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ABSTRAK

SIMULASI KOMPREHENSIF PENDETEKSIAN GAS SO,
PADA BAHAN ZnO BERBASIS PERUBAHAN FUNGSI
KERJA (A®D)

Oleh

HADI BUHRO WIJAYA

Penelitian ini berhasil membuat persamaan diferensial biasa orde satu
untuk menentukan nilai coverage/hunian atom/molekul gas pada
permukaan bahan ZnO. Selain itu, fitting hasil penelitian Widanarto
menghasilkan persamaan polinomial orde ke-9 untuk digunakan dalam
simulasi. Penelitian ini juga berhasil membuat simulasi atau pemodelan
pada program MATLAB dengan menghasilkan 48 nilai parameter reaksi
baru untuk pendeteksian gas SO, pada permukaan ZnO. Rerata error
pada simulasi pertama, kedua dan kombinasi keduanya berturut-turut
adalah 0,01143 V, 0,03169 V dan 0,04576V. Grafik simulasi yang
dihasilkan memiliki tren yang sama dengan hasil penelitian Widanarto.
Simulasi ini juga menghasilkan hunian atom oksigen (6o), molekul SO>
(6s0,) dan molekul H20 (8y,0) berturut-turut adalah 1,6502 x 10 ML,
5,50791x10* ML dan 1,08069 x 10** ML.

Kata Kunci: SO», ZnO, perubahan fungsi kerja, coverage, fitting, sensor
gas.



ABSTRACT

COMPREHENSIVE SIMULATION OF SO, GAS DETECTION IN ZnO
MATERIAL BASED ON CHANGES IN WORK FUNCTION (A®)

By

HADI BUHRO WIJAYA

This research succeeded in creating a first order ordinary differential equation to
determine the coverage/occupancy value of gas atoms/molecules on the surface of
ZnO. Fitting the lab results of Widanarto produced the 9th order polynomial
equation. This research also succeeded in creating simulations or modeling in the
MATLAB program by producing 48 new reaction parameter values for the
detection of SO> gas by using ZnO surface. The error average of the first, second
and combination of first-second simulation are 0,01143 V, 0,03169 V and 0,04576
V respectively. The simulation graphs has the same trend as the research results of
Widanarto. This research also results the coverage/occupancy of oxygen atom
(6o0) SO2 molecules (8s0,) and H.O molecules (6y,0) i.e 1,6502 x 10° ML,
5,50791 x 10* ML and 1,08069 x 10™* ML respectively.

Keywords: SO, ZnO, change in work function, coverage, fitting, gas sensor.
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l. PENDAHULUAN

1.1 Latar Belakang

Udara merupakan campuran gas yang terdiri dari 78% nitrogen, 21% oksigen,
0,93% argon, 0,03% karbon monoksida dan sisanya terdiri dari neon, helium,
metana dan hidrogen. Udara dikatakan normal dan dapat mendukung
kehidupan manusia, apabila komposisinya seperti tersebut diatas. Sedangkan
apabila terjadi penambahan gas lain, apalagi yang menimbulkan gangguan
serta perubahan dari komposisi, maka dikatakan udara sudah tercemar.

Menurut Syty (1973) bahwa salah satu polutan utama di atmosfer adalah
sulfur dioksida (SO2). Polutan SO, di atmosfer terjadi akibat pencemaran
secara alami seperti letusan gunung berapi (Kawamoto dkk, 2004). Gas SO
merupakan gas polutan yang banyak dihasilkan dari pembakaran bahan bakar
fosil yang mengandung unsur belerang seperti minyak, gas, batubara, maupun
kokas (Smith dkk,2001).

Polutan gas SO, dapat menyebabkan efek kesehatan bagi manusia. Pada
konsentrasi 5 ppm dalam waktu 24 jam gas SO, dapat menyebabkan
peningkatan resistensi pernapasan, konsentrasi 8-12 ppm mengakibatkan
iritasi tenggorokan. Konsentrasi lebih dari 20 ppm mengakibatkan iritasi mata
dan batuk (Khan dan Siddiqui, 2014). Konsentrasi di atas 1000 ppm dapat
menyebabkan kematian dalam waktu 10 menit. Gas ini sangat mudah terlarut
dalam air, memiliki bau tajam namun tidak terbakar di udara (Lide, 2003).
Oleh karena itu dibutuhkan sensor untuk mendeteksi keberadaan gas SO> dan

memberikan peringatan tentang tingkat bahaya kepada manusia.

Sensor gas dibagi menjadi dua, yaitu sensor fisika dan sensor kimia. Sensor

kimia merupakan alat yang mengubah informasi kimia menjadi sinyal yang



bermanfaat secara analitik. Informasi kimia tersebut dapat berupa reaksi
kimia, komposisi dan konsentrasi pada bahan. Sensor fisika merupakan alat
yang memberikan informasi fisika dari suatu system, misalnya berupa beda
potensial, resistansi, konduktivitas, suhu dan perubahan fungsi kerja. Prinsip
kerja sensor kimia dan fisika dapat digunakan untuk membuat sensor gas
(Hulanicki dkk, 1991).

Suatu sensor gas memerlukan bahan yang memiliki selektivitas, stabilitas dan
respon kerja yang baik. Bahan yang banyak digunakan sebagai sensor gas
adalah semikonduktor logam oksida. Contoh logam oksida yang dapat
digunakan sebagai bahan sensor gas adalah seng oksida (ZnO). ZnO dipilih
sebagai sensor padatan karena mempunyai stabilitas dan sensitivitas yang
baik (Chang dkk, 2002).

Salah satu bahan sensitif yang dapat digunakan untuk mengukur sensor
padatan berbasis fungsi kerja adalah Zinc oxide (ZnO) (Lange dkk, 2014).
Pada pendeteksian SO, Hong dkk. (2016) melaporkan bahwa bahan ZnO
dapat mendeteki Gas SO> di udara pada suhu 180 °C pada konsentrasi gas 20
ppm. Selain itu, Widanarto dkk. (2011) juga berhasil melakukan penelitian
bahwa ZnO dapat mendeteksi keberadaan SO, pada suhu 165 °C dengan

menghasilkan sinyal perubahan fungsi kerja sebesar -35mV.

Pendeteksian gas dengan sensor padatan ini telah banyak digunakan oleh
peneliti. Keunggulan dari sensor padatan (Moseley, 1997) yaitu mempunyai
ukuran kecil, sensitivitas tinggi dalam mendeteksi konsentrasi yang sangat
rendah. Karakteristik sensor padatan adalah interaksi gas yang bersifat
reversible, artinya suatu proses dimana sistem dan semua bagian dari
sekelilingnya dapat kembali kepada keadaan awal setelah berlangsungnya
suatu proses. Pendeteksian reaksi sensor padatan dapat dilakukan dengan
mengukur perubahan fungsi kerja, konduktivitas, kapasitansi, massa dan
karakteristik optik dan energi reaksi yang dilepaskan oleh gas atau interaksi
padatan (Capone dkk, 2003).



Pengukuran sensor padatan berbasis perubahan fungsi kerja mempunyai

beberapa keunggulan (Eisele dan Burgmair,2000), diantaranya :

Konsumsi daya rendah;

Sistem operasi mulai dari suhu di bawah 0 °C sampai dengan 200 °C;
Sensitivitas untuk rentang yang lebih luas pada mekanisme penyerapan;
Dapat mendeteksi gas hingga ke permukaan bagian dalam;

o & w NP

Dapat menggunakan berbagai bahan sensitif.

Berdasarkan studi literatur yang telah dilakukan terkait hasil penelitian yang
dilakukan Widanarto dkk. (2011) bahwa simulasi komprehensif pendeteksian
gas SO pada bahan ZnO berbasis perubahan fungsi kerja belum dilakukan.
Salah satu cara untuk memahami pendeteksian gas SO. pada permukaan
bahan dengan melakukan simulasi komprehensif (Marjunus, 2018).

Menurut Marjunus dkk. (2022) kelebihan melakukan simulasi komprehensif
berbasis perubahan fungsi kerja (A®) vyaitu dapat mencari nilai
coverage/hunian atom/molekul gas pada permukaan bahan. Coverage/hunian

atom/molekul H20 (0y,0) pada permukaan bahan PtsoAusTis pada awal

simulasi adalah nol, kemudian coverage/hunian molekul air bertambah seiring
dengan terpaparnya gas H> yang disebabkan karena atom oksigen yang diserap
dan molekul H yang diserap bereaksi satu sama lain. Nilai coverage/hunian
atom/molekul oksigen (o) lebih sedikit daripada coverage/hunian
atom/molekul H (8y). Tetapi coverage/cakupan atom/molekul oksigen (6)
mempunyai pengaruh lebih besar pada fungsi kerja PtsoAuisTie . Hal ini
terjadi karena oksigen merupakan gas yang berinteraksi pertama kali dengan
permukaan PtgoAuisTis. Oksigen mengubah fungsi kerja PtsoAui4Tis pada
awal proses, kemudian coverage/hunian atom/molekul oksigen menurun
karena reaksi dengan atom H yang terpapar sehingga menyebabkan perubahan
fungsi kerj (A®D).



1.2 Rumusan Masalah
Rumusan masalah dalam penelitian ini adalah sebagai berikut :

1. Bagaimana simulasi atau pemodelan untuk mendeteksi gas SO, pada
permukaan ZnO berbasis perubahan fungsi kerja (A®) ?

2. Bagaimana perbandingan hasil simulasi dengan hasil eksperimen ?

1.3 Batasan Masalah
Batasan masalah dari penelitian ini adalah sebagai berikut :

1. Simulasi komprehensif reaksi SO, akan dibentuk menjadi persamaan
differensial orde satu;

2. Simulasi dalam penelitian ini menggunakan software MATLAB;

3. Penelitian ini menggunakan 12 reaksi dasar dengan menghasilkan 48
parameter yang akan diigunakan untuk mengukur perubahan fungsi kerja
(AD);

4. Hasil simulasi yang diperoleh akan dibandingkan dengan hasil penelitian
yang telah dilakukan oleh Widanarto dkk. (2011).

1.4 Tujuan Penelitian

Tujuan dari penelitian ini adalah sebagai berikut :

1. Membuat simulasi atau pemodelan untuk mendeteksi gas SO, pada
permukaaan ZnO berbasis perubahan fungsi kerja (A®);

2. Membandingkan hasil simulasi dengan hasil eksperimen.
1.5 Manfaat penelitian

Manfaat penelitian ini adalah berkontribusi dalam ilmu pengetahuan terkait
simulasi komprehensif sensor gas SO. pada permukaan ZnO berbasis

perubahan fungsi kerja (A®).



Il. TINJAUAN PUSTAKA

2.1 Fungsi Kerja

Fungsi kerja (@) merupakan energi minimum yang dibutuhkan untuk melepaskan
elektron dari permukaan sebuah logam atau semikonduktor ke sebuah titik tak
terhingga di luar permukaan. Fungsi kerja pada umumnya juga didefiniskan
sebagai selisih antara energi elektron pada tingkat energi Fermi (Ef) dan tingkat

energi vakum (Evac).

Menurut Senft dkk. (2011) nilai fungsi kerja dapat dihitung dengan menggunakan

Persamaan 2.1 berikut ini :
¢ = Ef — Eyqc (2-1)

Mekanisme perubahan fungsi kerja bahan yang disebabkan penyerapan suatu gas

ditunjukkan seperti Gambar 2.1.
A
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Gambar 2.1 Grafik energi perubahan fungsi kerja (A®) akibat adsorpsi gas pada
permukaan bahan, Gambar (a) terpapar gas pengoksidasi, Gambar (b) tidak
terpapar gas dan Gambar (c) terpapar gas pereduksi (Senft dkk, 2011).



Dari Gambar 2.1 dapat dilihat bahwa jika gas pengoksidasi mengenai permukaan
bahan, maka gas tersebut akan membawa sejumlah elektron yang mengurangi
tingkat energi Fermi bahan sehingga fungsi kerja bahan tersebut meningkat. Jika
gas pereduksi yang mengenai bahan, maka gas tersebut memberikan sejumlah
elektron yang meningkatkan tingkat energi Fermi bahan sehingga fungsi kerja
bahan menurun. Perubahan fungsi kerja (A®, dalam eV) dapat dihitung
menggunakan persamaan (2.2)

AP = Egebelum _ Egesudah (2.2)

Fungsi kerja dari suatu bahan ternyata dapat berubah karena disebabkan oleh
penyerapan molekul gas pada permukaaan bahan. Jika suatu gas diberikan pada
suatu bahan, fungsi kerja dari bahan tersebut akan mengalami perubahan akibat
energi Fermi yang berubah (Capone, 2003) .

2.2 Adsorpsi

Pada suatu permukaan padat yang terpapar oleh gas atau larutan, maka molekul
dari gas atau larutan tersebut akan menumpuk dan terkonsentrasi di permukaan
bahan. Fenomena ini disebut dengan adsorpsi. Adsorpsi gas pada permukaan
dapat dibagi menjadi dua, yaitu adsorpsi fisika dan adsorpsi kimia. Seperti yang

ditunjukkan pada Gambar 2.2

™~

(a) (b)
Gambar 2.2. Adsorpsi gas pada permukaan, (a) Fisika, (b) Kimia (Senft dkk., 2011).



Pada Gambar 2.2 (a) proses adsorpsi fisika terjadi apabila gaya intermolekuler
lebih besar dari pada gaya tarik menarik antara gas dengan permukaan bahan
sehingga gas tetap berikatan. Sedangkan pada Gambar 2.2 (b) proses adsorpsi
kimia terjadi karena gaya tarik menarik antara gas dengan permukaan bahan
lebih besar dari pada gaya intermolekuler sehingga molekul gas akan terpecah

ikatannya dan membentuk reaksi lain antar gas (Senft dkk, 2011).

Jumlah gas yang berada di permukaan bahan akan berubah persatuan waktu.
Banyaknya gas yang diserap persatuan waktu ditunjukkan dengan persamaan 2.3
(Nix, 2014)

r, = hads (2.3)

a dt

dengan Nags adalah jumlah atom atau molekul yang diserap pada permukaaan
yang dapat dihitung menggunakan Persamaan (2.4)

Nggs = a0 (2.4)

dengan o adalah rapat atom permukaan dari bahan (atom/m?) dan
6 adalah hunian (coverage) gas pada permukaan sampel (mono layer atau
ML). Nilai ra tergantung fluks molekul yang datang ke permukaan bahan (F
dalam molekul m?s?) (Yan dan Xu, 2010). Nilai F ditunjukkan dengan

persamaan 2.5

_ P
F= VZmmkT (2.5)

dan sticking probability (probabilitas lengket) (S) ditunjukkan pada Persamaan
(2.6).

S = So(1 - 6)* exp(— 1) (2.6)

dengan P adalah tekanan parsial dari gas (Pa), m adalah masssa dari molekul gas
(kg), k dalam tetapan Boltzmann = 1,38 x 102 J/K dan T adalah suhu (K), So
adalah koefisien lengket awal atau koefisien lengket (sticking coefficient) ketika
hunian/coverage (¢) gas masih nol atau tidak berdimensi, sedangkan z adalah

factor 1 untuk gas yang tidak terdisosiasi dan 2 untuk gas yag terdisosiasi. Jika



Persamaan (2.3), Persamaan (2.4), Persamaan (2.5) dan Persamaan (2.6)
digabungkan, maka akan diperoleh tingkat perubahan hunian/coverage (0) gas
pada suatu permukaan dalam proses adsorpsi (Marjunus, 2018), seperti yang
ditunjukkan pada Persamaan (2.7)

a6 _ So(1-6)%
dt - oV2mkT

exp(—22) (2.7)
2.3 Desorpsi

Molekul yang diserap oleh permukaan akan dilepaskan kembali jika diberikan
energi yang disebut dengan energi desorpsi (Eq4 dan eV). Ketika atom atau
molekul pada permukaan yang terserap akan dilepaskan maka laju perubahan
hunian/coverage (6) dapat dihitung dengan menggunakan Persamaan (2.8)
(Senft, 2009)

a0 E
— =vaexp (=)0 (2.8)

dengan v, adalah nilai koefisien Arrhenius atau frekuensi desorpsi (desorpsi
/detik).

2.4 Mekanisme Pendektesian Gas SO

Reaksi kimia yang digunakan dalam penelitian Chalagan (2006) sangat penting
digunakan dalam penelitian ini  untuk menyelesaikan semua kemungkinan-
kemungkinan reaksi yang terjadi. Menurut Chalagan (2006) bahwa sudah ada 60
reaksi yang dilaporkan oleh para ilmuwan. Pada penelitian ini hanya 12 reaksi

yang digunakan terkait pendeteksian SO, pada bahan ZnO.

Chalagan (2006) melaporkan bahwa gas oksigen dapat mengenai permukaan
bahan dan dapat menghasilkan reaksi yang ditunjukkan persamaan (2.9). Wu
dkk. (2011) menyatakan gas SO, dapat terserap pada permukaan bahan dengan
bentuk reaksi yaitu SO2() = SO2(ds). Pada penelitian ini reaksi tersebut diusulkan

seperti yang ditunjukkan pada Persamaan (2.10).

Uap air yang mengenai permukaan bahan akan teradsorpsi di permukaan bahan

seperti yang ditunjukkan oleh Persamaan (2.11). Westley (1980) menyatakan



bahwa pada pembakaran gas SO, dapat bereaksi dengan oksigen, bentuk reaksi
ditunjukkan pada Persamaan (2.12). Uap air pada fase adsorpsi juga dapat
mengenai bahan dan menghasilkan reaksi pada Persamaan (2.13).

Pada Persamaan (2.14) menunjukkan reaksi OH pada fase adsorpsi menghasilkan
O dan H pada fase adsorpsi. Pada Persamaan (2.15) menunjukkan reaksi H>O
dan O pada fase adsorpsi dan menghasilkan OH. Sedangkan pada Persamaan
(2.16) H20 dan O pada fase adsorpsi akan menghasilkan OH dan H, fase

adsorpsi.

Reaksi OH dan H pada fase adsorpsi dapat menghasilkan O dan H fase adsorpsi
seperti yang ditunjukkan Persamaan (2.17). Reaksi antara atom-atom H fase
adsorpsi ditunjukkan pada persamaan 2.18. Sedangkan pada Persamaan (2.19) H>
teradsorpsi pada pemukaan bahan dapat menjadi H. dalam bentuk gas yang
tertahan pada bahan. Atom H yang teradsorpsi pada pemukaan bahan akan

menjadi H2 dalam bentuk gas seperti ditunjukkan Persamaan (2.20).

1) Oz +2S 5 204 (2.9)

2) SOz + S = SOz (2.10)
3) H.0(+S 5 Hz0 (2.11)
4) O + SO2¢) 502 + SOy (2.12)
5) Ho0w + S 5 OH + H (2.13)
6) OHg +S < O + Hy (2.14)
7) H20( + O 5 20H (2.15)
8) Hz20( + O = OHg + Ha(S) (2.16)
9) OHg + He) = O + Hay (2.17)
10)Hy + Hey 5 Hag + S (2.18)
11)Hag = Hz@g + S (2.19)
12) 2H( 5 Hag + 25 (2.20)

Reaksi Persamaan (2.9) — (2.20) merupakan reaksi yang akan digunakan pada
penelitian ini, simbol (g) sebagai fase gas, (s) mewakili fase adsorpsi pada
permukaan bahan. Selain itu, penelitian ini membutuhkan parameter- parameter

sebagai pendukung dari setiap reaksi pada permukaaan bahan ZnO yang akan
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digunakan. Parameter laju adsorpsi/adsorpsi/reaksi tersebut dapat dilihat pada
Tabel 2.1.

Tabel 2.1. Parameter laju adsorpsi/desorpsi/reaksi

So dan Koefisien Arrhenius (s?) Energi Aktivasi (eV)

NO Reaksi Maju Reaksi Mundur Reaksi Maju  Reaksi Mundur
(Forward) (Reverse (Forward) (Reverse)

1 So1 =10 vg1 = 8,0515 x1012 En = 0,53 En =0,53

2 Sex = 107 vz = 8,0515 x10%2 Er = 0,53 Er, =0,53

3  Sp3 =10° vz = 8,0515 x10% Ef; = 0,53 Eis = 0,53

4  pw =8,0515x10% opu =8,05615x10?  Ew=0,53 Ews =0,53

5 vis = 8,0515x 102 ps =8,0515x 102  Ew=0,53 Es =0,53

6 vie = 8,0515x 102 ve =8,0515x 10?2  Ep=0,53 Ewe = 0,53

7 v = 8,0515x 102 u7 =8,0515x 10?2  Er=0,53 Ez = 0,53

8 vis = 8,0515x 102 ©u7 =8,0515x 102  E=0,53 Ewe =0,53

9 vie = 8,0515x 102 17 = 8,0515x 10*2  Ef=0,53 Ew =0,53

10  vno= 8,0515x 10 1110 =8,0515x 10*2  Ef0= 0,53 Er0=0,53

11 v = 8,0515x 10 1 =8,0515x 102  Ef= 0,53 Er1=0,53

12 vpz = 8,0515x 10 v, =8,0515x 102  Efp= 0,53 Er2 = 0,53

Berdasarkan Tabel 2.1 menjelaskan nilai parameter-parameter yang diperlukan

adalah koefisien lengket (sticking coefficient) atau So yang merupakan salah satu

faktor pada peristiwa adsorpsi, vr merupakan koefisen Arrhenius dari reaksi maju

(forward) , or merupakan koefisies Arrhenius mundur (reverse), vq merupakan

koefisien Arrhenius desorpsi dan Er merupakan besarnya energi aktivasi (eV)

dari reaksi mundur (reverse).
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Toledano dan Henrich (2001) melaporkan bahwa nilai Sountuk kinetika adsorpsi
SO, pada Photoexcited o- Fe,0F sebesar 1073. Bahrendt (1999) melaporkan
bahwa nilai koefisien lengket awal (sticking coefficient) (So2) sebesar 1073, nilai
koefisien Arrhenius (va2) sebesar 8,0515 x 10 s dan energi aktivasi (Er)
sebesar 0,53 Ev. Matsuda (2005) melaporkan bahwa nilai energi aktivasi (Er)
sebesar 0,53 eV. Wesley (1980) melaporkan bahwa nilai koefiesien Arrhenius
reaksi maju sama dengan reaksi mundur yaitu sebesar 1,30 x 10'* s dan energi
aktivasi reaksi maju sama dengan energi aktivasi reaksi mundur yaitu sebesar
0,8646 eV. Hasil yang dilaporkan Wesley (1980) akan digunakan sebagai
parameter pada penelitian ini, yaitu koefisien Arrhenius reaksi maju vi= 1,3x10
s koefisien Arrhenius reaksi mundur vis = 1,3 x10% s, energi aktivasi reaksi

maju Er; = 0,8646 eV dan energi aktivasi reaksi mundur Ers = 0,8646 eV.

Secara umum simulasi reaksi pendeteksian gas berbasis perubahan fungsi kerja
(A®) seperti yang telah dilakukan Senft dkk. (2011) dan Marjunus (2018)
terdapat nilai coverage/hunian () pada permukaan bahan. Tetapi dari hasil hasil
studi literatur yang telah dilakukan tidak didapatkan data untuk coverage/hunian
(0) pada fungsi kerja bahan ZnO. Sehingga akan diusulkan berupa nilai fungsi
kerja (@) ZnO yang berbanding lurus dengan nilai 6so,,00 650,80,
On,0,00u , On, dan By, yang akan dijelaskan pada Bab 3.

2.5 Perubahan Fungsi Kerja (A®) ZnO pada Pendeteksian Gas SO

Perubahan fungsi kerja (A®) menggunakan bahan ZnO karena berinteraksi
dengan gas NO. berhasil diukur dengan berbagai suhu dan kelembaban relatif.
Widanarto dkk. (2011) berhasil membuat sensor gas NO> menggunakan sistem
Floating Gate Field Effect Transistor (FG-FET) dengan ZnO sebagai bahannya.
Sensitivitas dan selektivitas sensor menunjukkan 1-20 ppm NO pada rentang

suhu antara suhu kamar dan 165 °C, seperti yang dapat dilihat pada Gambar 2.3.
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Gambar 2.3. Selektivitas sensor untuk 8 jenis gas berbeda pada suhu 165 °C
dalam kondisi kering (Widanarto dkk, 2011).

Pada Gambar 2.3, selektivitas sensor ditandai dengan memaparkan ke Hz, COg,
CO, 02, H2S, NHz, H.O dan SO,. Bahan ZnO menampilkan sinyal gas NO3,
H>S, NHz dan SO.. Walaupun perubahan sinyal yang ditampilkan lemah, namun
keberadaan gas tersebut masih terdeteksi dan menghasilkan perubahan fungsi
kerja (A®@). Pendeteksian gas SO, membutuhkan rentang waktu 45 menit hingga
mendapatkan sinyal perubahan fungsi kerja (A®) gas SO.. Sebelumnya diberikan
atmosfer (synthetic air) selama 15 menit kemudian dilanjutkan dengan pemberian
gas SO selama 15 menit dan diakhiri dengan pemberhentian gas SO2 selama 15

menit, sehingga didapatkan nilai perubahan kerja (A®) sebesar -35 mV.



METODE PENELITIAN

3.1 Tempat dan Waktu Penelitian

Penelitian ini dilaksanakan di Laboratorium Fisika Material, Fakultas Matematika
dan Ilmu Pengetahuan Alam Universitas Lampung pada bulan September 2023
sampai dengan bulan September 2024.

3.2. Alat dan Bahan

Alat dan bahan yang digunakan pada penelitian ini adalah sebuah komputer yang
telah terisntal software MATLAB untuk melakukan simulasi dan software origin

untuk melakukan plotting grafik.

3.3 Prosedur Penelitian

Prosedur penelitian yang akan dilaksanakan adalah sebagai berikut :
3.3.1 Menyusun Persamaan Diferensial Biasa Orde Satu

Pada langkah ini persamaan reaksi 2.9 — 2.20 disusun menjadi persamaan
diferensial orde satu terkopel untuk mendapatkan nilai coverage/hunian () dan

perubahan fungsi kerja (A®) pada permukaan ZnO.
3.3.2 Grafik Fitting

Pada tahap ini dilakukan pendekatan grafik penelitian yang dilakukan oleh
Widanarto dkk. (2011) dengan melakukan fitting persamaan garis untuk
memudahkan perhitungan nilai error. Langkah-langkah yang akan dilakukan

sebagai berikut :
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Data hasil penelitian Widanarto dkk. (2011) dimasukkan ke software
origin;

Melakukan plotting grafik penelitian Widanarto dkk. (2011);

Mendapatkan grafik hasil penelitian Widanarto dkk. (2011);

Melakukan fitting persamaan garis pada software origin;

Mengambil grafik hasil fitting dan persamaan garis.

3.3.3 Optimasi Parameter

Pada langkah ini parameter yang dapat diukur berdasarkan nilai rerata error

terkecil dengan lebar partisi dan range yang berbeda. Rerata error adalah nilai

error terkecil dari banyaknya data yang digunakan. Semakin banyak data dan

lebar yang digunakan maka semakin halus standar error yang didapatkan dan

juga semakin kecil dan representative (mewakili). Langkah- langkah yang

dilakukan adalah sebagai berikut:

1.
2.

Persamaan defferensial biasa orde satu di masukkan ke dalam program;
Fitting persamaan garis hasil penelitian Widanarto dkk. (2011)
dimasukkan ke dalam program untuk didapatkan nilai rerata error terkecil;
Simulasi pendeteksian gas SO> menggunakan variasi waktu 45 menit.
Selama 15 menit pertama pemberian atmosfer (synthetic air), kemudian
dilanjutkan dengan pemberian gas SO2 selama 15 menit kedua dan diakhiri
dengan pemberhentian gas SO selam 15 menit;

Nilai fungsi kerja ZnO akan terhadap nilai 6so,,60 650,00,
O1,0,00n , On, dan Oy, diusulkan berbanding lurus dengan nilai
0s0,,00,0s0, 00, Bu,0,00u ,0u, dan by, ;

Nilai parameter-paramater pada Tabel 2.1 akan dibuat konstan. Akan
tetapi untuk ketiga nilai parameter yang belum diketahui akan diusulkan
dengan memberikan nilai tebakan awal atau nilai coba dengan mengikuti
nilai yang ada pada parameter oksigen. Sehingga nilainya yaitu wvqg sebesar
8,0515 x 10%?s, En = 0,53 eV dan Er1 = 0,53 eV;

Seluruh parameter pada Tabel 2.1 dioptimasi satu per satu sampai

memperoleh nilai rerata error terkecil;
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7. Grafik rerata error perubahan fungsi kerja (A®) terhadap nilai parameter
pada simulasi didapatkan;

8. Nilai terbaik dari tiap parameter yang didapatkan berdasarkan nilai rerata
error terkecil;

9. Jika terjadi pergeseran nilai parameter pada optimasi kedua dari hasil
optimasi pertama maka nilai akhir rerata didapat dari nilai optimasi
pertama dengan nilai optimasi kedua.

3.3.4 Simulasi Komprehensif Perubahan Fungsi Kerja (A®)

Jika semua nilai terbaik parameter yang didapatkan maka parameter-parameter
tersebut diselesaikan kembali menggunakan program untuk mendapatkan nilai
perubahan fungsi kerja (A®) terhadap waktu. Langkah-langkah yang dilakukan

antara lain :

1. Memasukkan persamaan diffrensial orde satu terkopel ke dalam program
MATLAB;

2. Simulasi pendeteksian gas SO> menggunakan variasi waktu 45 menit.
Selama 15 menit pertama pemberian atmosfer (synthetic air), kemudian
dilanjutkan dengan pemberian gas SOz selama 15 menit kedua dan diakhiri
dengan pemberhentian gas SO selam 15 menit;

3. Nilai fungsi kerja ZnO akan terhadap nilai 6so,,680 650,00,
O1,0,00n , Ou, dan Oy, diusulkan berbanding lurus dengan nilai
9502'90,950, 902: 9H20»90H ,0n, dan 9H2 ;

4. Semua paramater yang sudah didapatkan dimasukkan ke dalam
penyelesaian persamaan diferensial,

5. Nilai coverage/hunian (¢) dan perubahan fungsi kerja (A®) didapatkan
permukaan bahan ZnO secara simulasi;

6. Grafik perubahan fungsi kerja (A®) terhadap waktu dibuat menggunakan
MATLAB;

7. Hasil simulasi dibandingkan dengan hasil penelitian Widanarto dkk.

(2011) dan menentukan besaran-besaran.
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Diagram alir dalam penelitian ini dapat dilihat pada Gambar 3.1 — 3.3.

‘ Mulai ’

\ 2 Y
Variasi Persamaan
waktu differensial Os02=0s02 , Bs0=6s0
15 menit dan flttlng Oh20 = Or20, Orz = Owz

Onz =02 ,002 = Go2
Oon=0on , Go-00

v
A

Y
Nilai dari parameter

divariasikan

v

Nilai dari parameter

lainnya diberi tebakan

Nilai Er, diganti , Er, s, Sez, Eni, va1, Sor,
vt3, Urs, Ess, Ers, 14, U, Era, Erg, Us5, Uss,
Es, Ers divariasikan secara bergantian

sampai dengan vz, vrz, Enz, En2

Grafik Rerata error
didapatkan
/ Optimasi /

A

A 4

1 Selesai )

Gambar 3.1. Diagram alir optimasi
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‘ Mulai j

v ! ¥
Variasi Persamaan
wakiu differensial Bsoz2 =002 , Bs0=6s0
[ i On20-Onz0, Orz -
15 menit dan Flttlng H20 = On20, Oh2 = On2

Oz =Onz2 ,002 = o2

» la |
Ll Bl

v

Nilai dari parameter Nilai Erp diganti, Erz, vr2, Sea, Es, vas, Son,
divariasikan U13, Urs, Ef37 Er3, Uf4,y Ura, Ef4, Er4, Ufs, Urs,
$ Es, Ers divariasikan secara bergantian
Optimasi Kedua sampai dengan vsi2, vn2, Ef2, Ena

¢ A

Grafik rerata error

didapatkan

v

Optimasi ulang

didaparkan

v

Terjadi pergeseran

nilai ?

i

Nilai optimasi kedua dirata-

ratakan dengan nilai optimasi

Nilai akhir parameter

didapatkan

A 4

( Selesai )

Gambar 3.2. Diagram alir optimasi ulang semua parameter.
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» | «
» | €

Semua parameter
didapatkan

.

Simulasi dijalankan dengan nilai

Variasi Persamaan
waktu 45 differensial 0502 = G502 , Os0 = Os0
1 HHZO:HHZO, 9H2:9H2
menit
Oh2 = Onz ,902 = 902
Oon = Gon B 6o =00

parameter yang telah didapatkan

|

Nilai Hunian/Coverage (6)
dan perubahan fungsi kerja
(A®) didapatkan

\ 4
Grafik perubahan fungsi kerja terhadapa
waktu (t) dibuat

\ 4
Hasil grafik yang didapatkan

dibandingkan dengan hasil penelitian
Widanarto dkk. (2011)

A 4

( Selesai )

Gambar 3.3. Diagram alir simulasi final perubahan fungsi kerja (A®) terhadap waktu (t).




V. SIMPULAN DAN SARAN

5.1 Simpulan

Adapun simpulan dari hasil penelitian yang telah dilakukan adalah :

1.

Pada penelitian ini berhasil membuat persamaan diferensial biasa orde satu
untuk menentukan nilai coverage/hunian atom/molekul/gas pada
permukaan bahan ZnO.

Fitting persamaan garis perubahan fungsi kerja pada hasil penelitian
Widanarto dkk. (2011) didapatkan persamaan polinomial orde ke-9 dengan
nilai Intercept = 0.00315, B; = 1,26572 x 10* V/s, B, = -1,109 x 10°
V/s?, Bs = 4,18246x 10° V/s® , B4 = -7,691x 10712 V/s* , Bs = 7.66628 x 10"
15 VIs®, Bs = -4,41231 x 108 V/s® | By = 1,47543 x 10! V/s’, Bg = -
2,67406 x 102 V/s® dan Bg = 2,03817x 102 V/s°.

Penelitian ini berhasil membuat simulasi atau pemodelan pada program
MATLAB dengan menghasilkan 48 nilai parameter reaksi baru untuk
pendeteksian gas SO, pada bahan ZnO.

Optimasi parameter dilakukan dua kali yaitu optimasi pertama dan
optimasi kedua dengan hasil nilai rerata error simulasi final perubahan
fungsi kerja (A®) gas SO, pada bahan ZnO pada optimasi pertama sebesar
0,01143 V, optimasi kedua sebesar 0,03169 V dan rerata optimasi pertama
dan kedua menghasilkan nilai rerata error sebesar 0,04576 V.

Nilai rerata error terkecil simulasi final perubahan fungsi kerja (A®) gas
SO terjadi pada optimasi pertama sebesar 0,01143 V dengan nilai
parameter masing-masing yaitu energi adsorpsi SO2 (Ef1) sebesar 0,45 eV,
energi desorpsi SO (Er) sebesar 0,45 eV, koefisien desorpsi SOz (vd1)

sebesar 8,97 x 10 s, initial sticking coefficient SOz (So1) sebesar 0,066 s
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! energi adsorpsi atom O (Er,) sebesar 0,41 eV, energi desorpsi atom O
(Er2) sebesar 0,0935 eV, koefisien Arrhenius desorpsi atom O (vd2)
sebesar 1,3 x 103 s, initial sticking coefficient (So2) atom O sebesar 0,5 s°
! energi adsorpsi H.O (Ess) sebesar 0,67 eV, energi desorpsi H2O (Ers)
sebesar 0,0935 eV, koefisien Arrhenius H20 (vr3) sebesar 5,0 x 107 s’
dan initial sticking coefficient (Ses) H20 sebesar 1,5 x 107, koefisien
Arrhenius reaksi maju SO (vr) sebesar 12 s, koefisien Arrhenius reaksi
mundur SO (vra) sebesar 4,9 x 10Y s, energi aktivasi reaksi maju SO
(Ets) sebesar 0,55 eV, energi aktivasi reaksi mundur atom O (Ern),
koefisien Arrhenius reaksi maju Oz (vrs) sebesar 1,7 x 107 s, koefisien
Arrhenius reaksi mundur O2 (vrs) sebesar 7,9 x 107 s, energi aktivasi
reaksi maju O (Efs) sebesar 0,84 eV, energi aktivasi reaksi mundur O3
(Ers) sebesar 0,0011 eV, koefisien Arrhenius reaksi maju OH (vss) sebesar
1,0 x 10* s, koefisien Arrhenius reaksi mundur OH (vrs) sebesar 5,0 X
10*2 s, energi aktivasi reaksi maju OH (Ess) sebesar 0,0002 eV, energi
aktivasi reaksi mundur OH (Ers) sebesar 0,425 eV, koefisien Arrhenius
reaksi maju atom H (vs) sebesar 9,9 x 10%° s, koefisien Arrhenius reaksi
mundur atom H (vr7) sebesar 7,4 x 10* s, energi aktivasi reaksi maju
atom H (Ef7) sebesar 0,0188 eV, energi aktivasi reaksi mundur atom H
(E+7) sebesar 0,186 eV, koefisien Arrhenius reaksi maju Hx (vrs) sebesar
5,7 x 1021 s, koefisien Arrhenius reaksi mundur Hz (vrs) sebesar 8,88 x
102 s, energi aktivasi reaksi maju Hz (Ets) sebesar 0,01 eV, energi
aktivasi reaksi mundur Hz (Ers) sebesar 0,0009 eV, koefisien Arrhenius
reaksi maju sulfur dioksida (vr) sebesar 8,0 x 10% s, koefisien Arrhenius
reaksi mundur sulfur dioksida (vr9) sebesar 9,65 x 10° s, energi aktivasi
reaksi maju sulfur dioksida (E) sebesar 0,6 eV, energi aktivasi reaksi
mundur sulfur dioksida (Ere) sebesar 0,01 eV, koefisien Arrhenius reaksi
maju atom oksigen (vro) sebesar 9,5 x 10 s, koefisien Arrhenius reaksi
mundur atom oksigen (uvro) sebesar 20 s, energi aktivasi reaksi maju
atom oksigen (Ero) sebesar 0,003 eV, energi aktivasi reaksi mundur atom
oksigen (Erio) sebesar 0,71 eV, koefisien Arrhenius reaksi maju H20 (vf11)
sebesar 7,2 x 107 s, energi aktivasi reaksi maju H2O (En1) sebesar 0,125
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eV, koefisien Arrhenius reaksi maju sulfur oksida (vr11) sebesar 5,26 x 10%
st dan energi aktivasi reaksi maju sulfur oksida (Ef1) sebesar 0,003 eV.

6. Coverage/hunian atom/molekul pada bahan ZnO diambil dari data
simulasi final perubahan fungsi kerja (A®) gas SO, dengan nilai rerata
error terkecil yaitu pada simulasi final perubahan fungsi kerja gas (A®)
SO2 pada bahan ZnO untuk optimasi pertama.

7. Coverage/hunian atom/molekul/gas yang didapatkan antara lain atom
oksigen (o) sebesar 1,6502 x 10® ML, coverage/hunian molekul SO
(6s0,) sebesar 550791 x 10 * ML dan coverage/hunian molekul H20
(6u,0) Sebesar 1,08069 x 10" ML. Coverage/hunian atom/molekul/gas
mempengaruhi perubahan fungsi kerja (A®) gas SOs.

8. Perbandingan antara grafik simulasi perubahan fungsi kerja (A®@) gas SO>
pada bahan ZnO memiliki tren yang sama dengan hasil penelitian
Widanarto dkk. (2011).

9. Hasil simulasi perubahan fungsi kerja gas SO, pada bahan ZnO dengan
penelitian Widanarto dkk. (2011) berbeda karena pada simulasi ini hanya
menggunakan 48 parameter dengan melibatkan 12 reaksi dasar. Oleh
karena itu perlu dilakukan investigasi persamaa reaksi yang lain untuk
mendapatkan hasil yang lebih optimal.

5.2 Saran

Perbadaan hasil simulasi perubahan fungsi kerja gas SO, pada bahan ZnO dengan
penelitian Widanarto dkk. (2011) terjadi karena pada simulasi ini hanya
menggunakan 48 parameter dengan melibatkan 12 reaksi dasar. Akan tetapi pada
penelitian yang telah dilakukan bahwasanya grafik simulasi perubahan fungsi
kerja (A®) gas SO, pada bahan ZnO memiliki tren yang sama dengan hasil
penelitian Widanarto dkk. (2011). Untuk mendapatkan nilai parameter terbaik dan
hasil yang optimal perlu dilakukan investigasi persamaa reaksi yang lain.
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