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Abstrak 

 

Salah satu jenis teknologi berbasis sel surya ialah  Dye Sensitized Solar Cell (DSSC). Pada penelitian terkait DSSC 

zat warna menjadi topik paling banyak diteliti karena dengan memodifikasi struktur dari zat warna maka akan dapat 

meningkatkan kinerja dan efisiensi dari DSSC. Zat warna organik merupakan sensitizer (pemeka cahaya) yang sangat 

cocok digunakan untuk perangkat DSSC karena ramah lingkungan, berlimpah dan minim biaya. Pada penelitian ini 

menggunakan fenol sebagai basis dan memvariasikan jembatan π dari molekul zat warna tipe D-π-A (Donor – 

Jembatan π – Akseptor). Jembatan π yang digunakan diantaranya butadiena, heksatriena, antrasena, fenantrena, 

bifuran dan bithiopen yang disimbolkan dengan Fπ1, Fπ2, Fπ3, Fπ4, Fπ5 dan Fπ6. Penelitian ini menggunakan 

Gaussian 16W sebagai program utama, Density Functional Theory (DFT) dan Time Dependent-DFT (TD-DFT) 

merupakan metode perhitungan dengan basis B3LYP/6-31G. Dalam menentukan efisiensi dari molekul zat warna 

sebagai sensitizer pada perangkat DSSC maka parameter perhitungan yang digunakan ialah serapan panjang 

gelombang maksimum (λmaks), nilai bandgap, energi eksitasi, ∆Ginj, ∆Greg, momen dipol, oscillator strength (f), 

tegangan (VOC), dan nilai Light Harvesting Efficiency (LHE). Berdasarkan hasil penelitian, zat warna Fπ6 dengan 

variasi jembatan π bithiopen merupakan zat warna terbaik untuk dijadikan sebagai sensitizer dengan nilai 

bandgap 2,77 eV dan λ sebesar 456,96 nm menunjukkan zat warna mampu menyerap energi sinar tampak dari 

cahaya matahari. Sedangkan nilai momen dipol 9,78 D, energi eksitasi 2,71 eV, ΔGinj -1,39 eV, ΔGreg 0,52 eV, 

dan nilai VOC 1,44 eV menunjukkan semakin mudahnya proses transfer elektron pada zat warna dan dari zat 

warna ke perangkat DSSC. 

 

Kata kunci: DFT-TDDFT, DSSC, fenol, tipe D-π-A, zat warna. 

 

 

Abstract 

 

One type of solar cell-based technology is Dye Sensitized Solar Cell (DSSC). In research related to DSSC, dyes are 

the most widely studied topic because by modifying the structure of the dye, it can improve the performance and 

efficiency of the DSSC. Organic dyes are sensitizers that are very suitable for use in DSSC devices because they are 

environmentally friendly, abundant and low cost. This study uses phenol as a base and varies the π bridge of the D-π-

A type dye molecule (Donor - π Bridge - Acceptor). The π bridges used include butadiene, hexatriene, anthracene, 

phenanthrene, bifuran and bithiopen which are symbolized by Fπ1, Fπ2, Fπ3, Fπ4, Fπ5 and Fπ6. This study uses 

Gaussian 16W as the main program, Density Functional Theory (DFT) and Time Dependent-DFT (TD-DFT) are 

calculation methods based on B3LYP/6-31G. In determining the efficiency of dye molecules as sensitizers in DSSC 

devices, the calculation parameters used are maximum wavelength absorption (λmaks), bandgap value, excitation 

energy, ∆Ginj, ∆Greg, dipole moment, oscillator strength (f), voltage (VOC), and Light Harvesting Efficiency (LHE) 

value. Based on the results of the study, the Fπ6 dye with a variation of the π bithiopen bridge is the best dye to be 

used as a sensitizer with a bandgap value of 2.77 eV and λ of 456.96 nm indicating that the dye is able to absorb 

visible light energy from sunlight. Meanwhile, the dipole moment value of 9.78 D, excitation energy of 2.71 eV, ΔGinj 

1.39 eV, ΔGreg 0.52 eV, and VOC value of 1.44 eV indicate the increasing ease of the electron transfer process in the 

dye and from the dye to the DSSC device. 

 

Keywords: DFT-TDDFT, DSSC, dye, fenol, type D-π-A. 
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PENDAHULUAN 

Energi matahari atau surya adalah sumber energi 

yang paling penting, berkelanjutan, tidak 

menimbulkan polusi, tidak ada habisnya, dan 

tidak memerlukan biaya. Saat ini energi surya 

belum digunakan sebagai sumber energi primer 

karena penyediaan sumber energi masih 

bergantung pada sumber bahan bakar fosil. 

Secara khusus, sinar surya merupakan sumber 

energi terbarukan yang paling praktis di bumi, 

namun penerapan fotovoltaik secara efisien 

terhambat oleh tantangan teknologi dalam 

mengkonversi secara efisien dengan bahan yang 

relatif murah(Xu et al., 2023). 

Dibidang energi surya, sel surya 

tersensitisasi zat warna (DSSC) dianggap sebagai 

pengganti sel surya berbasis silikon. Hal ini 

karena potensi keuntungannya termasuk desain 

sintetik yang mudah dari struktur molekul yang 

berbeda, biaya rendah, dan proses manufaktur 

yang sederhana. fleksibilitas, efisiensi konversi 

cahaya-ke-elektron tidak beracun dan reliabel 

(Hachi et al., 2021). DSSC ini menggunakan 

TiO2 sebagai anoda, akan tetapi TiO2 hanya 

mampu menyerap sinar Ultra Violet (UV). Oleh 

karena itu digunakanlah zat warna untuk 

membantu meningkatkan efesiensi serapan 

cahaya TiO2. 

Peranan zat warna pada DSSC ialah 

sebagai pemeka cahaya (sensitizer). Zat warna 

organik merupakan salah satu bahan yang  

melimpah di alam. Keunggulan zat warna 

organik ialah ramah lingkungan, namun zat 

warna organik memiliki kelemahan yaitu tidak 

stabil dan memiliki efisiensi penyerapan cahaya 

yang sangat rendah. Agar kemampuan efisiensi 

penyerapan cahaya dari zat warna organik 

meningkat maka telah dilakukan beberapa 

penelitian baik secara eksperimen maupun 

teoritik dengan cara memodifikasi struktur zat 

warna. 

  Modifikasi molekul zat warna organik 

dapat dibuat dengan beragam bentuk seperti D-π-

A (Nalçakan et al., 2023), D-A-π-A (Lu et al., 

2018), D-D-π-A (Kumar et al., 2021), D-π-A-π-

A (Naik, 2017). Rangkaian struktur zat warna 

tersebut akan menghasilkan resonansi elektron π 

yang lebih panjang dan cepat. Adapun hasil 

penelitian yang telah dilakukan diketahui 

sensitizer organik menghasilkan nilai efisiensi 

penyerapan cahaya yang lebih baik dengan 

menggunakan tipe struktur D-π-A. Pada susunan 

struktur tersebut D merupakan gugus pendonor 

elektron, A merupakan gugus akseptor elektron 

dan π merupakan senyawa yang memiliki 

elektron π berkonjugasi atau disebut juga 

jembatan π (Nalçakan et al., 2023). Efisiensi 

serapan cahaya zat warna dapat ditingkatkan 

dengan memodifikasi struktur donor, jembatan π 

ataupun akseptor.  

Molekul donor yang dapat digunakan 

adalah yang mempunyai sifat sebagai pendonor 

elektron seperti anilin, fenol, difenilamin 

(Deswita, 2021), indolin (Babu et al., 2015), 

trifenilamin (Hosseinzadeh et al., 2016), kumarin 

(Jadhav et al., 2018). Sedangkan untuk molekul 

jembatan π dapat digunakan molekul yang 

memiliki elektron π berkonyugasi dalam bentuk 

struktur alifatik, aromatis maupun heterosiklik. 

Diantaranya, butadiena (Podlesný et al., 2020), 

heksatriene, antrasen (Yoosuf et al., 2019), 

fenantren (Kusumawati et al., 2019), bifuran 

(Fadda, 2023). bithiofen (Fernandes et al., 2017) 

dan lain-lain. Sedangkan molekul akseptor yang 

bisa digunakan adalah asam organik karena 

merupakan bersifat penarik elektron kuat seperti 

asam format, asam asetat, asam benzoate, siano 

asetat (Imelda, Aziz, et al., 2022). 

Pada penelitian yang telah dilakukan 

Deswita,2021 terkait penggunaan fenol sebagai 

salah satu komponen pada molekul zat warna 

organik yang digunakan sebagai sensitizer pada 

perangkat DSSC menghasilkan nilai energi gibbs 

injeksi yang cukup baik. Tetapi penggunaan zat 

warna berbasis fenol belum menghasilkan 

efisiensi serapan cahaya yang tinggi dengan nilai 

bandgap 3,39 eV dan nilai panjang gelombang 

366,06 nm pada hasil penelitian Deswita,2021 

maka dari itu peneliti tertarik untuk melakukan 

penelitian terkait modifikasi jembatan π zat 

warna tipe D-π-A berbasis fenol. Dikarenakan 

penelitian sebelumnya menjelaskan bahwa 

modifikasi rantai donor, jembatan π, dan akseptor 

pada struktur meningkatkan kemampuan 

penyerapan cahaya zat warna sehingga 

menghasilkan efisiensi energi DSSC yang lebih 

tinggi (Islam et al., 2023);(Deswita, 2021). 

Metode kimia komputasi menawarkan 

peluang untuk merancang pada tingkat molekuler 

dan struktur molekul, merekayasa donor, 

konjugat π, dan akseptor dari studi sensitizer yang 

dilakukan(Obotowo et al., 2016). Dalam hal ini 

metode DFT dan TD-DFT telah banyak 

digunakan untuk mempelajari struktur dan 

spektrum serapan zat warna sebagai sensitizer 

DSSC karena hasil perhitungannya yang akurat. 

Modifikasi jembatan π yang dilakukan pada zat 

warna tipe D-π-A berbasis fenol diharapkan dapat 

memiliki efisiensi konversi energi matahari 

menjadi energi listrik yang tinggi agar dapat 

dikatakan sebagai sensitizer yang efektif untuk 

aplikasi DSSC (El-Shishtawy et al., 2016). 



Jurnal Zarah, Vol. x No. x (xxxx) | 59 

 

 

 

METODE PENELITIAN 

Molekul zat warna tipe D-π-A stukturnya 

digambar dengan program perangkat lunak Gauss 

View 6.0 kemudian dilakukan pengoptimalan 

struktur geometri. Semua masukan berkas zat 

warna berbasis fenol dioptimalkan menggunakan 

program Gaussian 16 W. Metode perhitungan 

yang digunakan ialah DFT dan TD-DFT dengan 

basis set B3LYP/6-31G, sehingga didapatkan 

nilai: 

1. Parameter elektronik yaitu berupa kontur 

LUMO (Lowest Unoccupied Molecular Orbital) 

dan HOMO (Highest Occupied Molecular 

Orbital) untuk menilai distribusi elektron struktur 

zat warna yang digunakan; EHOMO untuk menilai 

tingkat energi yang terisi elektron pada molekul 

zat warna memiliki nilai yang lebih kecil dari 

tingkat energi elektrolit; ELUMO untuk menilai 

tingkat energi yang tidak terisi elektron pada 

molekul zat warna memiliki nilai yang lebih 

besar dari tingkat energi semikonduktor TiO2; 

bandgap (ΔE) untuk menilai kemudahan transfer 

elektron dari tingkat energi HOMO ke tingkat 

energi LUMO dan ESP (Electrostatic Surface 

Potential) untuk menentukan daerah yang bersifat 

elektronegatif dan elektropositif pada molekul zat 

warna. 

2. Parameter optik berupa spektrum absorpsi 

untuk menentukan molekul zat warna dapat 

menyerap cahaya matahari dari sinar UV, Visible 

atau IR; panjang gelombang eksitasi (λeksitasi) 

untuk menentukan saat eksitasi per tingkat energi 

terjadi; LHE (Light Harvesting Efficiency) untuk 

menentukan besar efisien serapan cahaya 

perangkat DSSC ketika menggunakan sensitizer 

tertentu; oscillator strength (f) dapat menentukan 

molekul zat warna tersebut memiliki kemampuan 

seberapa besar dalam mengonversi cahaya 

matahari menjadi energi listrik.  

3. Parameter listrik berupa tegangan (VOC) 

yang dapat menentukan kemampuan efisiensi 

konversi daya dari perangkat DSSC yang 

menggunakan molekul zat warna yang 

digunakan. 

Berdasarkan parameter diatas yang akan 

digunakan kemudian dilakukan analisis terhadap 

efisiensi zat warna sebagai sensitizer pada  

perangkat DSSC. 

  

Fπ1 Fπ2 

 
 

Fπ3 Fπ4 

  

Fπ5 Fπ6 

Gambar 1. Struktur zat warna Fπ1 – Fπ6 

HASIL DAN PEMBAHASAN 

1. Sifat Geometris 

Dalam studi ini, dilakukan variasi terhadap 

struktur keadaan dasar yang dioptimalkan dari 

enam molekul zat warna sebagai respons 

terhadap jembatan π  dan menentukan sifat 

elektronik  molekul zat warna, termasuk nilai 

celah tingkat energi, energi LUMO, energi 

HOMO, dan kontur HOMO-LUMO. 

Pengoptimalan struktur geometri terhadap 

keenam molekul zat warna variasi jembatan π 

dilakukan menggunakan set basis  B3LYP/6-

31G. Hasil optimasi berupa  geometri yang telah 

optimal, kontur HOMO dan LUMO ditunjukkan 

pada Gambar 2. 

 

Gambar 2. Struktur geometri optimal zat warna Fπ1 – 

Fπ6 

Berdasarkan Gambar 2 ditunjukkan bahwa 

kontur HOMO pada masing-masing molekul zat 

warna Fπ1- Fπ6 terdistribusi pada ikatan π, gugus 

donor dan jembatan π diantaranya ikatan C-C, 
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C=C, C-N, C-O dan C-S. Hal ini 

mengindikasikan bahwa tingkat energi HOMO 

sebagai pendonor elektron (Wazzan & Irfan, 

2020). Jembatan π bertindak sebagai gugus yang 

mentransfer elektron ke bagian gugus akseptor. 

Kontur LUMO terdistribusi pada atom-atom pada 

gugus akseptor, jembatan π dan sedikir pada 

gugus donor diantaranya ikatan π-terkonjugasi, 

C=O, C-O dan O-H. Hal ini menjelaskan bahwa 

atom pada gugus akseptor khususnya atom 

oksigen bertindak sebagai penerima elektron 

yang ditransfer dari gugus donor melalui 

jembatan π. Struktur yang memiliki kontur 

HOMO yang terdistribusi pada bagian gugus 

donor dan kontur LUMO yang terdistribusi pada 

bagian gugus akseptor maka akan membuat celah 

energi HOMO dan LUMO semakin kecil dan 

memudahkan proses transfer elektron molekul 

zat warna sehingga efisiensi molekul zat warna 

sebagai sensitizer pada DSSC semakin 

meningkat. 

  Struktur optimal dari zat warna yang 

dihitung menggunakan teknik perhitungan 

DFT/TD-DFT/B3LYP/6-31G diGambarkan pada 

Gambar 3. Nilai sudut dihedral dan panajng 

ikatan dikelompokkan dalam Tabel 1. Ф1 dan Ф2 

mewakili sudut dihedral serta L1 dan L2 mewakili 

panjang ikatan antara donor dan jembatan-π serta 

jembatan-π dengan akseptor. parameter geometri 

yang ditentukan dari optimasi molekul pada 

keadaan dasar (groundstate) ialah sudut dihedral 

dan panjang ikatan. Sudut dihedral dan panjang 

ikatan sangat mempengaruhi ikatan antara gugus 

donor dengan jembatan π serta jembatan π 

dengan gugus akseptor. Kedua parameter ini 

mempengaruhi sifat optoelektronik (efisiensi 

konversi daya) pada DSSC. Untuk sudut dihedral 

mempengaruhi keplanaran suatu molekul pada 

saat terjadinya transfer elektron dalam suatu 

molekul. Apabila suatu molekul zat warna 

memiliki Ф mendekati sudut 0o dan sudut 180o 

maka molekul zat warna tersebut memiliki 

konformasi sebidang atau disebut sebagai 

koplanar. Sedangkan panjang ikatan 

mempengaruhi cepat atau lambatnya transfer 

elektron. Jika L yang diperoleh kecil dari 1,54 Å  

(ikatan C-C tunggal) maka transfer elektron akan 

semakin cepat (Vuai et al., 2021). 

 

Gambar 3. Gambaran sudut dihedral (Ф1 dan Ф2) dan 

panjang ikatan (L1 dan L2) pada zat warna D-π-A 

Data pada Tabel 1 menunjukkan besar 

nilai Ф dan L dari molekul zat warna Fπ1- Fπ6. 

Nilai sudut dihedral pada molekul zat warna Fπ1- 

Fπ6 berkisar antara 121,57-133,09o, nilai ini 

menyimpulkan bahwa struktur dari molekul zat 

warna Fπ1- Fπ6 kurang planar. Nilai L dari 

molekul zat warna Fπ1- Fπ6 kurang dari L C-C 

tunggal (1,54 Å). Hal ini menjadi alasan proses 

transfer elektron menjadi lebih cepat dari tingkat 

energi HOMO ke tingkat energi LUMO molekul 

zat warna. 
Tabel 1. Nilai sudut dihedral dan panjang ikatan zat 

warna Fπ1- Fπ6 

Zat 

Warna 
θ1 (°) θ2 (°) d1(Å) d2(Å) 

Fπ1 125,25 121,57 1,44 1,44 

Fπ2 125,95 124,90 1,44 1,44 

Fπ3 121,97 121,98 1,47 1,45 

Fπ4 121,91 123,38 1,47 1,45 

Fπ5 134,95 133,09 1,42 1,43 

Fπ6 129,60 129,37 1,43 1,43 

2. ESP (Electronic Surface Potensial) 

Electrostatic Surface Potential merupakan salah 

satu parameter yang mempengaruhi untuk 

memperhitungkan daerah yang reaktif terhadap 

elektrofil dan reaktif terhadap nukleofil. Warna 

dari daerah pada Gambar ESP semua zat warna 

menunjukkan perbedaan keelektronegatifan. Biru 

> cyan > hijau > kuning >merah menunjukkan 

sifat elektropositif. Daerah yang reaktif terhadap 

elektrofil merupakan daerah berwarna biru 

sedangkan daerah yang reaktif terhadap nukleofil 

merupakan daerah berwarna merah (Britel et al., 

2022). 

 

Gambar 4. ESP zat warna Fπ1- Fπ6 
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Pada Gambar 4. dapat dilihat peta ESP dari 

molekul zat warna Fπ1- Fπ6. Pada masing-

masing molekul bagian gugus donor cenderung 

berwarna biru. Warna biru tersebut menunjukkan 

bahwa bagian tersebut bersifat elektropositif atau 

memiliki kemampuan mendorong elektron. 

Warna merah pada bagian gugus donor 

menunjukkan atom pada gugus donor tersebut 

yang bertindak sebagai pendonor elektron. 

Sedangkan pada bagian jembatan phi cenderung 

berwarna cyan menunjukkan sifat netral dan 

bertindak sebagai jembatan/transfer elektron. 

Untuk bagian gugus akseptor cenderung 

berwarna merah, hal ini menunjukkan gugus 

tersebut bersifat elektronegatif dan bertindak 

sebagai penerima elektron dari gugus donor. 

Ketika struktur molekul zat warna memiliki 

daerah gugus donor yang berwarna biru dan 

daerah gugus akseptor yang berwarna merah 

maka akan membuat molekul zat warna mudah 

dalam proses transfer elektron dari tingkat energi 

HOMO ke tingkat energi LUMO molekul zat 

warna sehingga efisiensi perangkat DSSC akan 

meningkat. 

 

3. Energi Frontier 

Sumber energi listrik dari DSSC diperoleh 

dengan dimulainya proses eksitasi elektron dari 

tingkat energi HOMO ke tingkat energi LUMO. 

Jarak dari kedua tingkat energi tersebut disebut 

sebagai celah energi (bandgap) (Gunawardhana 

et al., 2024). Nilai bandgap akan mempengaruhi 

efisiensi dari DSSC itu sendiri. Semakin kecil 

nilai bandgap maka energi yang dibutuhkan 

untuk mulainya proses pembentukan energi 

listrik pada DSSC semakin kecil sehingga energi 

yang didapatkan akan semakin banyak. Hal ini 

dikarenakan proses ekesitasi berlangsung cepat 

(mengurangi waktu proses). Tetapi nilai bandgap 

juga memiliki batasan tertentu yaitu tidak kecil 

dari 1,10 eV. Nilai bandgap yang kecil akan 

membuat nilai panjang gelombang zat warna 

menjadi lebih panjang (redshift) dan daya serap 

cahaya semakin banyak (Daniswara et al., 2020; 

Imelda, 2020). 
Tabel 2. Energi HOMO-LUMO dan bandgap dari zat 

warna Fπ1- Fπ6 

Zat 

warna 
Jembatan π 

EHOMO 

(eV) 

ELUMO 

(eV) 

ΔE 

(eV) 

Fπ1 Butadiena -5,65 -2,37 3,29 

Fπ2 Heksatriena -5,39 -2,53 2,86 

Fπ3 Antrasena -5,29 -2,38 2,91 

Fπ4 Fenantrena -5,27 -2,37 2,90 

Fπ5 Bifuran -5,27 -2,17 3,10 

Fπ6 Bithiopen -5,32 -2,55 2,77 

Tabel 2. menunjukkan besar EHOMO, 

ELUMO serta bandgap dari masing-masing 

molekul zat warna Fπ1- Fπ6. Nilai energi gap 

yang paling rendah pada molekul zat warna Fπ6. 

Hal ini disebabkan pada zat warna Fπ6 adanya 

tarikan dari atom S pada jembatan π dan 

panjangnya resonansi elektron pada zat warna 

Fπ6 sehingga proses transfer elektron semakin 

cepat. Nilai energi gap molekul zat warna Fπ6 

yaitu 2,77 eV. Nilai yang diperoleh ini lebih kecil 

dibandingkan penelitian sebelumnya 

(Deswita,2021) yang menggunakan fenol sebagai 

gugus donornya sebesar 3,39 eV. 

 

Gambar 5. Skema diagram energi HOMO-LUMO, 

TiO2, elektrolit (I-/I3
-) dan bandgap zat warna Fπ1- 

Fπ6 

Semua nilai energi LUMO dari masing-

masing molekul zat warna Fπ1- Fπ6 memiliki 

nilai energi diatas energi tingkat energi konduksi 

dari TiO2(-4,00) eV, hal ini menunjukkan bahwa 

proses penginjeksian elektron dari tingkat energi 

LUMO molekul zat warna Fπ1- Fπ6 ke tingkat 

energi konduksi TiO2 lebih mudah. Nilai EHOMO 

dari masing-masing molekul zat warna Fπ1- Fπ6 

memiliki nilai energi yang lebih rendah dari pada 

energi redoks I3-/I- (-4,80 eV), hal ini 

menunjukkan proses regenerasi elektron dari 

redoks ke tingkat energi HOMO (hole) molekul 

zat warna lebih mudah. Sedangkan untuk nilai 

bandgap dari masing-masing molekul zat warna 

Fπ1- Fπ6 yang memiliki nilai paling rendah ialah 

molekul zat warna Fπ6. Hal ini menunjukkan 

molekul Fπ6 paling mudah mengalami eksitasi 

elektron dari tingkat energi HOMO ke tingkat 

energi LUMO dibandingkan molekul zat warna 

lainnya. 

 

4. Spektrum Absorbsi dan Transisi 

Elektronik 
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Spektrum ultra violet – visible (UV-Vis) 

merupakan sifat optik yang mempengaruhi 

seberapa banyak cahaya yang dapat diserap suatu 

molekul zat warna pada DSSC. Nilai ini 

ditentukan menggunakan metode TD-

DFT/B3LYP/6-31G. Selain panjang gelombang 

(λ), kekuatan osilator (ƒ), energi eksitasi (energi 

yang dibutuhkan untuk terjadinya proses 

eksitasi), dan persen distribusi juga merupakan 

sifat optik untuk menentukan zat warna terbaik 

sebagai sensitizer pada DSSC. Untuk dapat 

menyerap radiasi cahaya matahari dengan 

maksimum, sensitizer pada DSSC harus mampu 

melakukan penyerapan seoptimal mungkin agar 

sesuai dengan spektrum cahaya matahari. 

Sehingga DSSC memperoleh kemampuan 

efisiensi serapan yang tinggi (Vuai et al., 2021). 

Spektrum UV-Vis dapat dilihat pada Gambar 6 

dan data untuk transisi elektronik pada Tabel 3. 

 

Gambar 6. Spektrum UV-Vis zat warna  Fπ1- Fπ6 

Berdasarkan Gambar 6 ditunjukkan 

bahwa masing-masing molekul zat warna 

memiliki range penyerapan yang masih kecil 

yaitu berkisar antara 287,38-468,60 nm. Nilai 

tersebut masih berkisar dalam penyerapan sinar 

UV-Vis belum mencapai IR. Untuk molekul yang 

memiliki absortivitas molar paling besar ialah 

Fπ2.  

Tabel 3.  Data Transisi elektronik zat warna Fπ1- Fπ6 

Zat 

warna 

λeksitasi 

(nm) 

Eeksitasi 

(eV) 

Konfigurasi OM (orbital 

Molekul) 

Oscillator 

Strenght 

(f) 

Fπ1 359,94 3,44 
H --> L                          

50 -->51 
= 99,84 % 1,19 

   H <-- L = 16,70 %  

 328,31 3,78 H-1 --> L = 97,62 % 0,00 

   
H-1 --> 

L+2 
= 17,93 %  

 287,38 4,31 H-3 --> L = 62,21 % 0,00 

   H-2 --> L = 38,56 %  

   H --> L+1 = 66,49 %  

Fπ2 402,11 3,08 
H --> L                             

57 --> 58 
= 99,59 % 1,64 

   H-1 --> L = 16,84 %  

   H <-- L = 18,35 %  

 336,04 3,69 H-1 --> L = 96,84 % 0,00 

   H --> L+1 = 21,36 %  

 311,28 3,98 H-1 --> L = 73,05 % 0,15 

   H --> L = 16,89 %  

   H --> L+1 = 64,18 %  

Fπ3 468,60 2,65 
H --> L                             

82 --> 83 
= 99,45 % 0,17 

 384,15 3,23 H-2 --> L = 16,18 % 0,07 

   H-1 --> L = 85,90 %  

   H --> L+1 = 43,31 %  

   H --> L+2 = 18,99 %  

 334,57 3,71 H-2 --> L = 44,13 % 0,33 

   H-1 --> L = 44,93 %  

   H --> L+1 = 75,35 %  

Fπ4 372,63 3,33 
H --> L                             

82 --> 83 
= 40,00 % 0,03 

   
H+2 --> 

L+1 
= 15,52 %  

   H-1--> L = 81,59 %  

   H --> L+1 = 35,07 %  

 356,31 3,48 H-1 --> L = 38,05 % 0,48 

   
H-1 --> 

L+1 
= 20,76 %  

   H --> L = 88,02 %  

   H --> L+1 = 17,26 %  

 312,25 3,97 H-1 --> L = 37,87 % 0,05 

   
H-1 --> 

L+1 
= 18,24 %  

   
H-1 --> 

L+2 
= 15,62 %  

   H --> L+1 = 87,52 %  

Fπ5 410,95 3,02 
H --> L                             

70 --> 71 
= 99,94 % 1,02 

 318,32 3,89 H-1 --> L = 53,05 % 0,17 

   H --> L+1 = 83,08 %  

 295,63 4,19 H-3 --> L = 94,05 % 0,00 

   
H-3 --> 

L+1 
= 30,66 %  

Fπ6 456,96 2,71 
H --> L                             

78 --> 79 

= 100,21 

% 
1,06 

   H <-- L = 14,50 %  

 339,43 3,65 H-2 --> L = 14,52 % 0,06 

   H-1 --> L = 69,04 %  

   H --> L+1 = 69,41 %  

 310,37 3,99 H-4 --> L = 95,41 % 0,00 

   
H-4 --> 

L+1 
= 26,76 %  

 

Tabel 3 ditunjukkan bahwa molekul zat 

warna Fπ3 memiliki panjang gelombang eksitasi 

yang paling besar dengan nilai 468,60 nm. Nilai 

tersebut menunjukkan seberapa jauh jangkauan 

serapan molekul zat warna terhadap sinar yang 

dipancarkan disekelilingnya. Untuk nilai 

kekuatan osilator yang memiliki nilai yang paling 

besar ialah Fπ2. Nilai ini berhubungan dengan 

kemampuan molekul zat warna dalam 

mengkonversi cahaya. Semakin besar nilai 

kekuatan osilator molekul zat warna maka akan 

semakin baik dalam penyerapan cahaya. 

 

5. Sifat Fotovoltaik 

Parameter yang menentukan kinerja DSSC dari 

sifat fotovoltaik diantaranya Momen dipol, 

energi bebas gibbs regenerasi (∆Greg) dan energi 

bebas gibbs injeksi (∆Ginject).Momen dipol ialah 

ukuran yang menentukan pengkutuban suatu 

molekul akibat adanya transfer elektron pada 

molekul tersebut. Kutub positif akan dimiliki 

oleh gugus yang mendonorkan elektron (gugus 
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donor) kepada gugus yang menerima elektron. 

Pada molekul yang dianalisis yang bertindak 

sebagai gugus donor ialah difenilamin.  Kutub 

negatif akan dimiliki oleh gugus yang menerima 

elektron (gugus akseptor) dari gugus donor. Pada 

molekul yang dianalisis yang bertindak sebagai 

gugus akseptor ialah asam format. Semakin 

tinggi nilai momen dipol maka pembentukan 

kutub pada kedua gugus yaitu pada gugus donor 

dan gugus akseptor akan menjadi lebih mudah. 

Nilai momen dipol yang besar akan membuat 

transfer elektron akan semakin baik dan juga 

akan meningkatkan nilai Voc (Imelda, Emriadi, 

et al., 2022; Ouared & Rekis, 2021). 

 
Tabel 4. Nilai momen dipol, ∆Ginject dan ∆Greg dari 

zat warna Fπ1- Fπ6 

Zat warna 
Momen 

Dipol (d) 

∆Ginject 

(eV) 

∆Greg 
 

(eV) 

Fπ1 8,80 -1,79 0,85 

Fπ2 10,64 -1,69 0,59 

Fπ3 9,10 -1,36 0,49 

Fπ4 7,81 -2,05 0,47 

Fπ5 10,38 -1,75 0,47 

Fπ6 9,78 -1,39 0,52 

 

Pada Tabel 4 ditunjukkan nilai momen 

dipol dari molekul zat warna Fπ1- Fπ6 yang 

paling besar ialah molekul zat warna Fπ2. 

Semakin besar nilai momen dipol ini maka 

molekul tersebut semakin mudah dalam 

pengkutuban (terbentuknya kutub positif dan 

kutub negatif). Hal ini dkarenakan jembatan π 

pada molekul Fπ2 lebih linear dibandingkan 

molekul lain sehingga mudah untuk terjadi 

transfer elektron. Nilai ∆Ginject yang paling kecil 

dari molekul Fπ1- Fπ6 ialah molekul Fπ4. Hal ini 

menunjukkan semakin mudahnya proses injeksi 

elektron dari tingkat energi LUMO ke tingkat 

energi konduksi fotoanoda TiO2. Sedangkan nilai 

∆Greg yang paling kecil dari molekul Fπ1- Fπ6 

ialah molekul Fπ5. Nilai tersebut menunjukkan 

bahwa molekul tersebut mudah dalam proses 

regenerasi elektron dari redoks ke tingkat energi 

HOMO molekul zat warna. 

  Arus listrik yang dihasilkan oleh suatu 

molekul zat warna dipengaruhi oleh berbagai 

macam parameter diantaranya tegangan arus 

terbuka (VOC), rapat arus hubungan singkat (Jsc) 

dan efisiensi konversi cahaya (LHE) (Imelda, 

Aziz, et al., 2022). Nilai VOC, Jsc dan intensitas 

cahaya dapat mempengaruhi nilai efisiensi 

konversi daya pada DSSC. Nilai Jsc dan VOC 

memiliki hubungan sebanding terhadap nilai η. 

Sedangkan semakin kecil nilai intensitas cahaya 

maka semakin panjang nilai panjang gelombang 

suatu molekul dan semakin juga nilai bandgap 

dari molekul tersebut. Selain itu, untuk nilai Jsc 

dipengaruhi oleh efisiensi serapan cahaya (LHE) 

dan kekuatan osilator (ƒ). Hal ini dikarenakan 

nilai kekuatan osilator memiliki hubungan 

sebanding dengan nilai LHE. Ketika hal ini 

terjadi menyebabkan nilai Jsc juga akan semakin 

meningkat (Kandregula et al., 2021). 
Tabel 5. Nilai LHE dan Voc zat warna Fπ1- Fπ6 

Zat 

warna 
LHE VOC (eV) 

Fπ1 0,80; 0,80; 0,64 1,64 

Fπ2 0,80; 0,79; 0,70 1,47 

Fπ3 0,80; 0,23; 0,51 1,62 

Fπ4 0,48; 0,46; 0,46 1,62 

Fπ5 0,80; 0,58; 0,78 1,83 

Fπ6 0,80; 0,21; 0,79 1,44 

  Berdasarkan tabel 4.11 terdapat nilai 

LHE dan Voc dari masing-masing molekul Fπ1- 

Fπ6. Nilai LHE berkaitan dengan efisiensi dari 

DSSC. Ketika nilai LHE semakin besar maka 

akan semakin besar juga efisiensi dari DSSC 

tersebut. Pada tabel diatas molekul yang memiliki 

nilai LHE yang paling besar ialah Fπ6 dengan 

nilai 0,80. 

Sedangkan untuk nilai VOC berkaitan 

dengan rekombinasi muatan. Ketika nilai VOC 

semakin tinggi maka rekombinasi muatan akan 

semakin lambat. Jika rekombinasi muatan 

semakin cepat terjadi artinya proses regenerasi 

elektron semakin cepat terjadi. Hal ini dapat 

menjadi penyebab efisiensi dari DSSC akan 

semakin menurun. Pada tabel diatas molekul 

yang memiliki nilai VOC yang paling tinggi ialah 

Fπ5 dengan nilai 1,83 eV. 

 

KESIMPULAN  

Berdasarkan studi yang telah dilakukan dengan 

melakukan modifikasi terhadap molekul zat 

warna tipe D-π-A berbasis fenol maka diperoleh 

molekul zat warna Fπ6 dengan variasi jembatan 

π bithiopen merupakan molekul zat warna 

terbaik untuk dijadikan sebagai sensitizer pada 

perangkat DSSC dengan nilai celah pita 2,77 eV, 

λ sebesar 456,96 nm, nilai momen dipol 9,78 D, 

energi eksitasi 2,71 eV, ΔGinj -1,39 eV, ΔGreg 

0,52 eV, dan nilai VOC 1,44 eV. Rekomendasi 

penelitian selanjutnya terkait topik ini 

diharapkan dapat mengkaji pelarut yang tepat 

untuk molekul zat warna yang diinteraksikan 

dengan TiO2. 
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