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Boron nitrite nanotube (BNNT) merupakan salah satu nanomaterial yang cukupmenjanjikan sebagai bahan alternatif pembuatan peralatan elektronik danmemori, tetapi BNNT mempunyai sifat semikonduktor dengan band gap lebaryaitu 5,5 eV. Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui pengaruh enkapsulasiunsur Si dan Ge pada sifat BNNT menggunakan metode teori fungsi kerapatan(DFT) dalam program Gaussian 03 W dan diharapkan dapat mengubah sifatBNNT menjadi ferromagnetik. Pada penelitian ini, struktur BNNT (5,0) denganrepetisi 2 dibuat dengan program Material Studio 4.4, kemudian dioptimasidengan program Gaussian 03 W. setelah dioptimasi, BNNT mengenkapsulasiunsur Si dan Ge di tengah-tengah rongga dan dioptimasi kembali. Selanjutnyadihitung NMR BNNT sebelum dan sesudah mengenkapsulasi Si dan Ge.Berdasarkan hasil penelitian diketahui bahwa BNNT yang mengenkapsulasi Siatau Ge strukturnya yaitu -4883577,799 kJ/mol dan -9525836,636 kJ/mol lebihstabil daripada struktur BNNT awal yaitu -4132503,361 kJ/mol. Besar medanmagnet untuk BNNT yang mengenkapsulasi Si atau Ge yaitu 478,89414 T dan474,30441 T lebih kecil daripada BNNT awal yaitu 489,47913 T, sehingga BNNTyang mengenkapsulasi Si atau Ge tidak dapat dijadikan sebagai bahan dasarpembuatan memori magnetik.
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Boron Nitrite Nanotube (BNNT) is one of the new material is promising as analternative material manufacture electronic equipment and memory, but BNNThas semiconducting properties with a wide band gap of 5.5 eV. This study aimedto investigate the effect of metal encapsulation properties of Si and Ge on boronnitrite nanotubes (BNNT) using density functional theory (DFT) in the programGaussian 03 W and it is expected to change the nature of BNNT becomesferromagnetic. In this study, structure BNNT (5,0) with repetition 2 made byprogram Material Studio 4.4, then it is optimation by Gaussian 03 W. Afteroptimation, BNNT encapsulation unsure Si and Ge in the middle and thenoptimation again. Calculation NMR BNNT before and after encapsulate Si orGe. Based on the survey results revealed that BNNT that encapsulate Si or Gemetal structure is more stable than the structure of the initial BNNT. They are-4883577,799 kJ/mol, -9525836,636 kJ/mol and -4132503,361 kJ/mol. BNNTlarge magnetic field to encapsulate Si or Ge is smaller than the initial BNNT.They are 478,89414 T, 474,30441 T and 489,47913 T, so BNNT that encapsulateSi or Ge can’t be a material magnetic memory.
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Pendahuluan

Nanomaterial menunjukkan sifat-sifat luar
biasa dan diharapkan dapat mewujudkan bahan
semikonduktor yang berukuran lebih kecil
dengan biaya produksi yang lebih rendah,
namun memiliki kemampuan tinggi, misalnya
adalah carbon nanotube (CNT). Sejauh ini, untuk
mensintesis CNT dengan penggulungan tertentu
tidak dapat dicapai. Hal ini disebabkan karena
pada proses sintesis CNT, diameter silinder
CNT dapat dikontrol dengan baik, tetapi tidak
dengan chirality-nya. Akibatnya, CNT-CNT
yang dihasilkan akan bercampur antara yang
bersifat logam dengan semikonduktor. Ini
membuat peralatan elektronik yang dibuat
dengan CNT menjadi sulit, sehingga peneliti
mencari bahan berukuran nano lainnya untuk
memenuhi kebutuhan akan sirkuit komponen
yang lebih kecil, yakni boron nitrit nanotube
(BNNT).

BNNT struktur yang mirip dengan
struktur CNT dimana unsur C diganti dengan
unsur B dan unsur N. BNNT memiliki celah
pita konstan ~5,5 eV. Ini disebabkan karena
beberapa dari muatan elektron pada boron
berpindah ke nitrogen sehingga ikatan yang
terbentuk tidak benar-benar kovalen, tetapi
memiliki sifat ionik. Perpindahan muatan
memberikan peningkatan celah pada pita
konduksi dan pita valensi, dengan demikian BN
mempunyai sifat seperti semikonduktor yang
memiliki celah pita yang luas dan menyebabkan
BNNT mempunyai sifat isolator (Wenlong,
2008). BNNT memiliki beberapa sifat lain,
misalnya modulus elastis yang tinggi, stabilitas
struktural yang tinggi, kemampuan antioksidasi,
dan senyawa inert. BNNT memiliki kekakuan
yang luar biasa, dengan modulus Young's ~1.2
TPa. Kekakuan dan modulus Young's pada
BNNT diharapkan dapat dikembangkan
menjadi bahan alternatif pengganti CNT
sebagai bahan yang banyak digunakan untuk
membangun sirkuit komputer, khususnya
perangkat memori yang tahan terhadap panas.
BNNT memiliki sifat elektronik hampir
seragam yang tidak dipengaruhi oleh diameter
dan kiralitas dan mengalami ketahanan oksidasi
tinggi. Hasil penelitian terakhir menunjukkan
bahwa BNNT murni tahan terhadap oksidasi
sampai 1.100oC.

Teknologi nanomaterial membuka jalan
bagi industri semikonduktor untuk dapat
mewujudkan chip yang berukuran lebih kecil
dengan biaya produksi yang lebih rendah,
namun memiliki kemampuan yang lebih tinggi

dibandingkan teknologi yang ada saat ini,
sehingga tidak hanya ukuran komputer semakin
ringkas, namun juga peningkatan kemampuan
dan kapasitas yang luar biasa dan
memungkinkan penyelesaian program-program
besar dalam waktu yang singkat. Apabila
penguasaan nanoteknologi di bidang magnet
diaplikasikan pada sistem penyimpanan data,
misalnya, akan menaikkan kapasitas
penyimpanan data, ketahanan terhadap
keausan, sampai kepada semakin kecilnya
panas buangan pada peralatan elektronik karena
kurva histeresis dari bahan-bahan tersebut
sangat sempit atau bahkan nol seperti pada
supermagnet.

Berbagai penelitian tentang BNNT telah
dilakukan untuk mengubah sifat BNNT
menjadi feromagnetik seperti penelitian yang
dilakukan oleh Temer S. Ahmadi, Ahmad Seif
dan Goodarz M. R, 2010. Temer, secara khusus
telah melakukan perhitungan ab initio pada
karbon, silikon, dan germanium yang
tersubstitusi pada BN nanotube. Dalam
penelitian yang dilakukan oleh Temer S.
Ahmadi, Ahmad Seif dan Goodarz M. R, 2010
menyatakan bahwa unsur karbon (C), silikon
(Si) dan germanium (Ge) yang disubtitusikan
satu unsur B atau unsur N dalam BNNT dapat
menginduksi magnetisasi spontan pada
nanotube. Temer, et al mempertimbangkan tujuh
model dari (10,0) zigzag single­wall BNNT
dengan jarak 1,0 nm. Model no. 1 adalah (10,0)
BNNT murni, sedangkan model no. 2-7
merupakan sutituen C, Si dan Ge dalam (10,0)
BNNT. Perhitungan dilakukan berdasarkan
pada DFT dan menggunakan program
Gaussian 03. Semua struktur dioptimasi
menggunakan fungsional kerapatan hibridisasi
B3LYP-DFT dengan standar basis set 6-31G(d)
digunakan untuk mengevaluasi muatan dan
parameter NMR (ICS dan ACS) 11B dan 15N.

Hasil penelitian menunjukkan bahwa
parameter ICS (isotropic chemical shielding) dan
ACS (anisotropic chemical shielding), unsur C, Ge
dan Si yang tersubtitusi kedalam BNNT dan
menggantikan satu unsur B atau unsur N, unsur
dopan meluas keluar dari permukaan nanotube,
membentuk struktur tetrahedral dengan tiga
unsur tetangganya. Panjang ikatan mengalami
kenaikan mulai dari unsur C ke unsur Si dan
kemudian ke unsur Ge tetapi sudut ikatan yang
terbentuk mengalami penurunan untuk unsur-
unsur BNNT yang berikatan pada unsur C, Si
dan Ge. Model (10,0) BNNT murni, parameter
NMR dibagi kedalam beberapa lapisan yang
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ekivalen, dimana B.1 mempunyai nilai ICS yang
terkecil jika dibandingkan dengan B.2, B.2, B.4
dan B.5, tapi N.1 mempunyai nilai ICS yang
terbesar jika dibandingkan dengan N.2, N.2, N.4
dan N.5. Oleh karena itu, pada lapisan B.1
mempunyai kerapatan elektron yang terendah
dan pada lapisan N.1 mempunyai kerapatan
elektron yang tertinggi.

Feng Li, et al melakukan penelitian tentang
struktur elektronik dan sifat magnetik dari
BNNT yang didopan oleh fluorin (F-BNNT)
dengan menggunakan program SIESTA. Feng
Li, et al mengadakan serangkaian tes pada F-
(8,0) BNNT, F-(10,0) BNNT, F-(5,5) BNNT dan
2D lembar F-BN. Hasilnya menunjukkan bahwa
F-(8,0) BNNT, F-(10,0) BNNT, F-(5,5) BNNT
dan 2D lembar F-BN mempunyai sifat magnetik
yang hampir sama dan dalam perhitungan yang
dilakukan oleh Fen Li, et al menunjukkan
bahwa fluorinasi dari BNNT dapat menginduksi
magnet dalam tabung (tube).

Meskipun, unsur F diserap pada
permukaan BNNT yang lepas dengan mudah
ketika BNNT terkena udara atau dibawah sinar
irradiasi dalam mikroskop elektron, BNNT
dengan penyerapan unsur F dapat menyebabkan
reaksi yang lama antara BNNT dan Fluorin
atau HF pada suhu rendah. Oleh karena itu,
jika katalis logam, yang digunakan untuk
mengkatalis pertumbuhan BNNT, dapat
dihilangkan menggunakan proses pencucian
kimia, sifat magnet dari F-BNNT dapat
ditemukan secara eksperimen.

Xiang, H.J, Jinlong Yang, J.G Hou dan
Qingshi Zhu, mempelajari boron nitrit nanotube
zig-zag yang diisi dengan heksagonal Ni yang
dikemas mendekati nanoware. Struktur hibrid
Ni/BN nanotube merupakan logam
feromagnetik dengan magnetik yang besar.
Beberapa keistimewaan dari sifat magnetik
dihasilkan dari interaksi antara Ni nanowire dan
BNNT ditemukan. BNNT (9,0) yang
mengenkapsulasi dengan logam Ni
menunjukkan sifat semi-metalik, dimana dapat
menjadi setengah-logam setelah mendoping
elektron-elektron lebih dari 1,4 elektron per unit
sel. Pada hakekatnya sifat setengah-metalik
dapat dicapai dalam dua cara; salah satunya
dengan melapisi Ni nanowire dengan ukuran
yang lebih kecil dari BNNT, BNNT (8,0) dan
lainnya menggunakan tekanan hidrostatik untuk
memampatkan secara homogen logam Ni yang
dienkapsulasi BNNT.

Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui

sifat magnet, dan energi optimasi yang terbentuk
dari BNNT yang mengenkapsulasi Si dan Ge
berukuran nano. BNNT yang telah
mengenkapsulasi dengan unsur Si dan unsur Ge
diharapkan dapat mengubah sifat BNNT yang
mempunyai sifat isolator berubah menjadi semi-
logam dan menjadi feromagnetik sehingga
dapat digunakan sebagai bahan pengganti
digunakan untuk membangun sirkuit komputer
yang tahan terhadap panas dan keausan.
Metode Penelitian

Penelitian ini dilaksanakan di Lab
komputasi, Jurusan Kimia Fakultas Matematika
dan Ilmu Pengetahuan Alam, Universitas
Negeri Semarang. Bahan yang digunakan dalam
penelitian ini adalah boron nitrite nanotube
(BNNT). Alat yang digunakan dalam peneiltian
ini adalah komputer dengan prosesor tipe Intel
Quart Core, Harddisk 250 GB, Random Acces
Memory (RAM) 2 GB dan monitor Hp
LE1851w untuk perangkat keras dan perangkat
lunaknya Accelrys Material Studio 4.4,
Gaussian 03, dan Windows Vista® Business OA
(EM)-(SEA).

Pemodelan struktur BNNT murni
dilakukan dengan cara menggambar struktur
boron nitrite nanotube pada program Material
Studio 4.4 dan memilih build, kemudian pilih
single­wall nanostruktur dan build boron nitrite
nanotube, kemudian struktur BNNT disimpan
pada file MDL molfile (mol). Pemodelan
struktur BNNT yang akan mengenkapsulasi Si
atau Ge dilakukan dengan cara membuka file
BNNT hasil optimasi menggunakan perangkat
lunak GaussView 03, kemudian Si atau Ge
dienkapsulasi ke dalam BNNT.

Optimasi struktur BNNT murni dapat
dilakukan dengan menjalankan GaussView 03,
kemudian membuka file (mol) yang sudah
disimpan. Calculate dipilih, selanjutnya pilih
Gaussian. Pada job type dipilih optimasi dan
metode yang digunakan adalah DFT, B3LPY
dengan basis set STO-3G. Save as output dengan
memilih submit dan disimpan dalam BNNT file
Gaussian job file (gjf). Optimasi struktur BNNT
yang mengenkapsulasi Si atau Ge dapat
dilakukan dengan cara yang dengan optimasi
struktur BNNT murni. Perhitungan NMR untuk
BNNT murni dapat dilakukan dengan
menjalankan GaussView 03, kemudian
membuka file (mol) BNNT murni yang telah
dioptimasi. Pilih Calculate, selanjutnya pilih
Gaussian. Pada job type dipilih NMR dan metode
yang digunakan adalah DFT, B3LPY dengan
basis set STO-3G. Save as dengan memilih submit



32

N Mahmudi / Indonesian Journal of Chemical Science 2 (1) (2013)
dan disimpan dalam BNNT Gaussian job file
(gjf).
Hasil dan Pembahasan

Hasil optimasi BNNT murni dengan
metode DFT menggunakan basis set B3LPY dan
STO-3G dan struktur BNNT yang
mengenkapsulasi unsur Si atau Ge dengan
metode yang sama dapat dilihat pada Gambar
1. Dari gambar di bawah menujukkan bahwa
struktur BNNT murni mengalami perubahan
pada kedua sisi BNNT setelah dioptimasi.
Perubahan ini disebabkan karena struktur
BNNT kurang stabil sehingga bentuk
strukturnya tidak menyerupai tabung. Pada
Gambar 1. b dan c menunjukkan struktur
BNNT yang mengenkapsulasi unsur Si atau Ge
setelah dioptimasi dan memperlihatkan bahwa
struktur pada BNNT yang telah
mengenkapsulasi unsur Si dan Ge juga
mengalami perubahan di kedua sisi tabung.
Unsur Si atau Ge yang dienkapsulasi BNNT
tidak membentuk suatu ikatan dengan BNNT
dan tetap berada di tengah rongga.

Gambar 1. Struktur teroptimasi untuk struktur:(a) BNNT(5,0), (b) BNNT(5,0) yangmengenkapsulasi unsur Si, (c) BNNT(5,0) yangmengenkapsulasi unsur GeTabel 1. Energi optimasi BNNT(5,0) sebelumdan sesudah mengenkapsulasi unsur Si atau Ge

Berdasarkan Tabel 1 diketahui bahwa
BNNT yang mengenkapsulasi unsur Si atau Ge
mempunyai energi optimasi lebih kecil
dibandingkan dengan BNNT murni dan BNNT
yang mengenkapsulasi unsur Ge mempunyai
energi optimasi lebih kecil daripada BNNT
yang mengenkapsulasi Si. Ketika BNNT
mengenkapsulai unsur Si atau Ge, struktur
BNNT tersebut menjadi lebih stabil dari pada
struktur BNNT yang tidak mengenkapsulasi
unsur Si atau Ge. Ini juga disebabkan karena

adanya kontribusi orbital d pada unsur yang
mengenkapsulasi dan transport elektron atau
spin yang terjadi pada inti unsur tersebut.

Data NMR BNNT sebelum dan sesudah
mengenkapsulasi unsur Si atau Ge dapat dilihat
pada Tabel 2, 3 dan 4.
Tabel 2. NMR BNNT(5,0) setelah dioptimasi

Tabel 3. NMR BNNT(5,0) sesudah dioptimasidan mengenkapsulasi Si

Tabel 4. NMR BNNT(5,0) sesudah dioptimasidan mengenkapsulasi Ge

Tabel 2 sampai 4 menunjukan data NMR
BNNT sebelum dan sesudah mengenkapsulasi
unsur Si atau Ge dengan parameter isotropi dan
anisotropi dari model struktur (5,0) BNNT.
Dari tabel tersebut diketahui bahwa 20 N dan
20 B unsur nanotube dibagi kedalam 4 lapis.
Nilai isotropi pada stuktur BNNT mengalami
kenaikan dari lapis N.1 ke N.3, tetapi pada
lapisan ke N.4 nilai isotropi mengalami
penurunan dan untuk nilai isotopi pada lapis
B.1 ke B.2 mengalami penurunan dan
mengalami kenaikan pada lapisan B.3 dan
mengalami penurunan pada lapisan B.4. Nilai
anisotropi pada struktur yang sama mengalami
penurunan dari lapisan N.1 ke N.3, tapi pada
lapisan N.4 nilai anisotropi mengalami
kenaikan dan untuk nilai anisotropik pada
lapisan B.1 ke B.2 mengalami kenaikan yang
kemudian mengalami penurunan sampai pada
lapisan B.4. Parameter NMR salah satu sisi
tabung ke tengah-tengah tabung mempunyai
nilai yang berbeda. Perubahan dari parameter
NMR pada unsur N disebabkan karena adanya
pasangan elektron bebas yang lebih
dibandingkan dengan pada unsur B (Temer,
2010).

Parameter NMR dari struktur BNNT yang
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mengenkapsulasi unsur Si atau Ge ditunjukkan
pada Tabel 3 dan Tabel 4. Nilai isotropi untuk
BNNT yang mengenkapsulasi unsur Si
mengalami penurunan pada lapisan N.1 sampai
lapisan N.3 dan mengalami kenaikan pada
lapiasan N.4 sedangkan nilai anisotropi
mengalami penurunan. Nilai isotropi pada
lapisan B.1 sampai B.4 juga mengalami
penurunan sedangkan untuk anisotropi
mengalami penurunan jika dibangdingkan
dengan nilai NMR pada struktur BNNT. Nilai
isotropi untuk struktur BNNT yang
dienkapsulasi dengan logam Ge juga
mengalami kenaikan pada lapisan N.1 sampai
N.4 sedangkan nilai anisotropinya mengalami
penurunan dan nilai isotropi pada lapisan B.1
sampai B.3 mengalami penurunan dan untuk
lapisan B.4 mengalami kenaikan sedangkan
nilai anisotropinya mengalami penurunan pada
lapisan B.1, B.3 dan B.4 dan untuk lapisan B.2
nilai anisotropinya mengalami kenaikan.

Pada struktur BNNT yang
mengenkapsulasi dengan unsur Ge mempunyai
perubahan nilai NMR yang signifikan
dibandingkan dengan BNNT yang
mengenkapsulasi dengan unsur Si. Hal ini
disebabkan karena unsur Ge mempunyai jari-
jari unsur yang lebih besar daripada jari-jari
pada unsur Si. BNNT maupun BNNT yang
mengenkapsulasi Si atau Ge mempunyai nilai
anisotropi jauh di bawah medan, sehingga
berada di luar susunan yang normal untuk
suatu spektrometer NMR. Hal ini di sebabkan
karena ikatan yang terbentuk pada BNNT
tersebut adalah ikatan sp2 sehingga proton pada
BNNT murni dan yang mengenkapsulasi Si
atau Ge tak terperisai oleh efek-efek anisotropi.

Gambar 2. Pembagian lapisan pada BNNT
Perhitungan perbadaan energi yang

diperlukan untuk menjungkir balik dan
mendapatkan sinyal NMR dapat ditentukan
dengan menggunakan persamaan:

Persamaan di atas dapat digunakan untuk
mencari besar medan magnet pada struktur
BNNT murni dan struktur BNNT yang
mengenkapsulasi unsur Si atau Ge. Tabel 5
berikut ini menunjukan total medan magnet
pada struktur BNNT murni dan struktur BNNT
yang mengenkapsulasi unsur Si atau Ge.
Tabel 5. Total medan magnet BNNT sebelumdan sesudah mengoptimasi unsur Si dan Ge

Berdasarkan data dari Tabel 5 diketahui
bahwa besar medan magnet untuk BNNT yang
mengenkapsulasi Si atau Ge mengalami
penurunan jika dibandingkan dengan BNNT
murni. Jadi BNNT yang mengenkapsulasi
unsur Si dan Ge tidak dapat digunakan sebagai
bahan semikonduntor khususnya perangkat
memori magnetik karena BNNT yang
mengenkapsulasi unsur Si atau Ge mempunyai
medan magnet yang lebih rendah daripada
BNNT murni.
Simpulan

Nilai NMR pada struktur BNNT yang
mengenkapsulasi dengan Si menujukkan
perubahan, nilai isotropi untuk atom nitrogen
dan boron mengalami penurunan dan nilai
anisotropi juga mengalami penurunan jika
dibandingkan dengam struktur BNNT. Besar
medan magnet BNNT adalah 489,47913 T.
Medan magnet BNNT murni lebih besar
daripada medan magnet untuk BNNT yang
mengenkapsulasi unsur Si atau Ge sehingga
BNNT yang mengenkapsulasi unsur Si atau Ge
tidak dapat dijadikan sebagai bahan pembuatan
semikondutor, khususnya perangkat memori
magnetik.

Energi pada struktur BNNT yang
mengenkapsulasi dengan unsur Si atau Ge lebih
stabil daripada struktur BNNT awal yaitu energi
optimasi BNNT -4150338,591 kJ/mol
sedangkan energi optimasi BNNT yang
mengenkapsulasi Si -4901393,759 kJ/mol dan
energi optimasi BNNT mengenkapsulasi Ge
-9543412.112 kJ/mol.
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