage untuk setiap gas yang terlibat? 

 

1.3 Batasan Masalah 

Batasan masalah pada penelitian ini adalah sebagai berikut. 

1. Menggunakan 3 reaksi antara gas H2S dengan permukaan material, gas O2 

yang mengenai permukan material, dan H2S dengan O di permukaan material. 

2. Menggunakan 12 parameter, yaitu 2 koefisien lengket, 4 koefisien Arrhenius, 

dan 6 energi aktivasi untuk mengukur fungsi kerja.   

 

1.4 Tujuan Penelitian 

Tujuan pada penelitian ini adalah sebagai berikut. 

1. Membuat simulasi sinyal untuk mendeteksi gas H2S pada permukaan ZnO 

berbasiskan fungsi kerja. 

2. Melakukan optimasi parameter untuk mendapatkan nilai-nilai parameter dari 

setiap reaksi yang terlibat. 

3. Membandingkan hasil simulasi sensor gas H2S pada material ZnO dengan 

hasil eksperimen.  

4. Menghitung rata-rata seluruh nilai coverage dari setiap gas yang terlibat. 
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1.5 Manfaat Penelitian 

Manfaat pada penelitian ini adalah sebagai berikut. 

1. Memahami proses pendeteksian gas H2S melalui metode simulasi. 

2. Berperan serta dalam ilmu pengetahuan mengenai teori pendeteksian sensor 

gas H2S menggunakan ZnO berbasiskan fungsi kerja. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

   

II. TINJAUAN PUSTAKA 

2.1 Gas H2S pada Material ZnO 

2.1.1 Fungsi Kerja Material 

Setiap zat padat tersusun dari atom yang mengandung elektron baik yang bergerak 

bebas atau terikat erat dalam ikatan atom. Elektron bebas dapat lepas dari 

permukaan zat padat, seperti pada logam atau semikonduktor. Peristiwa ini terjadi 

disebabkan adanya suatu energi yang menimbulkan elektron bergerak bebas dari 

tempat satu ke tempat yang lain. Energi yang dimaksud adalah fungsi kerja/work 

function yang dilambangkan dengan Φ (eV). Pada bahan isolator dan 

semikonduktor, work function dapat dikatakan suatu perbedaan energi pada 

elektron yang bergerak bebas dalam zat padat dengan elektron yang terikat pada 

ruang vakum di luar zat padat (Bare and Somorjai, 1986).  

 

Work Function dapat diartikan sebagai suatu perbedaan antara tingkat energi 

vakum dengan energi Fermi. Nilai dari work function ini dapat dihitung dengan 

menggunakan formula berikut.  

Φ = F VACE E−                (2.1) 

dengan EVAC adalah energi vakum dan EF (eV) adalah energi Fermi. Tingkat 

energi Fermi bisa mengalami perubahan jika molekul gas menumbuk sebuah 

material. Persamaan (2.1) mengindikasikan bahwa perubahan nilai pada EF akan 

menghasilkan perubahan pada work function (Senft et al., 2011).  
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Gambar 2.1. Diagram adsorpsi dan work function change (a) terpapar gas      

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

pereduksi (Senft et al., 2011). 

 

Gambar 2.1 (a) menunjukkan bahwa ketika sebuah material dipaparkan gas 

pengoksidasi maka akan terjadi penurunan tingkat energi Fermi dan 

meningkatnya work function. Sebaliknya, ketika suatu material terpapar gas 

pereduksi seperti pada Gambar 2.1 (c) maka akan terjadi peningkatan pada energi 

Fermi, sehingga nilai work function akan menurun. Besarnya work function 

change diformulasikan sebagai berikut.  

∆Φ =
 

awal akhir

F VAC -  E E      (2.2) 

dengan ∆Φ adalah work function change, 
akhir

VACE  menggambarkan energi akhir 

berupa energi vakum dan 
awal

FE  menggambarkan energi awal berupa energi Fermi 

(Senft et al., 2011).   

 

2.1.2 Adsorpsi 

Adsorpsi merupakan suatu fenomena ketika molekul gas diendapkan pada 

permukaan suatu material, seperti saat sebuah larutan bersentuhan langsung pada 

permukaan logam baik secara fisis atau kimia (Senft et al., 2011). Molekul gas 

yang tertarik ke permukaan logam adalah adsorbat, sedangkan permukaan
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logam sendiri disebut adsorben (McCash, 2001).  

 
            (a)              (b) 

Gambar 2.2. Proses (a) adsorpsi fisis dan (b) adsorpsi kimia (Senft et al., 2011). 

 

Gambar 2.2 (a) merupakan proses adsorpsi fisis yang terjadi apabila molekul gas 

yang terpapar tidak bereaksi antara satu sama lain, sehingga molekul gas akan 

tetap sama seperti saat masuk. Energi pengikat pada adsorpsi fisis ( PE ) akan 

mengikat molekul yang teradsorpsi ke materi yang umumnya terjadi pada suhu 

rendah. Roberts and McKee (1978) menerangkan bahwa nilai PE  adsorpsi fisis 

berkisar 0,0021 eV sampai 0,301 eV.  

 

Gambar 2.2 (b) menunjukkan proses adsorpsi kimia yang terjadi pada suhu tinggi. 

Energi pengikat pada adsorpsi kimia, dilambangkan dengan CE  yang umumnya 

memiliki nilai lebih besar daripada energi pengikat pada adsorpsi fisis. Oudar 

(1973) mengungkapkan bahwa pada adsorpsi fisis, kekuatan ikatan antara molekul 

yang teradsorpsi pada permukaan begitu lemah, sedangkan pada adsorpsi kimia 

ikatan pada molekulnya berperan sangat penting dan merupakan hasil transfer 

reaksi antara adsorben dengan adsorbat. Ketika gas menyentuh permukaan bahan, 

ikatan kimia akan terbentuk dengan memisahkan molekul di dalamnya. Misalnya, 

ketika molekul A2 menumbuk suatu material, molekul tersebut akan berpisah 

menjadi dua buah molekul A. Fenomena yang terjadi tentunya membutuhkan 
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energi yang dikenal sebagai energi disosiasi (Ediss) dengan nilai lebih besar dari 

0,311 eV (Gottfried, 2003).   

 

Besarnya nilai surface area pada material yang terpapar oleh molekul gas disebut 

coverage. Utilitas ini dilambangkan dengan θ dengan satuan Mono Layer (ML). 

Sebelum menghitung laju perubahan dari coverage, laju adsorpsi perlu dihitung 

terlebih dahulu menggunakan Persamaan (2.3) (Nix, 2014).   

ads
a   

dN
r

dt
=                 (2.3) 

dengan Nads adalah jumlah atom/molekul yang teradsorpsi pada surface area yang 

dirumuskan seperti Persamaan (2.4).  

ads    N =                 (2.4) 

dengan σ menggambarkan kerapatan atom dalam satuan atom/m². Selain laju 

adsorpsi bergantung pada jumlah atom/molekul teradsorpsi di permukaan, ra akan 

bergantung pula pada aliran molekul yang mencapai permukaan. Nilai ini (F, 

m2/s) dikenal sebagai hukum Hertz-Knudsen (Yan and Xu, 2010).  Besarnya fluks 

molekul dapat dihitung dengan persamaan berikut.   

  
2

P
F

mkT
=      (2.5) 

dengan P (Pa) menunjukkan tekanan parsial molekul gas, m (kg) merupakan 

massa dari molekul/atom, k merupakan konstanta Boltzmann yang memiliki nilai 

1,38 × 10-23 JK-1 dan T (K) merupakan suhu.  

 

Adsorpsi dapat bersifat disosiatif atau molekuler, ketika adsorpsi bersifat asosiatif 

molekul yang teradsorpsi pecah menjadi molekul yang lebih kecil dan adsorpsi 

molekuler terjadi saat molekul yang diserap tidak terdisosiasi (Laksono, 
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2001). Selain itu, permukaan material dapat mengindikasikan adanya koefisien 

lengket (S) dengan formula sebagai berikut.  

a
0  (1- ) exp -z E

S S
kT


 

=  
 

      (2.6)  

dengan S0 adalah initial sticking coefficient sebelum terpapar gas dan z merupakan 

konstanta yang bernilai 1 apabila gas tidak terdisosiasi dan bernilai 2 apabila gas 

terdisosiasi. Okupansi permukaan/laju perubahan coverage selama proses adsorpsi 

diperoleh dengan menggabungkan Persamaan (2.3) dan (2.6) yang menghasilkan 

Persamaan (2.7).  

0 a(1- )
exp -

2

zS P Ed

dt kTmkT



 

 
=  

 
      (2.7)   

 

2.1.3 Interaksi 

Saat material teradsorpsi hingga dua bahkan lebih molekul, maka menimbulkan 

reaksi antara molekul dengan surface area. Seperti, molekul A yang bertemu 

molekul B di permukaan, mereka akan membentuk molekul AB. Proses ini 

dikenal sebagai proses Langmuir-Hinshelwood yang menerangkan bahwa 

perubahan coverage AB dapat dihitung menggunakan Persamaan (2.8).   

AB r
A Br  exp -

d E

dt kT


  

 
=  

 
        (2.8) 

dengan r  mengindikasikan banyaknya reaksi antar molekul per detik atau dikenal 

sebagai koefisien Arrhenius. Er merupakan activation energy untuk terjadinya 

reaksi antar molekul serta θA dan θB adalah perpindahan nilai gas A dan gas B 

(dimensionless) (Somorjai and Li, 2010). 
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2.1.4 Disosiasi 

Disosiasi merupakan suatu proses yang terjadi ketika molekul terpecah menjadi 

beberapa bagian yang lebih kecil. Misalnya, ketika gas AB mengalami disosiasi, 

maka gas tersebut akan terpisah menjadi gas A dan B. Nilai perubahan laju 

perpindahan disosiasi dituliskan pada Persamaan (2.9) (Senft, 2009). 

dissA
ABdiss  exp -

Ed

dt kT


 

 
=  

 
       (2.9) 

dengan diss  mewakili jumlah disosiasi gas AB dalam satu detik dan dissE  

merupakan energi minimum yang diperlukan untuk terjadinya disosiasi serta θAB 

adalah laju coverage molekul gas AB (dimensionless).   

 

2.1.5 Desorpsi 

Proses yang berlawanan dengan proses adsorpsi disebut desorpsi. Desorpsi 

didefinisikan sebagai pelepasan suatu atom dari permukaan suatu bahan. 

Pelepasan ini harus disertai dengan penyerapan energi yang disebut energi 

desorpsi (Ed). Nilai perubahan coverage atom pada permukaan dapat dihitung 

menggunakan Persamaan (2:10) (Senft, 2009). 

d
d  exp -

Ed

dt kT


 

 
=  

 
    (2.10) 

dengan d  mewakili jumlah desorpsi/s.  

 

2.2 Reaksi Pendeteksian Gas H₂S 

Berdasarkan tinjauan literatur, diperoleh beberapa reaksi pada sensor H2S. Reaksi 

antara H2S dan permukaan material ditunjukkan pada Persamaan (2.11). 

2 (g) 2 (ad)H S  + * H S              (2.11) 
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dengan tanda bintang mewakili permukaan bahan (Bashiri and Mohamadi, 2016).  

 

Dalam penelitian ini reaksi yang diajukan tertulis pada persamaan berikut.  

 2 (g) 2 (ad)H S  + (S) H S               (2.12) 

dengan (S) menginterpretasikan molekul yang duduk di permukaan bahan. 

  

Ketika ZnO terpapar udara, molekul oksigen diserap di permukaan bahan dengan 

membentuk anion oksigen yang menangkap elektron dalam pita konduksi, seperti 

pada Persamaan (2.13) di bawah ini (Tepore et al., 1998). 

- -2

2 2O  + 2e O             (2.13) 

 

Callaghan (2006) melaporkan, apabila gas oksigen dipaparkan pada permukaan 

material akan mengalami reaksi seperti yang tercantum pada Persamaan (2.14).  

 2(g) (ad)O + (2S) 2O                (2.14) 

pada Persamaan (2.11) hingga (2.14), lambang (g) menunjukkan fase gas dan 

lambang (S) adalah permukaan material.   

 

Persamaan (2.12) dan (2.14) memperlihatkan proses penyerapan O2 dan H2S pada 

permukaan sensor ZnO. Setelah oksigen diserap maka terjadi interaksi antara 

keduanya pada permukaan bahan, sehingga diperoleh persamaan reaksi sebagai 

berikut (Liu et al., 2009). 

  
- -

2 2 2H S + 3O H O + SO  + 3e           (2.15) 

 2 ( ) (ad) 2( ) 2 (ad)H S  +  3O SO  + H Oad ad        (2.16) 

 

Berbagai parameter reaksi kimia terlibat di dalamnya, termasuk koefisien lengket, 

koefisien Arrhenius, serta energi aktivasi. E adalah energi aktivasi yang 

dibutuhkan dalam menyelesaikan suatu reaksi, umumnya melibatkan energi 
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panas. Koefisien Arrhenius (υ) menunjukkan pengaruh perubahan suhu dalam  

kecepatan reaksi dan initial sticking coefficient (S0) menunjukkan perbandingan 

partikel terikat terhadap partikel yang mengenai permukaan bahan (Ranke, 2008). 

Parameter yang diperlukan tertera dalam Tabel 2.1. 

 

Tabel 2.1. Parameter reaksi pendeteksian gas H2S. 

Reaksi Koefisien (s-1) Energi Aktivasi (eV) 

Forward  Reverse  Forward Reverse 

(2.12) 
20-H S  =  0,2S  

r1  =  −  f1  = 0,105E

 
r1  = 0,722E  

(2.14) 
0-O  =  0,07

           (300/ )

S

T
 

12

r2  = 8,0515  10 

 

f2  = 0,53E  
r2

O

 = 2,2096 -

         0,622( )

E



 

(2.16) f3  =   −  
r3  =  −  f3  =  E −  

r3  = E −  

 

Parameter yang ditunjukkan oleh Tabel 2.1 berasal dari tinjauan literatur penulis. 

Kuhr and Ranke (1987) melakukan eksperimen pada kristal Ge yang berbentuk 

silinder untuk mengetahui besarnya nilai adsorpsi pada gas H2S dan molekul H2O,  

dan didapat besarnya nilai S0 untuk gas H2S pada permukaan kristal Ge adalah 0,2. 

Pada Persamaan (2.12), nilai parameter Ef1 sebesar 0,105 eV berasal dari studi 

Moradi et al. (2020) yang menyimulasikan adsorpsi gas H₂S pada permukaan 

karbon aktif dengan menempatkan molekul klorida dalam pori-pori grafit. Selain 

itu, Bashiri dan Mohamadi (2016) menemukan parameter Er1 untuk Persamaan 

(2.14) sebesar 69,47 kJ/mol atau 0,722 eV dengan mekanisme dekomposisi H2S 

pada permukaan Ni yang diselidiki dengan simulasi kinetik Monte Carlo. Nilai 

parameter Ef2 bernilai 0,53 eV, Er2 bernilai 2,2096-0,622 v(θO), r2  bernilai 8,05 × 

1012, serta 0-OS  bernilai 0,07(300/T) untuk gas O2 pada permukaan material Pt 

yang diperoleh melalui persamaan Navier-Stokes (Behrendt, 1999). 
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2.3 Pendeteksian Gas H2S Berbasiskan Fungsi Kerja  

Widanarto (2007) berhasil menumbuhkan film Ag2O pada elektroda Si/Ti/Pt 

menggunakan metode thermal evaporation kemudian dilakukan pengujian suhu 

pada 25°C, 95°C, dan 135°C. Dari hasil tersebut, perubahan suhu sangat 

berpengaruh terhadap sensitivitas sensor. Suhu operasi optimal dicapai pada 95°C 

dengan ∆Φ selama 60 menit sekitar 0,12 V. 

 

 
Gambar 2.3. Suhu sensor Ag2O dalam mendeteksi 20 ppm gas H2S  

                                   (Widanarto et al., 2007).  

 

Selain itu, Widanarto et al. (2011) berhasil menciptakan sensor NO₂ dengan FG-

FET (Floating Gate Field Effect Transistor) berbahan ZnO dengan temperatur 

dan kelembapan yang berbeda. Sensor ini dapat menunjukkan selektivitas dan 

sensitivitas tinggi pada kisaran antara suhu kamar hingga suhu 165°C yang 

ditandai dengan paparan gas H2, CO2, CO, O2, H2S, SO2, NH3, NO2 dan H2O. 

Selain berhasil menunjukkan sinyal gas NO2, material ZnO dapat menunjukkan 

sinyal gas H₂S, NH, dan SO2 meski perubahan sinyal yang ditampilkan lemah. 
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Pada deteksi gas H₂S diperlukan waktu 45 menit dalam menerima sinyal fungsi 

kerja yang dimulai dengan memaparkannya ke atmosfer hingga memberikan gas 

H₂S ke dalamnya dan diakhiri dengan menghentikan gas H₂S setiap 15 menit. 

Dengan demikian, nilai ∆Φ diperoleh sebesar -25 mV.  
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Gambar 2.4. Selektivitas sensor pada suhu 165℃ dalam kondisi kering 

                               (Widanarto et al., 2011).  

 

Karena belum dilakukannya simulasi sinyal sensor gas H2S pada material ZnO 

dalam eksperimen Widanarto et al. (2011), maka penulis mengusulkan untuk 

mensimulasi pendeteksian sinyal sensor gas H2S menggunakan ZnO berbasiskan 

fungsi kerja menimbang deteksi H2S sangat penting dilakukan karena H2S lebih 

berbahaya dari hydrogen cyanide (HCN) (Cotton and Wilkinson, 1989) sekaligus 

berkontribusi dalam teori pendeteksian gas karena minimnya laporan 

penginderaan gas H2S pada material ZnO (Casarin et al., 1997).  



 

   

III. METODE PENELITIAN 

3.1 Waktu dan Tempat Penelitian 

Penelitian ini dilakukan pada bulan September hingga November 2023 di Jurusan 

Fisika, Fakultas Matematika dan Ilmu Pengetahuan Alam, Universitas Lampung.  

 

3.2 Alat dan Bahan 

Alat dan bahan yang digunakan dalam penelitian ini yaitu komputer yang sudah 

terinstal software Origin dan MATLAB yang nantinya digunakan untuk 

melakukan plotting grafik serta simulasi sinyal sensor.  

 

3.3 Prosedur Penelitian 

Prosedur penelitian yang akan dilakukan adalah sebagai berikut.  

 

3.3.1 Persamaan Diferensial Biasa (PDB) Orde Satu  

Reaksi pada Persamaan (2.12), (2.14), dan (2.16) dibentuk menjadi persamaan 

diferensial orde satu untuk memperoleh nilai dari coverage gas. Merujuk pada 

penelitian Kekalenteu (2020) bahwasannya work function change pada permukaan 

material ZnO akan diformulasikan berbanding lurus dengan coverage setiap 

molekul gas. 

Φ(
2H S )=

2H S     (3.1) 

Φ( O )= O       (3.2) 
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Φ(
2SO )=

2SO     (3.3) 

Φ(
2H O )=

2H O     (3.4) 

 

3.3.2 Graphic Fitting  

Berdasarkan eksperimen Susanto (2020), Zuandara (2020), dan Kekalenteu (2020) 

dilakukan pendekatan grafik pada penelitian Widanarto et al. (2011) dengan 

melakukan fitting grafik untuk mendapatkan persamaan garis, sehingga 

memudahkan perhitungan nilai error. Adapun tahapan yang dilakukan sebagai 

berikut. 

1. Menginput data eksperimen Widanarto et al. (2011) ke software Origin. 

2. Mendapatkan grafik eksperimen Widanarto et al. (2011). 

3. Melakukan graphic plotting eksperimen Widanarto et al. (2011). 

4. Melakukan fitting persamaan garis pada software Origin. 

5. Mendapatkan grafik hasil fitting dan persamaan garis. 

 

3.3.3 Optimasi Parameter 

Tabel 2.1 merupakan nilai parameter yang berasal dari tinjauan literatur penulis. 

Lima parameter yang tercantum dalam tabel tersebut belum diketahui nilainya, 

sehingga diperlukannya pencarian nilai parameter untuk digunakan pada simulasi 

akhir. Proses ini dilakukan dengan tujuan agar memperoleh nilai error terkecil 

saat disandingkan dengan grafik hasil eksperimen Widanarto et al. (2011). 

Adapun tahapan pada proses ini sebagai berikut. 

1. Membuat program PDB orde 1 terkopel dengan software MATLAB. 

2. Memasukkan fitting persamaan garis Widanarto et al. (2011) untuk mendapat 

average errors terkecil. 
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3. Menggunakan variasi waktu selama 45 menit dengan suhu 165°C. 

4. Nilai Φ pada material ZnO diusulkan berbanding lurus dengan nilai 
2H S , O , 

2SO , dan 
2H O . 

5. Merujuk penelitian Sucipto (2022) akan ditentukan parameter tebakan dari 

nilai parameter yang belum diketahui yang tertera dalam Tabel 3.1.  

 

Tabel 3.1. Parameter tebakan pada optimasi parameter. 

Reaksi Koefisien (s-1) Energi Aktivasi (eV) 

Forward  Reverse  Forward Reverse 

(2.12) 
20-H S 2,772S =  12

r1 8,29 10 =   f1 0,074E =

 

r1 0,72E =  

(2.14) 
0-O 0,064S =  

12

r2 1,6 10 =   f2 0,056E =

 

r2 0,1264E =  

(2.16) 12

f3 9,2 10 =   
12

r3 6,804 10 =   f3 0,226E =

 

r3 0,028E =  

 

6. Membandingkan grafik optimasi dengan grafik Widanarto et al. (2011) yang 

mana dalam hal ini average errors terkecil akan dijadikan nilai parameter 

terbaik.  

7. Melakukan uji optimasi untuk seluruh parameter pada Tabel 3.1. 

 

3.3.4 Optimasi Ulang Parameter 

Hasil yang diperoleh dapat mengalami pergeseran, sehingga perlunya optimasi 

ulang pada parameter. Optimasi yang dilakukan sama seperti optimasi pertama, 

tetapi grafik yang menjadi pembanding adalah grafik optimasi pertama. Jika 

terjadi pergeseran nilai parameter, maka final value adalah average dari nilai 

optimasi keduanya. 



21 

 

   

3.3.5 Simulasi Akhir  

Tahap terakhir dalam penelitian ini adalah melakukan simulasi akhir untuk 

mendapatkan nilai ∆Φ. Adapun tahapan pada proses ini sebagai berikut. 

1. Memasukkan PDB orde 1 ke dalam program. 

2. Menggunakan variasi waktu selama 45 menit dengan suhu 165°C. 

8. Nilai Φ pada material ZnO diusulkan berbanding lurus dengan nilai 
2H S , O , 

2SO , dan 
2H O . 

3. Menjalankan program untuk semua parameter yang telah didapat ke dalam 

PDB orde satu.  

4. Mendapatkan nilai   dan ∆Φ pada permukaan material ZnO secara simulasi. 

5. Membuat grafik ∆Φ terhadap waktu dengan software MATLAB. 

6. Membandingkan hasil simulasi akhir dengan hasil eksperimen Widanarto et 

al. (2011). 

 

3.4 Diagram Alir 

Diagram alir pada penelitian tercantum pada Gambar 3.1 hingga 3.3 berikut. 



22 

 

   

 
 

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. KESIMPULAN DAN SARAN 

5.1 Kesimpulan 

Berdasarkan penelitian yang telah dilakukan, maka dapat disimpulkan sebagai 

berikut. 

1. Penelitian ini berhasil membuat simulasi untuk pendeteksian sinyal gas H2S 

pada permukaan ZnO berbasiskan fungsi kerja dengan menggunakan 

Persamaan Diferensial Biasa yang ditunjukkan pada Persamaan (4.1) hingga 

(4.4) dan listing program terlampir. 

2. Penelitian ini berhasil memperoleh 12 parameter baru yang belum didapatkan 

dari studi literatur, yaitu Ef1 (0,0905 eV), Er1 (0,715 eV), Ef2 (0,015 eV), Er2 

(0,158 eV), Ef3 (0,368 eV), Er3 (0,064 eV), υr1 (9,5 × 1012 s-1), υr2 (1,425 × 

1012 s-1), υr3 (2,05 × 1012 s-1), υf3 (3,25 × 1012 s-1), 𝑆0−H2S (2,18), dan 𝑆0−O 

(0,423).  

3. Simulasi ini menghasilkan trend grafik yang sama dengan hasil eksperimen, 

yaitu work function change (∆Φ) pada simulasi sebesar -24 mV, sedangkan 

pada eksperimen Widanarto et al. sebesar -25 mV dengan average error 

sebesar 0,0095 V.  

4. Penelitian ini juga berhasil memperkirakan nilai coverage (θ) atom/molekul 

gas yang terdapat pada permukaan ZnO dengan nilai coverage molekul H2S 



 

 

   

sebesar 1,4 × 10-2 ML, coverage atom O sebesar 0,024 ML, coverage 

molekul SO2 sebesar 10-5 ML, dan coverage molekul H2O sebesar 10-5 ML. 

 

5.2 Saran 

Terkait penelitian berikutnya untuk dapat menambah reaksi dari atom dan 

molekul gas yang berinteraksi pada permukaan material, seperti pengaruh uap air 

(H2O) karena penambahan jumlah reaksi akan berpengaruh terhadap hasil 

simulasi. Maka, diperlukan reaksi dengan jumlah yang sama atau mendekati 

jumlah reaksi pada eksperimen. Selain itu, perlunya penelitian lebih lanjut 

mengenai nilai coverage  dari atom atau gas pada suatu permukaan material 

sensor. 
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