Efek Doping Atom Arsenik pada Pita Energi Material Silicene Berdasarkan Perhitungan Teori Kerapatan Fungsional
(Mauludi Ariesto Pamungkas)

Akreditasi LIPI

: || Jurnal Sains Materi Indonesia No:: 002/AU3/P2MELIPI03/2015
. Tanggal 15 April 2015

Homepage: http://jusami.batan.go.id ISSN : 1411-1098

EFEK DOPING ATOM ARSENIK PADA PITA
ENERGI MATERIAL SILICENE BERDASARKAN
PERHITUNGAN TEORI KERAPATAN FUNGSIONAL

Mauludi Ariesto Pamungkasdan Wafa M aftuhin
Jurusan Fisika, FMIPA-Universitas Brawijaya
JI. Vieteran, Malang 65145
E-mail: m_ariesto@ub.ac.id

Diterima: 07 April 2015 Diperbaiki: 12 Mei 2015 Disetujui: 09 Juni 2015

ABSTRAK

EFEK DOPINGATOM ARSENIK PADA PITAENERGI MATERIAL SILICENE BERDASARKAN
PERHITUNGAN TEORI KERAPATAN FUNGSIONAL . Menyusul sukses graphene dengan sifat-sifatnya
yang super dan unik, material duadimensi yang strukturnya serupa dengan graphene menjadi pusat perhatian
parapendliti material. Slicene sebagai material yang memiliki struktur kristal sama dengan graphene namun
terdiri dari atom-atom silicon menjadi material yang sangat penting mengingat dominasi silicon sebagai bahan
utama komponen elekronika. Struktur pita dari silicene murni dan yang di doping dengan atom As diteliti
dengan metodeteori kerapatan fungsional (Density Functional Theory). Atom As disimulasikan padabeberapa
posisi yang paling mungkin. Berdasarkan perhitungan energi pembentukan, posisi substitusi adalah posisi yang
paling stabil dari atomAs padasilicene. Posisi atomAstepat di atasatom silkon jauh lebih stabil dari posisi di
atas hexagonal (posisi hollow). Hasil perhitungan struktur pita menunjukkan bahwa silicene murni adalah
semimetal sedangkan setel ah di-doping dengan atom As berubah menjadi konduktor. Hasil ini berbedadengan
penambahan atom As pada graphene, di mana justru membuka band gap nya
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ABSTRACT

EFFECT OF ARSENIC ATOM DOPING ON BAND STRUCTURE OF SILICENE USING
DENSITY FUNCTIONAL THEORY. Following the success of graphene which possesses unique and superior
properties, 2D material other than graphene become centre of interest of materia scientists. Silicene, which has
the same crystal structure as graphene but consist of silicon atoms rather than carbon become intriguing
material due to domination of silicon as main material of electronic component. Band structure of pristine
silicene and silicone doped with As atom are cal culated using Density Functional Theory. Asatomisplacedin
several most possible positions. Formation energy cal culation shows that substitution position of Asatomis
the most stable position. Position of As adatom over silicon atoms is significantly more stable than over the
hexagonal (hollow position). The result showsthat pristine siliceneis semimetal while silicene doped withAs
atomin all possible positions changeit to be aconductor. Thisis contrast to As doped on graphene which open
its band gap.
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PENDAHULUAN

Setelah penemuan graphene, material berupasatu  menggali sifat-sifat graphene dengan berbagai
lembar atom-atom karbon dengan bentuk struktur kristal - modifikasi, perlakuan dan campuran dengan unsur lain

seperti sarang |ebah yang sangat fenomenal, parapeneliti - [1]. Di samping itu, saat ini para peneliti juga secara
material mencurahkan segenap perhatiannya untuk terus
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intensif melakukan hal yang samauntuk material dengan
struktur graphene namun berbeda atom penyusun
seperti silicene (dari atom silikon), germanene (dari
atom germanium) dan fosforene (dari atom fosfor).
Untuk keperluan dunia elektronik, di mana sampai saat
ini silikon masih mendominasi, silicene menjadi sangat
menarik untuk dieksplorasi. Karenaitu, bahkan sebelum
sukses disintesis pada Ag (111) substrat [2], silicene
telah diprediks secarateoritik [3]. Beberapabulan lalu
berhasil dibuat |apisan aktif padatransistor dari silicene
[4]. Studi teoritik belakangan menunjukkan bahwa
struktur silicene yang eksis tidak benar-benar datar,
melainkan sedikit tertekuk. Hasil dari studi teoritik yang
sangat penting telah menujukkan bahwa struktur pita
energi silicene serupa dengan struktur pita energi
graphene.

Di samping itu, karena sedikit tekukan (buckle)
celah energi dari silicenedapat dikontrol dengan medan
listrikl [5-6]. Seperti juga graphene, silicene memiliki
properti Dirac fermion tidak bermassa yang kecepatan
elektronnya seperseratus dari kecepatan cahaya[7]. Di
antara kesamaan lain dengan graphene adalah adanya
efek quantumhall [8]. Melihat berbagai persamaan dan
sedikit perbedaan antara graphene dan silicene
sebagai mana disebutkan di atas, maka bisa diharapkan
adanya kesamaan-kesamaan dan perbedaan keduanya
pada properti-properti yang lain dengan perlakuan yang
sama pada keduamaterial.

Sebagian perlakuan yang telah diterapkan pada
graphene untuk mengubah struktur el ektroniknya sudah
diterapkan pada silicene baik secara eksperimen
maupun dengan simulasi. Perlakuan yang telah dilakukan
diantaranya: pemberian medan listrik [5], regangan
(strain) [9-10], fungsionalisasi berupa hidrogenisasi
dan florisasi [11], oksidasi [12], dan pengotoran
(doping). Telah diteliti juga efek dari pengotoran
(doping) dari beberapa unsur pada graphene seperti
atom Boron, Fosfor [13] sertanitrogen[14-15]. Efek dari
penambahan unsur-unsur ini terhadap pita energi
silicene berlainan.

Pada paper ini akan dipaparkan hasil perhitungan
dengan teori kerapatan fungsional (density functional
theory) silicene yang di-doping dengan Arsenic.
Hasilnya diharapkan bisa menjadi pengarah
dalam percobaan pembuatan dan rekayasa property
silicene.

METODE PERCOBAAN

Perhitungan dilakukan dengan menggunakan
Teori Kerapatan Fungsional (Density functional
Theory) yang diimplementasikan dalam perangkat
lunak ABINIT [16]. Interaksi antara electron dan ion
core direpresentasikan dengan norm conserving
pseudopotential. Formulasi Perdew—Burke-Ernzerhof
(PBE) formulation GGA [17] dipilih untuk menggambarkan
kontribusi electron exchange correlation. Energi
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Cutoff sebesar 20 hartree dipilih karena menunjukkan
konvergensi. Titik-titik k (ruang momentum)
khusus dibangkitkan dengan skema Monkhorst-
Pack [18].

Slicene yang dihitung memiliki struktur pinggir
armchair dan ukuran 1x1 dan 2x2 sel satuan. Lapisan
vakum dengan lebar 15 angstrom diimplementas kan pada
arah z untuk membuat |embaran silicene. Dengan |ebar
lapisan vakum 15 angstrom, interaksi antaradualapisam
bisa diabaikan. Satu adatom Arsenic ditempatkan pada
beberapaposis yang mungkin. Untuk mendapatkan jarak
optimum dan stabil, silicene dengan Arsenic atom
tersebut kemudian direlaksasi sampai mencapal energi
total yang minimum.

HASIL DAN PEMBAHASAN
PitaEnergi Graphenedan SliceneMurni

Hasil perhitungan struktur pita energi dari
graphene dan silicene murni seperti yang ditunjukkan
pada Gambar 1 dan Gambar 2 menunjukkan bahwa
silicene murni memiliki struktur pita energi yang
serupa dengan graphene murni dengan tanpa celah
energi dan juga tanpa ada tumpang tindih atau
bisa dikatakan memiliki nol celah energi (zero band
gap). Hasil ini sesuai dengan beberapa penelitian
sebelumnya [19]. Perhitungan pita energi
graphene murni dan silicene murni ini sekaligus
memvalidas parameter-parameter yang digunakan dalam
perhitungan.

-

Gambar 1. Pita energi graphene murni, aneka warna
menunjukkan level energi.
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Gambar 2. Pita energi silicene murni, aneka warna
menunjukkan level energi.
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Energi Minimum Silicene yang Di-doping
Atom Arsenic pada Beberapa Posisi yang
Mungkin

Atom silicene ditaruh di beberapa posisi
yang paling mungkin seperti pada Gambar 3. Setelah
itu sistem direlaksasi agar atom-atom mencapai
kondisi setimbangnya. Dari posisi-posisi yang paling
mungkin tersebut, seperti ditunjukkan pada Tabel 1,
terlihat bahwa posisi S adalah posisi yang paling stabil
diantara posisi-posisi yang paling mungkin untuk atom
Arsenic yang di-doping karena energi pembentukannya
paling kecil.
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Gambar 3. Doping pada silicene super sel 2x2
(a). doping atom pada posisi di antara ikatan silikon-
silikon (B-site) (b). doping atom pada posisi di tengah
struktur heksagonal (H-site) (c). doping padaposis di atas
salah satu atom silikon (T-site) dan (d). doping atom
subtitusi (S-site).
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Tabel 1. Energi pembentukan silicene di-doping arsenik dengan
beberapa posisi.

Posisi doping Energy (eV)
AsB-site 0,53
AsH-site 0,93
AsT-site -2,78
AsS-Ste -2,82

Energi pembentukan merupakan energi yang
dibutuhkan untuk membentuk suatu material.

formation total Esilicene -E atom arsenic+usilicene_uasenik) o

)

q
4

[ [ v 3

Gambar 4. Pita energi silicene di-doping dengan atom
As pada posisi B-site. Aneka warna menunjukkan level
energi.

Di mana:

Eiomaion = ENErgi pembentukan siliceneyang di-doping
B = Energi total silicene yang di-doping

Eqwe = Energi pembentukan silicene

E omaeen = ENErgi atom arsenik yang tersiolasi

V] = Potensia kimia

Gambar 4 sampai dengan Gambar 7 menunjukkan
pita energi silicine yang di-doping atom As pada
beberapa posisi yang paling mungkin. K point dipilih
yang paling tinggi simetrinya. Energi Fermi diset pada
harga nol, ditandai dengan garis hitam tebal.
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Gambar 5. Pita energi silicene di-doping dengan atom
As pada posisi H-site. Aneka warna menunjukkan level
energi.

4

Gambar 6. Pita energi silicerv{e di-doping dengan atom
As pada posisi T-site. Aneka warna menunjukkan level
energi.

L]

Gambar 7. Pita energi siliclephré di-doping dengan atom
As pada posisi S-site. Aneka warna menunjukkan level
energi.
Untuk Pitaenergi silicene di-doping dengan atom
As dengan posisi B-Site (Gambar 4) terjadi perubahan
pitaenergi di manatampak tidak adanya celah pengisian
pitapadaenergi Fermi dan pitatidak membentuk Dirac
point seperti silicene murni. Tidak adanya gap ini
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menunjukkan bahwamaterial bersifat konduktor (metal),
hal yang sama juga terjadi pada doping atom As pada
posisi H-site (Gambar 5), T-site (Gambar 6) dan S-site
(Gambar 7), di mana pada struktur pita energi tampak
tidak adanya celah energi pada energi Fermi yang
menunjukkan bahwa material bersifat konduktor.
K etiadaaan celah energi juga dapat terlihat dengan Rapat
keadaan (Density of State) seperti ditunjukkan pada
Gambar 8 sampai dengan Gambar 11. Pada gambar-
gambar tersebut terlihat bahwa ada state pada daerah
sekitar energi Fermi yang didominasi orbital p.
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Gambar 8. Partial Density of State (PDOS) silicene
di-doping dengan atom As pada posisi B-site. Warna
merah menunjukkan kontribusi dari orbital: merah untuk
orbital s, hijau untuk orbital p, biru untuk orbital d, serta
ungu untuk orbital f.
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Gambar 9. Partial Density of State (PDOS) silicene
didoping dengan atom As pada posisi H-site. Warna merah
menunjukkan kontribusi dari orbital: merah untuk
orbital s, hijau untuk orbital p, biru untuk orbital d, serta
ungu untuk orbital f.
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Gambar 10. Partial Density of State (PDOS) silicene
di-doping dengan atom As pada posisi T-site. Warna merah
menunjukkan kontribusi dari orbital: merah untuk
orbital s, hijau untuk orbital p, biru untuk orbital d,, serta
ungu untuk orbital f.
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Gambar 11. Partial Density of Sate (PDOS) silicene
di-doping dengan atom As pada posisi S-site. Warna merah
menunjukkan kontribusi dari orbital: merah untuk
orbital s, hijau untuk orbital p, biru untuk orbital d, serta
ungu untuk orbital f.

Efek dari doping arsenik pada struktur
elektronik silicene ini sangat berbeda dengan efeknya
pada struktur elektronik graphene [20]. Berbeda
juga dengan pengaruh doping atom Boron dan
atom Fosfor yang mengubah silicene menjadi
semikonduktor dengan celah pita (band gap) semakin
berkurang dengan bertambahnyakonsentrasi Boron dan
Fosfor [21].

KESIMPULAN

Posisi doping atom As pada silicone paling
mungkin berada pada posisi mensubstitusi satu atom
silicon. Posisi atomAstepat di atasatom silkon memiliki
energi sedikit lebih tinggi dari posisi mensubstitusi,
sehingga lebih stabil dibandingkan posisi lain selain
posisi substitusi. Material silicene berubah sifat
elektroniknya dari semimetal menjadi metal atau
konduktor biladiberikan doping atomAs. Hal ini terjadi
untuk seluruh posisi atom As yang paling mungkin.
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