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Abstract

Visualization of crystal structure and simulation of X-ray diffraction patterns of TiO, (Titanium
dioxide) was successfully performed by VESTA (Visualization for Electronic and Structural
Analysis) application. The purpose of this research is to obtain the relation of lattice parameters
and composition to the diffraction pattern. The program on VESTA needs several input
parameters that can be found on Crystallography Open Database (COD). The obtained output
of the VESTA application are in the form of crystal structure and diffraction pattern graph. The
data obtained by VESTA can be used to estimate the size of the crystal. The result showed that
TiO, has a tetragonal shape crystal structure. The addition of dopants such as Vanadium does
not change the crystal structure and the peak position of diffraction pattern graph.
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PENDAHULUAN

Kajian sifat-sifat suatu material melalui visualisasi struktur kristal menjadi hal penting
yang dapat memberikan informasi mengenai sifat-sifat material. Salah satu metode
karakteristik material yang banyak digunakan untuk menganalisis struktur kristal zat padat,
yaitu difraksi sinar-X. Difraksi sinar-X dapat digunakan untuk mengidentifikasi komposisi fasa,
struktur kristal, mikrostruktur fasa di dalamnya serta untuk mengidentifikasi fasa kristalin
dalam material [1]. TiO, (Titanium Dioksida) merupakan material yang dapat berperan sebagai
fotokatalis serta bahan pembuatan sel surya. Sebagai bahan semikonduktor, material TiO,
dapat diberikan dopan untuk mempersempit celah pita (band gap) sehingga dapat
meningkatkan efektivitas dari penggunaan material tersebut [2]. TiO, sebelum dan sesudah
diberi dopan memiliki bentuk struktur kristal yang dapat dikaji secara struktural melalui VESTA.

Visualisasi struktur kristal serta simulasi pola difraksi sinar-X menggunakan VESTA telah
dilakukan oleh Restiana dan Rini pada tahun 2013 dengan menggunakan kristal keramik
Perovskite Ba1,Sr,TiO3 dalam penelitiannya [3]. Metode karakteristik material menggunakan
difraksi sinar-X secara eksperimen telah dilakukan oleh Khusnan Mustofa dalam penelitiaannya
pada tahun 2014 [4]. Dalam penelitian ini dilakukan visualisasi struktur kristal dan pola difraksi
sinar-X dari TiO, menggunakan aplikasi VESTA.
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TINJAUAN PUSTAKA
Difraksi Sinar-X

Difraksi sinar-X terjadi ketika sinar-X monokromatik mengenai sebuah kristal dan
menyebabkan atom-atom kristal terhambur ke segala arah. Berkas difraksi didefinisikan
sebagai berkas yang tersusun dari berkas-berkas yang dihamburkan yang dapat saling
menguatkan satu sama lain [5]. llustrasi terjadinya proses difraksi sinar-X ditunjukkan oleh
Gambar 1.

Gambar 1. Difraksi Sinar-X
Interferensi konstruktif akan terjadi ketika panjang lintasan yang ditempuh sinar hamburan
sejajar atau merupakan kelipatan bilangan bulat dari panjang gelombang. Hal ini nyatakan ke
dalam persamaan (1) yang dikenal sebagai Hukum Bragg [6].
nAd = 2 dyy; sin Q)
Dengan dyj; merupakan jarak antar bidang dalam kristal, A adalah panjang gelombang dan 6
sebagai sudut deviasinya serta n adalah ordenya (1,2,3 ...).

Titanium Dioksida

Titanium (Ti) merupakan material yang memiliki bentuk umum berupa padatan berwarna
putih kelabu. Titanium dioksida adalah bentuk oksida dari Titanium yang memiliki tiga bentuk
kristalin, yaitu rutil, anatase dan brokite yang memiliki perbedaan struktur kisi sebagaimana
yang ditujukkan pada Gambar 2 [7]. TiO, dapat diaplikasikan dalam industri farmasi, sebagai
pigmen putih pada cat serta sebagai fotokatalis [2].

Rutile

Gambar 2. Struktur Kristal TiO2
TiO, juga dapat digunakan sebagai bahan pembuatan sel surya karena memiliki sifat optik yang
baik dengan band gap sebesar 3,1 eV untuk rutil dan 3,2 eV untuk anatase. Salah satu cara
untuk meningkatkan efektivitas material semikonduktor adalah dengan melakukan proses
doping ion logam. Salah satu logam yang digunakan yaitu logam Vanadium (V) [4].
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Crystallography Open Database dan VESTA

Crystallography Open Database (COD) merupakan platform database yang berisikan
kumpulan data struktur kristal. Data-data tersebut menggunakan format data .cif dan dapat
diakses secara gratis [8]. Dari file .cif yang diperoleh dari COD, dapat diketahui parameter kisi
(a,b,c,a, ,v) nomor group space dan nama group space dari sebuah kristal beserta jurnal
rujukan [9].

Visualization for Electronic and Structural Analysis (VESTA) telah dikembangkan oleh
Koichi Momma dan Fujio Izumi pada tahun 2001 sampai dengan 2004. VESTA merupakan
sistem visualisasi tiga dimensi yang menggunakan Bahasa pemrograman C++ untuk analisis
elektronik dan struktural. Melalui VESTA, objek seperti atom, ikatan, koordinasi polyhedral dan
lain-lain dapat diputar, diskalakan dan divisualisasikan dalam bentuk tiga dimensi [10].

METODE PENELITIAN

Penelitian ini dilakukan dengan tujuan untuk mensimulasikan struktur kristal serta pola
difraksi sinar-X dari struktur kristal TiO, dengan penambahan dopan Vanadium dan
menganalisis pola puncak difraksinya. Langkah-langkah yang dilakukan yaitu melakukan
instalasi software serta mengumpulkan data struktur kristal dari COD. Data yang telah
diperoleh seperti space group number, space group name, parameter kisi diinput pada aplikasi
VESTA. Hasilnya berupa visualisasi struktur kristal yang berbentuk tetragonal. Setelah dilakukan
visualisasi struktur kristal, dialnjutkan dengan simulasi difraksi sinar-X menggunakan fitur
powder diffraction pattern yang terdapat dalam menu utilities. Melalui fitur tersebut,
digunakan panjang gelombang sebesar 1,54059 A. Output yang dihasilkan berupa difraktogram
yang menunjukkan nilai intensitas sinar-X serta sudut difraksi 26. Selain itu juga terdapat data
indeks Miller, nilai FWHM (Full Widht at Half Maximum) serta nilai dp;.

Data hasil simulasi pola difraksi dapat digunakan untuk mengestimasi ukuran kristal
menggunakan persamaan Debye Scherrer sebagaimana yang dirumuskan oleh persamaan (2)

[11].
KA

D= L cosB (2)
KA 1

lnﬁ=ln;+lncose (3)

D= (4)

enilai intersep

Berdasarkan pada persamaan modifikasi Debye Scherrer seperti yang dirumuskan oleh
persamaan (3) dapat dibuat grafik hubungan antara lnﬁ sebagai sumbu x dan In 8 sebagai

sumbu y untuk memperoleh nilai intersep yang digunakan dalam menentukan ukuran kristal
berdasarkan persamaan (4) [12].

HASIL DAN PEMBAHASAN

Berdasarkan visualisasi struktur kristal menggunakan VESTA diperoleh hasil visualisasi
struktur dari TiO, rutil dan TiO, rutil terdoping Vanadium seperti ditunjukkan pada Gambar 3.
Visualisasi struktur dari TiO, anatase dan TiO, anatase terdoping Vanadium sebagaimana yang
ditunjukkan pada Gambar 4.
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Gambar 3. Hasil visualisasi: (a) Struktur Kristal TiO, Rutil dan (b) Struktur Kristal TiO,
Rutil-Vanadium
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Gambar 4. Hasil visualisasi: (a) Struktur Kristal TiO, Anatase dan (b) Struktur Kristal
TiO, Anatase-Vanadium
Pada penelitian ini digunakan panjang gelombang sinar-X sebesar 1,54059 A Output dari
metode ini berupa nilai intensitas sinar-X yang didifraksikan sebagai fungsi dari sudut 26. Hasil
analisis dengan difraksi sinar-X yaitu berupa difraktogram yang berupa susunan garis atau
puncak dengan intensitas serta posisi yang berbeda. Pola difraksi dari TiO, Rutil ditunjukkan
pada Gambar 5. Pola difraksi dari TiO, rutil terdoping Vanadium ditunjukkan pada Gambar 6.
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Gambar 5. Pola Difraksi TiO, Rutil
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Gambar 6. Pola Difraksi TiO, Rutil-Vanadium
Pola difraksi dari TiO, Anatase ditunjukkan pada Gambar 7. Pola difraksi dari TiO,
Aanatase terdoping Vanadium ditunjukkan pada Gambar 8.
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Gambar 7. Pola Difraksi TiO, Anatase
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Gambar 8. Pola Difraksi TiO, Anatase-Vanadium

Berdasarkan hasil visualisasi struktur kristal dapat terlihat bahwa penambahan dopan
tidak mengakibatkan adanya perubahan struktur kristal, TiO2 tetap memiliki struktur
tetragonal (a=b #c¢; a =B =y). Namun, penambahan dopan menyebabkan adanya
perubahan pada panjang kisi kristal sebagaimana yang ditunjukkan pada Tabel 1.

Tabel 1. Perbedaan Parameter Kisi TiO2 sebelum dan sesudah didoping Vanadium

TiO, Rutil TiO, Rutil doping V TiO, Anatase TiO, Anatase doping V
a = 4,59370 a =9,18740 a = 3,78500 a = 7,57000
b = 4,59370 b =9,18740 b = 3,78500 b =7,57000
c =2,95870 c =2,95870 ¢ =9,51960 ¢ =9,51960

a =90° a =90° a =90° a =90°

B = 90° B = 90° B =90° B =90°

y = 90° y = 90° y = 90° y = 90°

Berdasarkan hasil perhitungan ukuran kristal menggunakan persamaan modifikasi Debye
Scherrer, diperoleh hasil sebagaimana yang ditunjukkan pada Tabel 2.

Tabel 2. Perbedaan Parameter Kisi TiO2 sebelum dan sesudah didoping Vanadium
TiO, Rutil TiO, Rutil doping V TiO, Anatase TiO, Anatase doping V
146,88 nm 170,96 nm 145,26 nm 165,076 nm

Berdasarkan Tabel 2 dapat diketahui bahwa penambahan dopan pada suatu material dapat
mengakibatkan adanya perubahan pada ukuran kristal. Selain itu, berdasarkan hasil simulasi
difraksi sinar-X pada Gambar 3 dan Gambar 4 diketahui bahwa penambahan dopan Vanadium
terhadap material TiO, tidak mengakibatkan adanya penurunan intensitas maupun pergeseran
posisi puncak difraksi baik pada kristal TiO, rutil maupun kristal TiO, anatase. Sehingga dapat
diambil kesimpulan bahwa Vanadium dapat masuk ke dalam kristal TiO, (tanpa doping)
menggantikan Ti. Penggunaan dopan vanadium dapat memberikan pengaruh pada pergeseran
serapan cahaya dari TiO, [4]. Penggunaan Vanadium ke dalam suatu material semikonduktor
dapat mempengaruhi salah satu sifat elektronik material, yaitu band gap. Penambahan
Vanadium juga berpotensi menurunkan besar band gap sehingga dapat meningkatkan
efektivitas material sebagai bahan semikonduktor.
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KESIMPULAN

TiO, divisualisasikan menggunakan aplikasi VESTA memiliki bentuk struktur tetragonal.
Penambahan dopan tidak mengakibatkan adanya perubahan bentuk struktur kristal, namun
mengakibatkan perubahan pada nilai parameter kisi kristal menjadi lebih besar. Penambahan
dopan Vanadium terhadap material TiO, tidak mengakibatkan adanya penurunan intensitas
maupun pergeseran posisi puncak difraksi pada kristal TiO, namun dapat mengakibatkan
perubahan pada ukuran kristal.
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