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Ringkasan

Ketidakstabilan struktur kekisi persegi tertekuk monolayer pada SnS telah diuji menggunakan tiga indikasi yaitu
energi ikat antar lapisan, dispersi phonon serta dinamika molekular pada suhu tetap. Sebagai pembanding telah
diuji pula ketiga indikasi tersebut pada struktur SnS blackphosphorene yang telah terbukti stabil. Pengujian
kestabilan ini telah dilakukan menggunakan software bebas lisensi yaitu OpenMX dan Alamode.

Kata Kunci : kestabilan struktur, energi ikat antar layer, dispersi phonon, dinamika molekular, SnS persegi
tertekuk monolayer, alamode, openmx.

Abstract

The stability of monolayer buckled-square lattice of SnS has been studied based on three indicators; inter-layers
bond energy, phonon dispersion, and molecular dynamics in constant temperature. As a comparison, those three
indicators also have been studied for blackphosphorene SnS structure which the stability has been proved. This

buckled-square lattice SnS; alamode; openmx

study of stability has been done using two kind freeware: OpenMX and Alamode.

Keywords: structure stability; interlayers bond energy; phonon dispersion; molecular dynamics; monolayer

1 PENDAHULUAN

Penelitian terhadap material 2D mulai berkembang
semenjak munculnya graphene sebagai material 2D
yang memiliki banyak sifat-sifat unggul ([1],[2],[3]).
Perkembangan tersebut berjalan baik dalam ranah
eksperimental maupun teoritik komputasional. Para
peneliti eksperimental berusaha memproduksi dan
menguji langsung sifat-sifat material yang berbentuk
lapisan tersebut. Sementara itu peneliti teoritik
komputasional berusaha mengkaji sifat-sifat material
tersebut menggunakan permodelan dan simulasi
berdasarkan teori-teori yang telah mapan. Permodelan
dan simulasi tersebut tentu sangat menguntungkan
karena seorang peneliti dapat melakukan kajian tanpa
harus memproduksi material sebenarnya, bahkan ia
dapat melakukan prediksi terhadap material sebelum
material tersebut difabrikasi ataupun diuji secara
nyata.
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Namun, perkembangan penelitian komputasi ini
kadang terlalu lepas kendali. Misalnya pembuatan
model material-material yang sesuai dengan kehendak
peneliti dan memang diprediksi memiliki sifaf-sifat
unggulan yang sangat menguntungkan akan tetapi
belum tentu stabil dan dapat difabrikasi. Maka
berdasarkan persoalan ini kajian mengenai stabilitas
struktur suatu material perlu dilakukan sebelum
melangkah lebih jauh dalam menganalisa sifat-sifat
material tersebut.

Penelitian ini menjelaskan metode yang dapat
dipakai untuk menentukan stabilitas suatu struktur
berdasarkan kriteria energi ikat antar layer, dispersi
phonon dan dinamika molekular([4],[5])menggunakan
software komputasi yang open source dan gratis
yaitu OpenMX([6]) dan Alamode([7]). Material dan
struktur yang diuji dalam penelitian ini adalah
SnS (Tin Sulfida) berstruktur persegi tertekuk
2D. Metode yang sama juga diujikan pada SnS2
berstruktur seperti blackphosphorene yang sudah
teruji stabil secara experimental dan dapat dibuat
di laboratorium([5]). Hasilnya menunjukkan bahwa
meskipun SnS berstruktur persegi tertekuk 2D
memiliki sifat-sifat yang sangat menguntungkan([8],
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Gambar 1: SnS berkekisi persegi tertekuk (Sn atom (a)
besar dan S atom kecil). £
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Gambar 3: Skema perhitungan (a) energi
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Gambar 2: SnS  berkekisi mirip dengan pengetubasail (ezfoliation) dan (D) enerst 1
(binding). Jumlah layer adalah banyak tak hingga,
black-phosporens (Sn atom besar dan S atom . .
Kecil namun untuk keperluan gambar hanya ditampilkan
ecil). sebagian saja.

[9]), ternyata struktur tersebut tidaklah stabil
sehingga diprediksi bahwa material tersebut tidak
dapat diwujudkan di pabrik atau di laboratorium.

2 METODE KOMPUTASI

Simulasi pada kekisi persegi tertekuk 2D dimodelkan
dengan software OpenMX dengan mengatur input file
sesuai dengan Gambar 1. Geometri dari kekisi tersebut
telah direlaksasi hingga gaya-gaya antar antomnya
kurang dari 1 meV/A. Perhitungan dilakukan
menggunakan pendekatan density functional theory

(DFT) yang didalamnya menggunakan pendekatan
gradien umum perdew-burke-ernzerhof (GGA-PBE).
Energi cut-off untuk rapat muatannya diset pada 300
rydberg. K-point sampling yang digunakan adalah
8x8x8.

Perhitungan energi ikat antar layer dikerjakan
dengan membuat dua lapis kekisi yang diatur
jarak antaranya dan ruang disekitarnya diberikan
jarak 20 A untuk menghindari interaksi dengan
kekisi periodik setelahnya. Pada perhitungan ini
cukup digunakan sel primitif saja. Pada proses

permodelan  dinamika  molekular menggunakan
OpenMX digunakan supercell 2x2 karena jika
menggunakan sel primitif ketidakstabilan sulit
dideteksi.

Pada simulasi perhitungan dispersi phonon
digunakan software Alamode untuk menghitung
dispersi phonon yang data pita tenaganya

diperoleh dari perhitungan OpenMX. Perhitungan

menggunakan supercell 2x2 untuk menghindari
ketidakakuratan perhitungan dispersi phonon.

3 HASIL DAN PEMBAHASAN

Energi lkat Antar Lapisan dan Energi

Pengelupasan Lapisan
Pembuatan material berbentuk dua  dimensi
atau lapisan dari bentuk padatannya dapat
dilakukan menggunakan cara deposisi gas-kimiawi
(chemical-vapour deposition)[10] atau menggunakan
pengelupasan mekanik (mechanical exfoliation)[11]).
Cara pertama dikatakan lebih sulit untuk diterapkan
secara praktis[10], sehingga kita fokus pada cara kedua
yakni proses pengelupasan lapisan secara mekanis.
Proses pengelupasan berarti kita memisahkan
sebuah lapisan dari bentuk padatannya dengan
metode tertentu. Besar energi yang diperlukan untuk
memisakan satu lapisan dengan lapisan lainnya dapat
dihitung menggunakan bantuan Gambar 3.

Energi pengelupasan sebuah lapisan sama dengan
jumlah energi antara lapisan tersebut dengan lapisan
lainnya atau dapat dituliskan sebagai:

Eew251+82+..226n (1)
n=1

dengan ¢, adalah energi interaksi antara lapisan
tersebut dengan lapisan ke-n lainnya. Adapun energi
ikat dapat dihitung dengan merenggangkan semua
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lapisan-lapisan kristal sehingga tidak ada interaksi
satu sama lain sesuai dengan skema sebelah kanan di
Gambar 3, maka jumlah energi ikat antar lapisannya
adalah

1 1 o
Eeo=5(2e1+2e2+.) =5 ) 20 =) e (2)

n=1 n=1

Faktor 1/2 muncul karena pada proses perenggangan
kristal kita memecah dua masing-masing ikatan, dan
karena ikatan-ikatan ini terbagi dua antar lapisan
maka kita perlu membaginya lagi dengan dua[l2].
Jadi menghitung energi pengelupasan sama besarnya
dengan menghitung energi ikat antar lapisan. Energi
ikat ini lebih mudah untuk dihitung dalam simulasi
komputer, sehingga metode inilah yang dipakai dalam
penelitian ini.

Metode perhitungan energi ikat antar lapisan
secara detil dapat dilihat dalam Gambar 4. Kristal
divariasikan jarak antar lapisannya dan diplot energi
terhadap variasi jaraknya. Hasilnya akan diperoleh
grafik sebagaimana di Gambar 4.b. Energi ikat
adalah selisih antara energi minimum pada jarak
kesetimbangan /equilibrium dengan energi pada jarak
yang cukup jauh saat lapisan-lapisan tersebut tidak
lagi berinteraksi.

Pada perhitungan yang telah kami lakukan, metode
ini disederhanakan dengan menggunakan dua lapisan
saja dalam satu sel kristal. Lalu divariasikan
jarak antar layernya. Karena dipakai dua lapisan
kristal pada satu sel maka energinya dibagi dengan
faktor dua. Grafik energi terhadap variasi jarak
antar lapisan untuk material SnS berkekisi mirip
dengan blackphosphorene disajikan pada Gambar
5. Didapatkan energi ikatnya adalah 17.6 meV/A
dan dapat dibandingkan dengan rujukan yaitu
11.6 meV/A[5]. Perlu diketahui juga bahwa pemilihan
metode pendekatan GGA-PBE dalam metode DFT
yang berbeda dengan literatur dapat menyebabkan
perbedaan dalam hasil semacam ini.

Sedangkan pada material SnS berkekisi persegi
tertekuk, dengan grafik berskala sama (Gambar 6)
nampak bahwa energi ikatnya jauh lebih besar yaitu
sebesar 61.2 meV/A meskipun kita sudah mengira
akan ada selisih karena pemakaian pendekatan
GGA-PBE yang berbeda dengan literatur, namun
perbedaan sebesar ini tidaklah dapat diabaikan.
Adapun menurut literatur dilaporkan bahwa rata-rata
material yang stabil dan dapat dibuat menjadi lapisan
tunggal 2D memiliki rentang energi berkisar antara
10 meV/arsmtrong2 (misalnya graphene) hingga
15 meV/A (MoS2)[12].Hal ini menjadi indikasi bahwa
material SnS berkekisi persegi tertekuk ini belum
memungkinkan untuk dibuat bentuk monolayernya
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Gambar 4: Metode perhitungan energi ikat antar
lapisan.

atau dengan kata lain hal ini menandakan ketidak
stabilan strukturnya menurut tinjauan energi ikat ini.

Perhitungan Dispersi Phonon

Kriteria kestabilan kedua yang kita tinjau adalah
dispersi phonon untuk SnS berstruktur kekisi persegi
tertekuk yang ternyata menunjukkan adanya nilai
dispersi phonon negatif. Kaitan dispersi phonon
menunjukkan hubungan antara frekuensi getaran atom
w terhadap vektor gelombangnya k. Struktur yang
stabil tidak memiliki nilai dispersi phonon negatif yang
berarti frekuensi getaran atom-atom pada kekisinya
bernilai negatif yang tentu tidak boleh terjadi. Gambar
perhitungan dispersi phonon mengunakan software
Alamode dan openMX pada kekisi ini nampak pada
Gambar 7. Sementara ini menurut rujukan struktur
stabil SnS berkekisi black phosphorene tidak memiliki
frekuensi negatif pada dispersi phononnya[5].

Dinamika Molekular pada Suhu Tetap

Kriteria kestabilan ketiga adalah pada proses simulasi
dinamika molekular pada suhu tetap yang hasilnya
ditunjukkan pada Gambar 8. Nampak bahwa kekisi
persegi tertekuk menunjukan kestabilan dengan
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Gambar 5: Grafik energi relatif terhadap Gambar 6: Grafik energi relatif terhadap variasi

variasi jarak pada material SnS berkekisi mirip
blackphosporene.

perubahan energi total yang cukup stabil, demikian
itu kekisi stabil blackphosphorene menunjukkan trend
stabil. Supercell yang dipakai untuk perhitungan
ini adalah 2x2, sementara literatur menggunakan
supercell 3x3.

4 KESIMPULAN

Struktur SnS berkekisi persegi diprediksi tidak
stabil dan tidak dapat difabrikasi berdasarkan
kriteria energi ikat antar lapisan dan kriteria dispersi
phonon, dan nampak stabil menurut dinamika
molekular pada suhu tetap. Perhitungan energi
ikat antar lapisan menghasilkan nilai yang terlalu
besar untuk dapat dieksfoliasi secara mekanik.
Demikian pula perhitungan dispersi phononnya
menghasilkan frekuensi getaran negatif yang tidak
mungkin terjadi pada kekisi meskipun dinamika
molekular menunjukkan kestabilan energi pada
struktur ini, meskipun perlu dihitung lebih lanjut
dinamika molekular pada supercell yang lebih besar
daripada yang dihitung pada penelitian ini, misalnya
menggunakan supercell 3x3. Metode yang digunakan
untuk menguji kestabilan ini dapat membantu peneliti
sebelum memutuskan membuat suatu material. Selain
itu software yang digunakan gratis dan opensource
sehingga membuka peluang besar para peneliti untuk
mengembangkannya.
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Gambar 7: Hasil perhitungan dispersi phonon
pada SnS berkekisi persegi tertekuk menggunakan
software Alamode dan OpenMX.
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Gambar 8: Simulasi dinamika molekular pada suhu
tetap untuk SnS supercell 2x2 berstruktur (a) kekisi
persegi tertekuk dan (b) kekisi black phosphorene.
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