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 Tungsten Disulfida (𝑊𝑆2) merupakan salah satu material dari 
Transition Metal Dichalcogenide (TMDC) yang terbentuk dari 
tungsten dan sulfur. 𝑊𝑆2 dapat berupa padatan (bulk) dan juga 
lapisan. Pada penelitian ini bertujuan untuk mengetahui 
struktur pita lapisan 𝑊𝑆2 serta mengetahui hasil dari 
perhitungan struktur pita dan Density Of State (DOS). Penelitian 
ini menggunakan metode komputasi dengan bantuan software 
Quantum Espresso (QE) dan BURAI berbasis Density Functional 
Theory (DFT). Parameter kisi yang digunakan sebesar a = b = 
3,1907 Å dan c = 23,1461 Å. Sementara itu, pada ukuran supersel 
2 × 2 × 1 menggunakan nilai parameter kisi a = b = 6,38146 Å 
dan c = 23,1461 Å, serta parameter kisi a = b = 9,57219 Å dan c = 
23,1461 Å pada 3 × 3 × 1 yang diatur pada software BURAI. 
Selain parameter kisi, database untuk 3 variasi supersel untuk 
jenis sistemnya sama yaitu berbentuk hexagonal (P63/mmc). 
Sebelum melakukan perhitungan dibutuhkan tes konvergensi 
yang merupakan dasar dalam perhitungan dengan metode 
Density Functional Theory (DFT). Pada tahap ini dilakukan 
beberapa kali pergantian nilai energi cut-off wave function (Ecut) 
dan k-points untuk memperoleh nilai energi yang konvergen. 
Perhitungan dilakukan dengan nilai Ecut = 35 Ry dan k-points 
3 3 3. Hasil perhitungan dengan metode DFT memperlihatkan 
bahwa lapisan 𝑊𝑆2 memiliki celah pita langsung dengan variasi 
supersel 1 × 1 × 1, 2 × 2 × 1 dan 3 × 3 × 1 berturut – turut 1,752 
eV; 1,763 eV; 1,766 eV yang menunjukkan 𝑊𝑆2 bersifat 
semikonduktor. 
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Pendahuluan 

Semikonduktor adalah komponen dasar dari banyak teknologi vital seperti elektronik, 
komunikasi, dan perangkat optoelektronik. Hal yang menentukan sifat listrik dan optik 
semikonduktor adalah celah pita energi (Eg) [1]. Beberapa material semikonduktor dua 
dimensi (2D) yang banyak diteliti yaitu graphene [2], silikon [3], dan logam transisi 
dikalkogenida (transition metal dichalcogenides/ TMDC) [4]. Logam transisi dikalkogenida telah 
menarik perhatian karena potensi aplikasinya yang praktis dalam perangkat elektronik dan 
optoelektronik. 
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Logam transisi dikalkogenida (transition metal dichalcogenides/ TMDC) adalah logam 
golongan IV – VII dengan struktur kimia berbentuk 𝑀𝑋2, dimana M adalah logam transisi 
atom (tungsten, molybdenum) dan X adalah atom kalkogen (S, Se, Te). Material TMDC 
meliputi, 𝑊𝑆2, 𝑊𝑆𝑒2, 𝑀𝑜𝑆2, dan 𝑀𝑜𝑆𝑒2 [5]. Material TMDC ini memiliki karakter fisik yang 
unik seperti celah pita yang bisa berubah, yaitu celah pita langsung dan tidak langsung [6]. 
Variasi pada struktur celah pita ini menunjukkan bahwa TMDC dapat digunakan dalam 
pengembangan material baru. 

𝑊𝑆2 (Tungsten disulfida) merupakan salah satu material TMDC yang menarik perhatian 
para peneliti dengan sifat listrik dan optoelektroniknya yaitu memiliki mobilitas pembawa 
muatan yang tinggi dan emisi cahaya yang dapat terpolarisasi. Dengan karakteristik listrik 
dan optoelektroniknya yang baik, maka 𝑊𝑆2 merupakan salah satu material yang paling 
menjanjikan dalam aplikasi optoelektronik. Aplikasi perangkat optoelektronik pada 𝑊𝑆2 

diantaranya adalah photodetector, perangkat pemancar cahaya (LED), dan laser. Dikarenakan 
pada 𝑊𝑆2 memiliki sifat optoelektronik yang baik maka deteksi foto pada photodetector pun 
sangat sensitif [7]. 

Ada 3 metode yang digunakan dalam komputasi, yaitu metode ab-initio, semiempiris dan 
Density Functional Theory (DFT). Namun, masing – masing metode tersebut memiliki kelebihan 
dan kelemahan.  Untuk mendapatkan hasil perhitungan komputasi dengan akurasi yang 
tinggi, maka umumnya pendekatan yang digunakan adalah ab-initio. Namun, perhitungan ab-
initio membutuhkan sumber daya komputer (memori dan ruang disk yang cukup besar). 
Sedangkan perhitungan semiempiris lebih cepat dibandingkan ab-initio, namun kecepatan ini 
seringkali memperoleh nilai dengan akurasi yang kurang [8]. Ide utama DFT muncul dari teori 
Hohenberg-Kohn dimana kerapatan elektron dalam keadaan dasar secara prinsip dapat 
digunakan untuk menghitung fungsi gelombang dalam keadaan dasar. DFT tampaknya 
menjadi metode pilihan untuk perhitungan pada penelitian ini karena dapat 
menyederhanakan perhitungan kuantum dalam kasus banyak partikel. DFT bekerja dengan 
kerapatan elektron yang dapat diukur dan dengan mudah dipahami daripada fungsi 
gelombang.  

Dalam penelitian ini, dilakukan perhitungan celah pita energi 𝑊𝑆2 dengan metode DFT 
menggunakan software Quantum Espresso untuk perhitungan konvergensi parameter input 
yang digunakan serta dibantu juga dengan software BURAI untuk melihat struktur celah pita 
energi dan DOS.  Celah energi (Eg) adalah salah satu parameter yang penting untuk 
mengetahui konduktivitas dari suatu material, termasuk konduktor, semikonduktor atau 
isolator. 

Landasan Teori 

DFT merupakan salah satu pendekatan yang popular untuk perhitungan struktur 
elektron banyak partikel secara mekanika kuantum untuk sistem molekul. Dengan teori 
mekanika kuantum dapat menggambarkan keadaan dasar suatu sistem dengan banyak 
partikel [9]. Metode ini memiliki keuntungan dari metode sebelumnya seperti ab initio dan 
semi empiris karena bisa menghitung suatu senyawa kompleks dengan lebih sederhana dan 
cepat dengan hasil yang tidak jauh berbeda dari data eksperimen. Metode ini dapat digunakan 
untuk menghitung energi ikat molekul pada kimia dan struktur pita padatan dalam fisika. 
DFT dapat menyelesaikan persamaan Schrӧdinger secara sederhana karena didasarkan pada 
kerapatan elektron. Untuk sistem logam transisi, umumnya metode DFT mengarah pada 
struktur dan vibrasi energi yang lebih akurat [10]. 
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1. Persamaan Schrӧdinger Banyak Partikel 

  Persamaan Schrӧdinger secara matematis merupakan suatu bentuk persamaan 
gelombang yang dideskripsikan dengan suatu fungsi gelombang.  
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Pada suku sebelah kiri, suku pertama dan kedua menyatakan energi kinetik dari elektron (N) 
dan inti (M). Suku ketiga menyatakan energi potensial antar elektron dengan elektron. Suku 
keempat menyatakan energi potensial antara inti dengan inti. Suku kelima menyatakan energi 

potensial inti dengan elektron, dimana 
1

4𝜋𝜖0
 merupakan konstanta Coulomb, ℏ adalah 

konstanta dirac (1,05457163 × 10-34 Js, r adalah jarak elektron, Z adalah nomor atom, R adalah 
jarak inti, 𝑚𝑒 adalah massa elektron (9,10938291 × 10-31 kg), 𝑀𝐼 adalah massa dari inti 
(1,67262164 × 10-27 kg), 𝑒 adalah muatan elektron (1,60217649 × 10-19 C), 𝜖0 adalah permitivitas 
ruang hampa (8,85418782 × 10-12 F/m), dan 𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 mewakili energi total sistem keadaan 
kuantum [11]. 
2. Pendekatan Born-Oppenheimer 

Interaksi yang terjadi pada elektron dan inti merupakan interaksi coulomb yang sama dan 
memiliki besar yang sama. Akibatnya perubahan momentum yang muncul akibat interaksi 
coulomb tersebut (baik untuk elektron dan inti) akan memiliki besar yang sama. Namun, 
karena massa inti jauh lebih besar dari massa elektron dengan perubahan momentum yang 
sama maka kecepatan inti akan jauh lebih lambat dari kecepatan elektron. Dalam 
menyelesaikan persamaan Schrӧdinger, dapat diasumsikan inti bergerak stasioner. Maka 
persamaan dikerjakan dengan menyelesaikan konfigurasi keadaan dasar dari elektron terlebih 
dahulu, kemudian menghitung energi dari konfigurasi sistem tersebut dan terakhir 
menyelesaikan perhitungan pergerakan inti. Pemisahan perhitungan pergerakan elektron dan 
inti ini dikenal dengan pendekatan Born-Oppenheimer. 

Dengan asumsi tersebut, komponen dari energi kinetik inti atom dapat diabaikan serta 
energi potensial antar inti atom dapat dianggap konstan dan dipisahkan dari persamaan (3.4), 
sehingga komponen Hamiltonian hanya bagian kinetik elektron dan potensial interaksi 
elektron dengan elektron [12]. Maka, potensial coulomb yang muncul dari inti dapat 
diperlakukan sebagai potensial eksternal statis yang dinyatakan dalam : 
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3. Teori Hohenberg – Khon 

Ide besar dari DFT adalah bahwa fungsi gelombang banyak partikel 𝜓(𝑟1⃗⃗⃗ ⃗, 𝑟2⃗⃗⃗⃗ , … , 𝑟𝑁⃗⃗⃗⃗⃗) dapat 
didefinisikan sebagai fungsional dari kerapatan elektron 𝑛(𝑟). Hal ini muncul dari ide bahwa 
untuk suatu nilai 𝑛(𝑟) tertentu, maka akan merepresentasikan fungsi gelombang tertentu 
pula. Teorema pertama menyatakan bahwa “the ground-state energy from Schrӧdinger’s equation 
is a unique functional of the electron density”. Secara jelasnya, teorema ini menyatakan bahwa 
terdapat hubungan antara fungsi gelombang ground state dan densitas elektron ground state. 
Dari densitas elektron pada keadaan dasar inilah yang dapat menentukan semua sifat, 
termasuk energi dan fungsi gelombang keadaan dasar [13].  
4. Teori Kohn – Sham 

Persamaan Kohn – Sham pada dasarnya adalah persamaan numerik yang dikerjakan 
secara berulang sehingga dapat ditemukan suatu nilai tertentu dari perulangan tersebut. 
Dalam kerangka DFT Kohn – Sham, masalah interaksi elektron banyak partikel, potensial 
statis eksternal direduksi menjadi sebuah masalah yang mudah dikerjakan dengan mengganti 
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elektron yang tidak berinteraksi menjadi sebuah potensial efektif. Potensial efektif meliputi 
potensial eksternal dan pengaruh interaksi “Coulomb” antar elektron. Persamaan Kohn – 
Sham merepresentasikan interaksi sistem banyak elektron ke sistem yang noninteracting (tidak 
berinteraksi) dengan elektron lainnya (Payne, 1992).  

[−
ℏ2

2𝑚
∇2 + 𝑉𝑖𝑜𝑛(𝑟) + 𝑉𝐻(𝑟) + 𝑉𝑋𝐶(𝑟)] 𝜓𝑖(𝑟) = 𝜀𝑖𝜓𝑖(𝑟)     (3.6) 

Pada suku sebelah kiri, suku pertama menyatakan energi kinetik dari elektron, suku kedua 
menyatakan potensial interaksi inti terhadap elektron dan 𝑉𝐻 menyatakan potensial Hatree 
(atau Coulomb) mewakili interaksi Coulomb antar elektron. 𝑉𝑋𝐶 menyatakan potensial 
exchange correlation, yang mencakup koreksi interaksi antar elektron yang tidak termuat dalam 
ketiga suku pertama [14]. 
 
Metodologi Penelitian 
Alat dan Bahan Penelitian 

Pada penelitian ini, hardware yang digunakan adalah PC atau laptop untuk menjalankan 
program (running program). Software BURAI yang merupakan program versi GUI (Graphical 
User Interface) digunakan untuk membuat permodelan struktur awal dan untuk melihat 
struktur celah pita energi, serta Quantum Espresso sebagai program utama digunakan untuk 
melakukan perhitungan celah pita energi, Notepad++ untuk mengedit inputan dan membaca 
outputnya, CMD untuk running inputan tersebut, Microsoft Excel untuk mengolah data yang 
telah didapatkan dan Global Mapper berfungsi untuk menganalisis struktur celah pita energi.   

Dalam penelitian ini dilakukan beberapa tahapan dimulai dari visualisasi 𝑊𝑆2 dengan 
BURAI, uji konvergensi energi cut-off wave function (𝐸𝑐𝑢𝑡) dan k-points serta dilanjutkan ke 
perhitungan struktur pita dan density of states (DOS).  
Visualisasi WS2 

Sebelum melakukan perhitungan, hal pertama yang dilakukan yaitu dengan menentukan 
struktur molekul 𝑊𝑆2 dengan bantuan software BURAI. Ada beberapa parameter yang 
dibutuhkan dalam inputan untuk visualisasi, diantaranya parameter kisi (a, b dan c), dan 
sistem kristal yang akan dimasukan pada input-an software BURAI. Nilai dari beberapa 
parameter tersebut (database) diperoleh melalui website materials project 
(https://materialsproject.org/) [15]. 

Pada penelitian kali ini untuk supersel 1 × 1 × 1 menggunakan database seperti pada 
lampiran 5. Parameter kisi yang digunakan sebesar a = b = 3,1907 Å dan c = 23,1461 Å. 
Sementara itu, pada ukuran supersel 2 × 2 × 1 menggunakan nilai parameter kisi a = b = 
6,38146 Å dan c = 23,1461 Å, serta parameter kisi a = b = 9,57219 Å dan c = 23,1461 Å pada 
3 × 3 × 1 yang diatur pada software BURAI. Selain parameter kisi, database untuk 3 variasi 
superselnya untuk jenis sistemnya sama yaitu berbentuk hexagonal (P63/mmc). 
Uji Konvergensi  

Uji konvergensi adalah bagian dari perhitungan struktur pita dan DOS. Pada tahap ini 
dilakukan beberapa kali pergantian nilai energi cut-off wave function (Ecut) dan k-points untuk 
memperoleh nilai energi yang konvergen. Uji konvergensi ini dilakukan dengan cara self-
consistent field (SCF) yang berfungsi untuk menghitung energi keadaan dasar dengan proses 
pencarian fungsi gelombang dan dicek energinya. Saat nilainya semakin rendah dan tidak 
terjadi perubahan, maka perhitungan telah mencapai self consistent atau konvergen. Hasil 
output-nya berupa nilai energi total dari Ecut dan k-points yang nantinya digunakan sebagai 
inputan untuk melihat struktur celah energi (Eg). 

 

https://materialsproject.org/
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a) Uji Konvergensi Energi Cut-off wave function (Ecut)  
 Nilai Ecut yang akan digunakan pada perhitungan struktur celah energi diambil dari 
nilai yang telah konvergen. Nilai Ecut dimasukkan dalam Notepad++ dengan software QE 
untuk menjadi input agar memperoleh nilai yang konvergen dan dirunning menggunakan 
program CMD dengan script pw.exe <nama.in> nama.out. Untuk mendapatkan nilai Ecut yang 
konvergen, diperoleh dari memvariasikan nilai Ecut tersebut dengan rentang 5 Ry dimulai dari 
5 Ry, 10 Ry, 15 Ry, 20 Ry, 25 Ry, 30 Ry, 35 Ry, dan 40 Ry. Hasil yang diambil berupa energi total 
dari setiap output Ecut, kemudian diplot hubungan antara Ecut dengan energi total 
menggunakan software Microsoft Excel.   
b) Uji Konvergensi k-point 
 Nilai k-point bisa diperoleh ketika telah mendapatkan nilai Ecut yang konvergen. k-
point penting untuk menentukan keadaan dasar sebuah permukaan, dengan demikian 
memilih nilai k-point yang tepat akan memberikan hasil yang tepat pula untuk mencari 
keadaan dasar sebuah permukaan. Sama seperti sebelumnya, variasi dari k-points dimasukkan 
dalam Notepad++ yang dijalankan dengan software QE serta dirunning menggunakan 
program CMD dengan script pw.exe <nama.in> nama.out. Nilai dari k-points divariasikan 
mulai dari  1 1 1, 2 2 2, 3 3 3, 4 4 4, 5 5 5, dan 6 6 6. Hasil yang diambil berupa energi total dari 
setiap output k-points, kemudian diplot hubungan antara k-points dengan energi total 
menggunakan software Microsoft Excel. 
Perhitungan Struktur Pita 

Dalam perhitungan struktur pita, input yang digunakan yaitu semua parameter yang 
telah konvergen dengan bantuan software BURAI. Seperti halnya pada perhitungan SCF, 
dijalannya dengan perintah Run dan Job Type kemudian pilih Band pada software. Hasil akhir 
yang diperoleh berupa gambar struktur celah pita energi dari lapisan 𝑊𝑆2. 
Perhitungan Density of States (DOS) 

DOS merupakan perhitungan terakhir dalam memperoleh struktur pita lapisan 𝑊𝑆2. 
Perhitungan ini masih menggunakan software BURAI dengan memilih perintah Run dan Job 
Type, kemudian pilih DOS. Sebelum melakukan perhitungan, pada tampilan running DOS 
masukkan parameter k-points yang telah konvergen pada perhitungan SCF. Hasil akhir yang 
diperoleh berupa struktur pita dari lapisan 𝑊𝑆2. 
 
Hasil dan Pembahasan 

Telah dilakukan penelitian untuk perhitungan celah energi dan melihat struktur pita dari 
𝑊𝑆2 dengan variasi supersel 1 × 1 × 1, 2 × 2 × 1 dan  3 × 3 × 1. Pada penelitian ini 
menggunakan density functional theory (DFT) sebagai metode yang digunakan untuk 
menghitung struktur elektronik 𝑊𝑆2 yang dikaji. 
Struktur WS2  

 Sebelum menentukan struktur 𝑊𝑆2 terlebih dahulu memilih struktur padatan 𝑊𝑆2 dari 
Materials Project dan mengacu pada penelitian yang pernah dilakukan sebelumnya. Kristal 
𝑊𝑆2 dibangun dari website Materials Project. Pada gambar 1 parameter input yang penting 
meliputi jenis sistem, parameter kisi (a, b, dan c), dan space group (SG). Salah satu konsep 
mendasar dalam perhitungan plane-wave DFT adalah struktur kristal. Pada penelitian ini 
menggunakan struktur kristal 𝑊𝑆2 berbentuk heksagonal dengan atom sulfur (𝑆) yang 
berwarna kuning dan atom tungsten (𝑊) dengan berwarna biru.  
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(a)                                                       (b) 
Gambar 1 Struktur kristal 𝑊𝑆2 (a) Penelitian sebelumnya [5] (b) Hasil visualisasi 

dari materials project 
Gambar 1 menunjukkan sel satuan konvensional dari padatan 𝑊𝑆2 yang memiliki sistem 

kristal simetri hexagonal. Pada perhitungan ini berfokus pada monolayer dengan variasi 
supersel dapat dilihat pada gambar 2. Supersel berkaitan dengan jumlah atom yang 
digunakan. Variasi supersel dari lapisan 𝑊𝑆2 dengan total 3 atom untuk supersel 1 × 1 × 1, 12 
atom untuk supersel 2 × 2 × 1 (𝑊4𝑆8) dan 27 atom untuk supersel 3 × 3 × 1 (𝑊9𝑆18). Selain 
parameter kisi, database untuk 3 variasi superselnya untuk jenis sistemnya sama yaitu 
berbentuk hexagonal (P63/mmc). 

 
    (a)       (b)   (c) 

Gambar 2 𝑊𝑆2 variasi supersel (a) 1 × 1 × 1 (b) 2 × 2 × 1 
(c) 3 × 3 × 1 
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Uji Konvergensi Lapisan WS2  

Tes konvergensi yang digunakan dalam penelitian ini meliputi 2 variabel, yakni Ecut dan 
k-points. Tes konvergensi merupakan bentuk pemilihan variabel input dengan metode self-
consistent field (SCF). Pada tahap ini, perhitungan dilakukan dengan Quantum Espresso untuk 
mencari nilai Ecut dan k-points yang konvergen untuk dijadikan input pada perhitungan 
struktur celah pita dan DOS. Nilai yang akan diambil pada masing – masing bagian tes 
konvergensi tersebut adalah nilai yang sudah tidak mengalami perubahan yang terlalu besar 
sehingga dapat dikatakan nilai tersebut telah mencapai konvergen. Untuk mendapatkan nilai 
Ecut yang konvergen, dilakukan variasi input nilai Ecut dan output-nya berupa energi total 
minimum. 

Dari hasil data yang didapatkan, nilai konvergensi pada Ecut 35 Ry dengan variasi supersel 
berturut – turut dengan total energi ˗199,777 Ry; ˗801,516 Ry; ˗1803,361 Ry untuk variasi 
supersel 1 × 1 × 1, 2 × 2 × 1 dan 3 × 3 × 1. Ecut adalah energi kinetik maksimum yang 
digunakan untuk membatasi bidang pada sistem tak terbatas. Semakin banyak iterasi yang 
dibutuhkan, semakin akurat data yang dihasilkan akan tetapi juga membutuhkan waktu yang 
semakin lama untuk menyelesaikan perhitungan tersebut. Oleh karena itu, pada nilai Ecut 35 
Ry telah konvergen karena hanya sedikit perubahan energi total yang terjadi.  

Tes konvergensi juga dilakukan dengan memasukkan nilai k-points pada perhitungan 
selanjutnya untuk mencari energi yang konvergen. K-points adalah banyaknya titik yang 
digunakan dalam Brillouin Zone yang akan membentuk pita energi dalam sistem kristal 
tersebut. Pada penelitian ini k-points telah konvergen pada 3 3 3 dengan energi total minimum 
berturut – turut yaitu ˗200,373 Ry; ˗801,500 Ry; ˗1803,377 Ry pada variasi supersel 1 × 1 × 1, 
2 × 2 × 1 dan 3 × 3 × 1.  
Analisis Struktur Pita WS2 

Pada perhitungan struktur pita, dilakukan dengan software BURAI menggunakan input 
nilai dari tes konvergensi yang telah dilakukan. Untuk menganalisis perubahan struktural 
pada struktur elektronik, dilihat dari struktur pita energinya. Celah energi (Eg) diukur dengan 
menghitung perbedaan antara pita valensi maksimum dan pita konduksi minimum. Pada 
struktur pita terdapat garis putus – putus horizontal pada 0 eV yang mewakili energi Fermi 
(Ef). Keadaan energi dibawah energi Fermi merupakan keadaan energi elektron pada pita 
valensi (occupied state) sedangkan keadaan energi diatasnya merupakan keadaan energi 
elektron pada pita konduksi (unoccupied state).  

Hasil perhitungan ini berupa struktur pita seperti pada gambar 3. Ada dua sifat celah pita 
berdasarkan titik – titik simetri yaitu celah pita langsung dan tidak langsung. Celah pita 
langsung terbentuk ketika pita valensi maksimum dan pita konduksi minimum berada pada 
satu titik simetri (umumnya disebut k-points) dan untuk celah pita tidak langsung terbentuk 
ketika pita valensi maksimum dan pita konduksi minimum berada pada k-points yang 
berbeda.  
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 (a)  

 
 (b) 

 
(c) 

Gambar 3 Struktur pita 𝑊𝑆2 variasi supersel (a) 1 × 1 × 1 (b) 2 × 2 × 1 (c) 3 × 3 × 1 
Gambar 3 merupakan kurva struktur pita 𝑊𝑆2 yang menunjukkan tingkat energi yang dapat 
ditempati elektron dalam 𝑊𝑆2. Gambar tersebut juga memperlihatkan bahwa jenis energi gap 
yang didapat adalah celah pita langsung (direct), karena baik nilai maksimum dari pita valensi 
dan nilai minimum dari pita konduksi terletak pada k-point yang sama yaitu dititik K sesuai 

Eg 

Γ 

Γ Γ 

Γ Γ 
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dengan penelitian yang telah dilakukan sebelumnya baik secara eksperimen maupun 
komputasi [16] [1] [4]. Namun, ketika pada variasi supersel 3 × 3 × 1 nilai maksimum dari pita 
valensi dan nilai minimum pita konduksi terletak pada titik Γ. Selisih antara ujung pita valensi 
(bawah) dan ujung pita konduksi (atas) merupakan lebar celah energi dan nilai diperoleh 
berturut – turut sebesar 1,752 eV, 1,763 eV dan  1,766. 

Struktur celah pita telah digambarkan disepanjang titik simetri Γ − M − K − Γ − A − L −

H − A⃒L − M⃒K − H pada daerah Brillouin sesuai dengan titik simetri pada kristal hexagonal 
[17]. Pita valensi maksimum dan pita konduksi minimum terletak pada titik K dari daerah 
Brillouin. Pada titik ini sebagian besar didistribusikan oleh orbital d logam transisi [16]. Orbital 
W-d dan S-p pada pita konduksi dan valensi lebih dominan dibandingkan dengan orbital 
lainnya. Kontribusi W-d pada pita konduksi lebih besar dari pita valensi, sedangkan 
kontribusi S-p pada pita valensi lebih dominan dibandingkan pita konduksi. Disisi lain, 
kontribusi S-s, W-5p dan orbital lainnya diabaikan [18].   
Analisis Density of State (DOS) WS2 

Jumlah seluruh keadaan elektron pada setiap level energi dinyatakan dalam bentuk 
densitas keadaan (DOS) seperti pada gambar 4. Hasil perhitungan DOS 𝑊𝑆2 dilakukan 
dengan menggunakan software BURAI. Nilai energi dari densitas keadaan mengacu pada 
energi Fermi sebagai titik acuan (titik nol). Secara keseluruhan, jumlah atom 𝑆 (sulfur) 
mendominasi pada pita valensi. Sedangkan pada pita konduksi didominasi oleh atom 𝑊 
(tungsten) seperti yang terlihat pada gambar 4. Kontribusi dari orbital 𝑊-d dan 𝑆-p terhadap 
pita konduksi dan pita valensi lebih dominan dibandingkan orbital lainnya, sehingga 
kontribusi 𝑆-s, 𝑊-p dan orbital lainnya diabaikan sebagai pendekatan untuk mengurangi 
perhitungan dalam model analitik. Pengabaian ini tidak signifikan mempengaruh keakuratan 
hasil yang dihitung, terutama ketika menganalisis pita elektronik didekat level energi Fermi.  

 
(a)  
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(b)  

 
(c)  

Gambar 4 Struktur pita dari Density of states (DOS) 𝑊𝑆2 dengan variasi supersel (a) 1 × 1 × 1 
(b)  2 × 2 × 1 (c)  3 × 3 × 1 
Pada gambar 4, DOS dapat dibagi menjadi 2 bagian terpisah. Bagian sebelah kiri menunjukkan 
daerah untuk pita valensi dan sebelah kanan menunjukkan daerah untuk pita konduksi. 
Wilayah yang memisahkan antara pita valensi dan pita konduksi disebut denan celah pita 
energi. Suatu material dikatakan semikonduktor dilihat dari celah pita energinya. Pada 
perhitungan struktur celah pita dan DOS terjadi perbedaan nilai. Hal ini dikarenakan pada 
struktur pita fokus pada posisi k-points yang menjelaskan suatu material termasuk dalam celah 
pita langsung atau tidak langsung, sehingga k-points harus dilakukan tes konvergensi agar 
memperoleh nilai yang konvergen. Sedangkan pada DOS, dapat menggunakan k-points yang 
lebih besar pada perhitungannya karena pada DOS hanya menjelaskan mengenai celah pita 
secara umum saja.  

Menurut teori, perhitungan awal teoritis struktur pita menggunakan pendekatan DFT 
memberikan hasil celah energi yang lebih kecil dibandingkan dengan hasil eksperimen secara 
langsung di laboratorium. Selain itu, apabila metode pendekatan DFT dibandingkan dengan 
metode lain yang lebih kompleks juga akan menghasilkan nilai celah energi yang lebih kecil 
yang disebabkan oleh deskripsi interaksi elektron – elektron, inti – elektron, dan inti – inti 
yang tidak realistis, karena keterbatasan perhitungan dalam pendekatan DFT. Namun, DFT 
digunakan dalam penelitian ini karena lebih ringan dan cepat jika dibandingkan dengan 
pendekatan lain yang lebih kompleks. 

 
Kesimpulan 
Berdasarkan penelitian yang telah dilakukan, maka dapat disimpulkan bahwa analisis 
struktur pita 𝑊𝑆2 dilakukan dengan perhitungan struktur pita dan DOS menggunakan 
metode Density Functional Theory (DFT) diimplementasikan dengan menggunakan perangkat 
lunak Quantum Espresso. Perhitungan dilakukan dengan nilai Ecut = 35 Ry dan k-points 3 3 3. 
Hasil perhitungan dengan metode DFT memperlihatkan bahwa lapisan 𝑊𝑆2 memiliki celah 
pita langsung dengan variasi supersel 1 × 1 × 1, 2 × 2 × 1 dan 3 × 3 × 1 berturut – turut 1,752 
eV ; 1,763 eV ; 1,766 eV yang menunjukkan  𝑊𝑆2 bersifat semikonduktor. 
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