
JURNAL PENDIDIKAN FISIKA UNDIKSHA 
p-ISSN : 2599-2554 (Print) e-ISSN : 2599-2562 (online) 

Volume 14 No 3 November 2024 

 

541 

 
 
 

KALKULASI NUMERIK RAPAT KEADAAN WS2 MONOLAYER 
DENGAN PENDEKATAN IKATAN KUAT MENGGUNAKAN METODE 

PERAMBATAN WAKTU 
 

I Wayan Windu Sara1  
1Program Studi S1 Fisika, Universitas Jember, Jember 

e-mail: wyn.windu@unej.ac.id 

 
Abstrak 

Tungsten Disulfida merupakan salah satu varian Transition Metal Dichalcogenide yang memiliki 
potensi besar untuk diaplikasikan pada berbagai teknologi seperti sel surya, transistor, dan 
optoelektronika lainnya. Dalam penelitian ini dikaji rapat keadaan Tungsten Disulfida monolayer dalam 
keadaan murni maupun dengan variasi vakansi atom penyusunnya. Penelitian ini dilakukan secara 
komputasi menggunakan metode perambatan waktu dengan pustaka TBPLaS. Kalkulasi dalam 
penelitian ini dapat berjalan dengan baik pada komputer personal dan waktu yang diperlukan bersifat 
linier terhadap peningkatan ukuran sistem yang dikaji. Diperoleh bahwa Tungsten Disulfida monolayer 
dalam keadaan murni memiliki sifat semikonduktor dengan celah pita energi yang bernilai sekitar 1,7 
eV. Sementara itu, Tungsten Disulfida monolayer dengan variasi konsentrasi atom-atom penyusunnya 
dari 1 - 5% menunjukkan sifat semikonduktor tipe N, tipe P dan terkompensasi. 
 
Kata kunci: Tungsten Disulfida monolayer , Ikatan Kuat, Metode Perambatan Waktu, Rapat Keadaan, 
Vakansi 
 

Abstract 
Tungsten Disulfide is one of the Transition Metal Dichalcogenides with significant potential for 

applications in various technologies, such as solar cells, transistors, and other optoelectronic devices. 
This study examines the density of states of monolayer Tungsten Disulfide in its pure state and with 
variations in its atomic vacancies. The computational research used the time propagation method with 
the TBPLaS library. Calculations were performed efficiently on a personal computer, with computation 
time increasing linearly with the system size. The results show that pure monolayer Tungsten Disulfide 
exhibits semiconductor properties with an energy band gap of approximately 1.7 eV. In contrast, 
monolayer Tungsten Disulfide with varying atomic vacancy concentrations from 1% to 5% displays 
characteristics of N-type, P-type, and compensated semiconductors.  
 
Keywords : Tungsten Disulfide monolayer, Tight-Binding, Time Propagation Method, Density of States, 
Vacancy 
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1. Pendahuluan 
Transisi penggunaan energi fosil menuju energi hijau merupakan langkah yang 

bermanfaat bagi keberlangsungan dan keberlanjutan kehidupan di Bumi (Androniceanu & 
Sabie, 2022). Penggunaan energi hijau lebih ramah lingkungan dibandingkan energi fosil 
karena berasal langsung dari sumber-sumber energi terbarukan (Nguyen et al., 2023). Salah 
satu sumber energi terbarukan adalah matahari. Energi gelombang elektromagnetik matahari 
dapat dikonversi langsung menjadi energi listrik menggunakan teknologi sel surya (Al-Ezzi & 
Ansari, 2022) dan selanjutnya disimpan ke dalam baterai agar dapat digunakan setiap saat 
(Dada & Popoola, 2023). Semakin baik efisiensi sel surya dan baterai, semakin banyak pula 
energi dari matahari yang dapat dimanfaatkan menjadi energi listrik yang siap digunakan 
dalam memenuhi kebutuhan rumah tangga maupun industri (Dhilipan et al., 2022). 

Namun, saat ini efisiensi sel surya komersial masih tergolong rendah di bawah 30% dan 
sebagian besar masih diproduksi menggunakan material semikonduktor seperti silikon (Dale 
& Scarpulla, 2023). Berbagai upaya telah dilakukan untuk meningkatkan efisiensi sel surya, di 
antaranya dengan memanfaatkan atau menambahkan jenis material yang lain. Salah satunya 
adalah material transition metal dichaclogenides (TMDCs) seperti Tungsten Disulfida (WS2). 
Material WS2 banyak diteliti karena sifatnya yang potensial untuk aplikasi sel surya (Rafiq et 
al., 2020) , transistor (Jung et al., 2022), dan aplikasi optoelektronika lainnya (Li et al, 2024).  

Umumnya WS2 dalam keadaan bulk menunjukkan sifat semikonduktor dengan celah pita 
energi tak langsung, yang nilainya semakin berkurang saat jumlah lapisannya meningkat 
(Shlyakhov et al. 2021). Namun, dalam keadaan monolayer menunjukkan sifat semikonduktor 
dengan celah pita energi langsung yang nilainya 1,8 eV (Muoi et al., 2019). Nilai celah pita 
energi dari WS2 monolayer tersebut masih dapat direkayasa melalui cacat vakansi (Zhao et 
al., 2023), penambahan  atom lain (Siao et al., 2021), pemberian strain (Wang et al., 2020), 
serta medan listrik dan medan magnet (Muoi et al., 2020). 

Saat ini kajian WS2 monolayer banyak dilakukan melalui eksperimen maupun komputasi 
(Ding et al., 2021). Secara komputasi, salah satu model yang digunakan adalah Density 
Functional Theory (DFT). Model ini digunakan untuk mempelajari struktur elektronik material 
dan rapat keadaan dengan akurat (Singh & Harbola, 2021). Namun, saat menangani cacat 
kristal seperti vakansi dengan konsentrasi yang kecil perhitungan DFT memerlukan ukuran 
super sel yang cenderung besar (Wang et al., 2018). Hal ini akan membuat ongkos komputer 
yang diperlukan meningkat secara signifikan, bahkan tidak dapat ditangani dengan 
penggunaan komputer personal melainkan menggunakan komputer klaster (Hu et al., 2021). 

Selain DFT, model lain yang sering digunakan adalah pendekatan ikatan kuat. 
Pendekatan ini berbasis sistem elektron tunggal serta melibatkan parameter on-site dan 
parameter hopping (Spiegelman et al., 2020). Umumnya pendekatan ini diselesaikan dengan 
metode diagonalisasi matriks. Saat ukuran sistem yang dikaji semakin besar, proses 
diagonalisasi memerlukan biaya komputasi yang tinggi (Yuan et al., 2010). Untuk mengatasi 
hal tersebut, pendekatan yang digunakan adalah menggunakan matriks hamiltonian sebagai 
bagian dari operator evolusi waktu dalam solusi persamaan Schrödinger. Metode ini dikenal 
dengan metode perambatan waktu. Penelitian yang menggunakan metode tersebut sudah 
cukup banyak dilakukan (Logemann et al., 2015; Ariasoca et al., 2019) dan yang terbaru 
adalah menggunakan rutin program di dalam pustaka TBPLaS (Li et al., 2023). 

Pada penelitian ini digunakan pendekatan ikatan kuat dan parameter-parameter dari 
WS2 monolayer. Pendekatan tersebut selanjutnya diselesaikan menggunakan metode 
perambatan waktu dengan implementasi pustaka TBPLaS. Penelitian ini dimaksudkan untuk 
mempelajari rapat keadaan dari WS2 monolayer, baik dalam keadaan murni maupun cacat 
vakansi dengan biaya komputasi yang dapat terakomodasi oleh komputer personal. Meskipun 
dengan sumber daya komputasi yang terbatas, melalui penelitian ini dapat dipelajari 
konsentrasi cacat vakansi atom W, S2, dan WS2 yang tergolong rendah, yaitu masing-masing 
dari 1-5%. Dengan demikian, penelitian ini diharapkan dapat menjembatani antara kebutuhan 
kajian awal sistem bervakansi rendah dan sumber komputasi yang minimum sebelum 
dilakukan kajian yang lebih kompleks dan akurat dengan metode DFT. 

Tungsten Disulfida merupakan material dua dimensi yang termasuk ke dalam kelompok 
Transition Metal Dichalcogenides (TMDC) karena terdiri dari atom logam transisi Tungsten 
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(W) dan atom non logam Sulfur (S). Kedua jenis atom ini dapat membentuk tiga jenis struktur 
yang berbeda, seperti tetragonal (1T), heksagonal (2-H), atau Rhombohedral (3R) (Gultom et 
al., 2023). Namun, sifat semikonduktor hanya ditunjukan oleh WS2 dalam struktur heksagonal 
dan rhombohedral (Kumar et al., 2018). Kedua jenis struktur tersebut memiliki kesamaan 
koordinasi logam, yaitu trigonal prismatik yang memuat 1 buah atom W di pusat dan 6 buah 
atom S di setiap titik sudutnya (Toh el al., 2017). Dimensi dari trigonal prismatik ditunjukkan 
pada gambar 1. Besaran  𝑎 merupakan parameter kisi dari WS2 monolayer yang memiliki nilai 

sebesar 3,18 Å (Guan et al., 2021). Sementara itu, 𝑐 merupakan jarak vertikal antara atom S 

yang nilainya sebesar 3,142 Å (Roldan et al., 2014).  
 

 
 

Gambar 1. Koordinasi logam trigonal 
prismatik pada WS2 monolayer 

Gambar 2. Sel satuan dan vektor kisi pada 
WS2 monolayer 

 
Berdasarkan bingkai heksagonal, sel satuan dari WS2 monolayer memuat 1 buah atom 

W dan 2 buah atom S (Ursi et al., 2023). Gambar 2 menunjukkan vektor kisi yang 
merepresentasikan sel satuan tersebut, dinyatakan sebagai 𝒂𝟏 = (𝑎, 0, 0) dan 𝒂𝟐 =

(−
𝑎

2
,

𝑎√3

2
, 0). Tampak atas dari susunan atom-atom pada WS2 monolayer serupa dengan pola 

heksagonal yang teramati pada graphene. Sudut antara kedua vektor kisi tersebut sebesar 
120°. Dalam sistem koordinat fraksional (𝑎1, 𝑎2, 𝑐), posisi atom W diwakilkan dengan 𝒓𝑾 =

(
2

3
,

1

3
,

1

2
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Model ikatan kuat merupakan model yang disusun berdasarkan asumsi bahwa elektron 
terikat cukup kuat pada sebuah atom sehingga interaksi elektron dengan sekelilingnya 
terbatas (Fyta, 2016). Berdasarkan model ikatan kuat, hamiltonian dari elektron pada 
persamaan Schrödinger dapat dinyatakan sebagai (Szulakowska, 2020), 

 
ℋ̂ = −

ℏ2

2𝑚
∇2 + Σ�̂�(𝒓 − 𝑹) (1) 

�̂�(𝒓 − 𝑹) merupakan potensial atom-atom terdekat. Nilai potensial dari atom-atom yang cukup 
jauh diabaikan dalam model ikatan kuat. 

Fungsi gelombang elektron |𝜓⟩ dalam model ikatan kuat dapat diwakili oleh orbital atom 
(Veen, 2019). Sebuah sistem yang mengandung 𝑁𝑎 atom dan tiap atom memuat 𝑁𝑜 orbital 

memiliki fungsi gelombang |𝜓⟩ yang dapat dinyatakan sebagai (Fyta, 2016), 
 

|𝜓⟩ = ∑ 𝑐𝑖|𝜙𝑖⟩

𝑁𝑎×𝑁𝑜

𝑖

 (2) 

Suku |𝜙𝑖⟩ merupakan basis orbital yang berukuran 𝑁𝑎 × 𝑁𝑜 dan 𝑐𝑖 merupakan koefisien 
ekspansi yang berupa bilangan kompleks yang sudah ternormalisasi.  Salah satu model ikatan 
kuat yang dikembangkan untuk WS2 monolayer terdiri dari 11 basis orbital, yaitu (Roldan et 
al., 2014), 

 
|𝜙𝑖⟩ = |𝑝𝑖,𝑥,𝑡 , 𝑝𝑖,𝑦,𝑡 , 𝑝𝑖,𝑧,𝑡 , 𝑑𝑖,3𝑧2−𝑟2  , 𝑑𝑖,𝑥2−𝑦2 , 𝑑𝑖,𝑥𝑦, 𝑑𝑖,𝑥𝑧, 𝑑𝑖,𝑦𝑧, 𝑝𝑖,𝑥,𝑏 , 𝑝𝑖,𝑦,𝑏 , 𝑝𝑖,𝑧,𝑏⟩ (3) 
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indeks 𝑡 dan 𝑏 masing-masing mengindikasikan atom S di atas dan di bawah relatif terhadap 
atom W. 

Matriks hamiltonian model ikatan kuat terdiri dari parameter on-site 𝜀𝑖 = ⟨𝜙𝑖|ℋ̂|𝜙𝑖⟩ dan 

parameter hopping 𝑡𝑖𝑗 = ⟨𝜙𝑖|ℋ̂|𝜙𝑗⟩ yang dapat dinyatakan sebagai (Ridolfi, 2017), 

 
ℋ = ∑ 𝜖𝑖𝑐𝑖

†𝑐𝑖

𝑖

+ ∑ 𝑡𝑖𝑗𝑐𝑖
†𝑐𝑗

<𝑖,𝑗>

+ 𝐻. 𝑐. (4) 

Suku 𝑐𝑖(𝑗)
†

 dan 𝑐𝑖(𝑗) masing-masing merupakan operator kreasi dan operator penghancur 

pada orbital 𝜙𝑖(𝑗). Sementara itu, 𝐻. 𝑐. merupakan suku konjugat hermitiannya. Parameter on-

site dan hopping pada WS2 monolayer menggunakan parameter Slater-Koster (Cappelluti et 
al., 2013). Berikut ini adalah daftar parameter ikatan kuat WS2 monolayer yang dibutuhkan 
untuk kalkulasi parameter Slater-Koster (Roldan et al., 2014),  

 
Tabel 1. Parameter ikatan kuat untuk WS2 monolayer 

Jenis Nilai  Jenis Nilai 

Medan Kristal 𝑑3𝑧2−𝑟2 -1,550  W-S 𝑉𝑝𝑑𝜎 -2,619 

Medan Kristal 𝑑𝑥2−𝑦2 -3,090  W-S 𝑉𝑝𝑑𝜋 -1,396 

Medan Kristal 𝑑𝑥𝑦 -3,090  W-W 𝑉𝑑𝑑𝜎 -0,983 

Medan Kristal 𝑑𝑥𝑧 0,851  W-W 𝑉𝑑𝑑𝜋 -0,478 

Medan Kristal 𝑑𝑦𝑧 0,851  W-W 𝑉𝑑𝑑𝛿 -0,442 

Medan Kristal 𝑝𝑥 -1,176  S-S 𝑉𝑝𝑝𝜎 0,696 

Medan Kristal 𝑝𝑦 -1,176  S-S 𝑉𝑝𝑝𝜋 0,278 

Medan Kristal 𝑝𝑧 -7,836    

  
Solusi dari persamaan Schrödinger dapat berupa solusi tak gayut waktu maupun gayut 

waktu. Persamaan gayut waktu Schrödinger dapat dinyatakan dengan persamaan berikut 
(Dijk, 2023), 

 
|𝜓(𝑡 + ∆𝑡)⟩ = 𝑒−𝑖ℋ∆𝑡/ℏ|𝜓(𝑡)⟩ (5) 

pada umumnya pendekatan numerik memiliki asumsi bahwa konstanta-konstanta empiris 
bernilai 1 dan kondisi awal terjadi saat 𝑡 = 0. Hal tersebut bertujuan untuk menyederhanakan 
persamaan yang dikaji. Persamaan (5) selanjutnya dapat dituliskan sebagai,  

 
|𝜓(𝑡)⟩ = 𝑒−𝑖ℋ𝑡|𝜓(0)⟩ (6) 

𝑡 merupakan kelipatan dari langkah waktu ∆𝑡. Untuk banyak atom, operator perambatan waktu 

𝑒−𝑖ℋΔ𝑡 tidak dapat dioperasikan secara langsung pada fungsi gelombang, melainkan perlu 
didekomposisi terlebih dahulu. Beberapa metode dekomposisi yang umum digunakan adalah 
metode Trotter-Suzuki, iterasi Lanczos, Runge-Kutta, dan polinomial Chebyshev (Jin et 
al.,2020). 

Berdasarkan metode polinomial Chebyshev, operator perambatan waktu 𝑒−𝑖ℋ𝑡 dapat 
diaproksimasi menggunakan bentuk berikut (Veen, 2019), 

 
𝑒−𝑖ℋ̃�̃� = 𝐽0(�̃�)𝑇0(�̃�) + 2 ∑ 𝐽𝑚(�̃�)𝑇𝑚(�̃�)

∞

𝑚=1

 (7) 

Suku �̃� dan �̃� masing-masing dapat dinyatakan sebagai ℋ̃ =
ℋ

‖ℋ‖
 dan 𝑡 = ‖ℋ‖𝑡, yang 

mana ‖ℋ‖ merupakan faktor normalisasi matriks ℋ, 𝐽𝑚(𝑥) merupakan fungsi Bessel jenis 
pertama berorde 𝑚, dan 𝑇𝑚 merupakan polinomial Chebyshev. Hubungan rekursi polinomial 
Chebyshev dapat dinyatakan sebagai (Li et al., 2023), 
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𝑇𝑘+1(�̃�) = 2�̃�𝑇𝑘(�̃�) + 𝑇𝑘−1(�̃�) (8) 

yang mana generatornya dapat dinyatakan sebagai  𝑇0(�̃�) = 1 dan 𝑇1(�̃�) = �̃�. 
Sifat elektronik material dapat direpresentasikan dengan rapat keadaan. Umumnya 

rapat keadaan merupakan jumlah tingkat energi yang dapat ditempati oleh elektron tiap 
interval energinya (Basu, 2022). Beberapa informasi yang dapat diperoleh dari rapat keadaan 
seperti ukuran celah pita energi dan jenis materialnya (Hofmann, 2022). Material logam tidak 
memiliki celah pita energi, material semi-logam memiliki celah pita energi yang negatif, 
material semikonduktor memiliki celah pita energi yang berkisar antara 0 sampai 4 𝑒𝑉, dan 
celah pita energi pada isolator lebih dari 4 𝑒𝑉 (Owens, 2019). 

Pada pendekatan ikatan kuat, rapat keadaan 𝐷(𝐸) suatu sistem material yang besar 
dapat diperoleh melalui transformasi Fourier fungsi korelasi yang bergantung waktu (Zhang et 
al., 2020). Fungsi korelasi merupakan produk dalam dari fungsi gelombang awal dan fungsi 
gelombang pada waktu tertentu yang dapat dinyatakan sebagai (Veen, 2019), 

 
𝐶(𝑡) = ⟨𝜓(0)|𝜓(𝑡)⟩ (9) 

Fungsi korelasi pada persamaan (9) dikenakan windowing untuk menanggulangi 
dampak penggunaan waktu yang terbatas, selanjutnya  melalui proses transformasi Fourier 
yang dapat dinyatakan sebagai (Li et al., 2023), 

 

𝐷(𝐸) =
1

𝑆
∑

1

2𝜋

𝑆

𝑝=1

∫ 𝑒𝑖𝐸𝑡𝐶(𝑡)𝑑𝑡
∞

−∞

 (10) 

yang mana 𝑆 merupakan jumlah sampel sistem yang dikaji. 
 

2. Metode 
Penelitian ini menggunakan implementasi pustaka TBPLaS yang tersedia secara open 

source. Pustaka TBPLaS memuat berbagai rutin program yang diperlukan untuk perhitungan 
model ikatan kuat, baik melalui diagonalisasi maupun metode perambatan waktu (Li et al., 
2023). Instalasi TBPLaS  beserta kalkulasinya dilakukan pada sebuah laptop dengan 
spesifikasi prosesor Intel core i5-13420H (12 CPUs, ~2,1 GHz) dan RAM (4267 MT/s) 16 GB. 
Semua proses instalasi dan running skrip kode dilakukan melalui terminal Windows 
Subsystem for Linux (WSL). Penggunaan WSL dilakukan karena pustaka TBPLaS hanya 
dapat berjalan dengan baik pada sistem operasi Linux maupun Unix. 

Penelitian ini menggunakan metode perambatan waktu yang sudah terintegrasi pada 
pustaka TBPLaS untuk menghitung rapat keadaan sistem WS2 monolayer. Semua proses 
kalkulasi yang dilakukan menggunakan 4 buah sampel. Hal ini bertujuan untuk meningkatkan 
akurasi dalam penyelidikan sistem WS2 monolayer yang murni maupun dengan cacat (Li et 
al., 2023). Mula-mula sampel yang digunakan berukuran 10 × 10. Skala peningkatan ukuran 
sampel ditentukan sedemikian rupa untuk memperlihatkan dengan jelas pengaruh pemilihan 
ukuran sampel terhadap rapat keadaan sistem. Peningkatan ukuran sampel dilakukan sampai 
hasil yang diperoleh dianggap konvergen. Kondisi tersebut menunjukkan bahwa ukuran sistem 
yang dipilih sudah mewakili keadaan sistem yang sesungguhnya di ruang riil. Ukuran sampel 
terkecil yang menghasilkan nilai konvergen selanjutnya digunakan dalam mempelajari struktur 
rapat keadaan WS2 monolayer dalam keadaan cacat vakansi.  

Jenis cacat vakansi yang dikaji adalah cacat vakansi atom W, cacat vakansi atom S2, 
serta cacat vakansi atom W dan S dalam sel satuan yang sama. Ketiga jenis cacat vakansi 
tersebut ditunjukkan pada gambar 3, 4, dan 5. Konsentrasi cacat vakansi merupakan rasio 
antara jumlah atom yang hilang dengan jumlah keseluruhan atom yang berjenis sama di dalam 
suatu sistem (Rai et al, 2020). Pada penelitian ini, ukuran konsentrasi vakansi yang dipelajari 
memiliki variasi nilai 1%, 2%, 3%, 4%, dan 5%. Hasil yang diperoleh selanjutnya dibandingkan 
dengan beberapa referensi yang sudah ada. 
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Gambar 3. Vakansi sebuah 

atom W pada WS2 

monolayer 

 
Gambar 4. Vakansi sebuah 

atom S pada WS2 

monolayer 

 
Gambar 5. Vakansi atom W 
dan S dalam satu sel satuan 

pada WS2 monolayer 

 
 

3. Hasil dan Pembahasan 
Telah dilakukan penelitian WS2 monolayer menggunakan variasi sampel dengan super 

sel yang berukuran 10 × 10, 25 × 25, 50 × 50, 75 × 75, dan 100 × 100 dalam keadaan 
murninya. Tabel 2 menunjukkan jumlah atom pada setiap sampel, jumlah orbital, dan waktu 
yang diperlukan untuk kalkulasi. Terdapat hubungan yang cukup linier antara waktu dengan 
jumlah atom atau jumlah orbital yang dikaji dalam kalkulasi menggunakan metode perambatan 
ikatan kuat. Hal tersebut serupa dengan penelitian lainnya (Li et al., 2023). 
 

Tabel 2. Profil kalkulasi WS2 monolayer dengan model ikatan kuat 11 orbital/sel satuan 

Sampel Atom (W & S) Orbital Atom Waktu (s) Waktu / Sample (s) 

10 × 10 300 1.100 0,83 0,21 

25 × 25 1.875 6.875 4,40 1,10 

50 × 50 7.500 27.500 10,54 2,64 

75 × 75 16.875 61.875 22,84 5,71 

100 × 100 30.000 110.000 47,46 11,87 

 
Visualisasi rapat keadaan WS2 monolayer terdapat pada gambar 6. Sampel yang 

berukuran 10 × 10 menghasilkan rapat keadaan yang sangat fluktuatif dan belum layak untuk 
digunakan dalam menggambarkan keadaan WS2 monolayer. Ukuran sampel ditingkatkan 
sehingga diperoleh tren data rapat keadaan yang konvergen. Sampel dengan ukuran 
100 × 100 dianggap sudah cukup karena menghasilkan rapat keadaan dengan fluktuasi yang 
minimum dengan konvergensi yang baik relatif terhadap ukuran sampel yang sebelumnya. 
Selain hal tersebut, rapat keadaan yang dihasilkan dari kalkulasi sampel berukuran 100 × 100 
dalam penelitian ini mendekati hasil penelitian secara eksperimen (Liu et al., 2018).  

Pada gambar 7 menunjukkan rapat keadaan di sekitar tingkat Fermi. Sampel WS2 
monolayer dengan ukuran 10 × 10 menghasilkan celah pita energi yang relatif lebih besar 
dibandingkan sampel yang lain. Celah pita energi yang dihasilkan oleh sampel yang berukuran 
lebih besar berkisar pada nilai ~1,7 𝑒𝑉. Nilai tersebut menjadikan WS2 monolayer termasuk ke 
dalam material semikonduktor. Hasil penelitian ini sesuai dengan penelitian lain secara 
eksperimen (Thakur et al., 2021) dan komputasi (Bera & Sahu, 2019). 

Profil cacat vakansi dari WS2 monolayer disajikan pada tabel 3. Dalam keadaan 
murninya, sampel WS2 monolayer yang berukuran 100 × 100 memuat 10.000 atom W dan 
20.000 atom S. Vakansi atom W sebesar 1% menandakan bahwa terdapat 100 atom W yang 
hilang dari sampel sedangkan vakansi atom S sebesar 1% menunjukkan bahwa 200 atom S 
yang hilang. Semakin besar konsentrasi vakansi, semakin banyak atom yang hilang dari 
sampel. Posisi berbagai jenis vakansi pada penelitian ini dihasilkan melalui generator bilangan 
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acak. Waktu yang diperlukan dalam kalkulasi tahap ini tidak berbeda signifikan dengan waktu 
untuk kalkulasi WS2 monolayer dalam keadaan murninya. 

 

  
Gambar 6. Rapat keadaan WS2 monolayer 

murni 
Gambar 7 Rapat keadaan WS2 monolayer 

di sekitar tingkat Fermi 

 
Tabel 3. Hubungan konsentrasi dan jumlah atom vakansi pada WS2 monolayer 

Jumlah Atom W (S) Konsentrasi Vakansi Atom W (S) 

10.000 (20.000) 

1% 100 (200) 

2% 200 (400) 

3% 300 (600) 

4% 400 (800) 

5% 500 (1.000) 

 
 

  
Gambar 8. Rapat keadaan WS2 monolayer 
dengan berbagai konsentrasi vakansi atom 

W 

Gambar 9. Rapat keadaan WS2 monolayer 
dengan berbagai konsentrasi vakansi atom 

W di sekitar tingkat Fermi 
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Pengaruh vakansi atom W dengan berbagai nilai konsentrasi terhadap rapat keadaan 
WS2 monolayer disajikan pada gambar 8. Muncul beberapa keadaan baru dominan yang 
ditunjukkan oleh tanda panah berwarna hitam. Keadaan baru tersebut muncul di sekitar energi 
-8,75 eV, -2,5 eV, dan 0,5 eV. Hal yang menarik adalah munculnya keadaan baru di sekitar 
energi 0,5 eV. Hasil tersebut menandakan bahwa WS2 monolayer memiliki karakteristik 
semikonduktor bertipe N saat mengalami vakansi atom W dengan konsentrasi 1-5%. Hal 
tersebut serupa dengan penelitian lain yang menggunakan jumlah orbital atom yang lebih 
sedikit (Yuan et al., 2014). Kondisi ini dapat terjadi karena elektron dari atom-atom S yang  
sebelumnya membentuk ikatan kovalen dengan atom W menjadi elektron dengan tingkat 
energi yang lebih tinggi saat atom W mengalami vakansi. Hal tersebut membuat elektron 
dengan energi yang lebih tinggi berperilaku seolah-olah seperti elektron donor dan 
menghasilkan semikonduktor tipe N. Pada penelitian ini juga didapatkan bahwa meningkatnya 
konsentrasi vakansi atom W menghasilkan keadaan yang lebih banyak di sekitar energi 0,5 
eV, seperti yang ditunjukkan pada gambar 9. 

 

  
Gambar 10. Rapat keadaan WS2 monolayer 
dengan berbagai konsentrasi vakansi atom 

S2 

Gambar 11. Rapat keadaan WS2 monolayer 
dengan berbagai konsentrasi vakansi atom 

S2 di -3 hingga 0 eV 

   
Gambar 10 dan 11 masing-masing menunjukkan rapat keadaan WS2 monolayer yang 

mengalami berbagai konsentrasi vakansi atom S2 yang disajikan dengan rentang energi -11 
sampai 5,4 eV dan -3,0 sampai 0 eV. Terdapat 3 keadaan baru yang dominan, yaitu di sekitar 
-5 eV, -2,5 eV, dan -0,75 eV. Kemunculan keadaan baru di sekitar energi -0,75 eV menjadi 
WS2 monolayer seolah-olah berperilaku seperti semikonduktor tipe P. Hal tersebut serupa 
dengan penelitian lainnya (Yang et al., 2020). Dalam penelitian ini juga diperoleh bahwa 
semakin tinggi konsentrasi vakansi atom S2 dalam rentang 1-5%, semakin banyak pula 
keadaan baru yang muncul. Pada konsentrasi vakansi S2 yang rendah, keadaan kuantum yang 
awalnya ditempati oleh elektron-elektron atom S akan menjadi kosong saat vakansi atom S2 
dan seolah-seolah berperilaku seperti akseptor elektron dengan energi yang sedikit lebih tinggi 
dari pita valensi sehingga menghasilkan semikonduktor tipe P. 

Vakansi atom W dan S dalam sel satuan yang sama menghasilkan rapat keadaan yang 
disajikan pada gambar 12. Terdapat lebih banyak keadaan baru yang dominan muncul. 
Keadaan-keadaan baru tersebut muncul di sekitar energi -9,0 eV, -2,5 eV, -2,0 eV, -0,8 eV, 
0,5 eV, dan 2,5 eV. Kemunculan keadaan baru di sekitar -0,8 eV dan 0,5 eV menunjukkan 
bahwa WS2 monolayer memiliki karakter semikonduktor terkompensasi. Pada gambar 13 
disajikan informasi bahwa semakin tinggi konsentrasi vakansi WS2 maka jumlah keadaan yang 
tersedia lebih banyak dibandingkan dengan keadaan WS2 monolayer murni. Mekanisme yang 
terjadi pada proses vakansi atom W dan S dalam sel satuan yang sama merupakan kombinasi 
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mekanisme yang dijelaskan sebelumnya sehingga memunculkan perilaku elektron donor 
dengan energi yang sedikit lebih rendah dari energi pita konduksi dan akseptor elektron 
dengan energi yang sedikit lebih tinggi dari pita valensi. Hal tersebut memunculkan sifat 
semikonduktor terkompensasi pada WS2 monolayer. Namun, dalam penelitian ini jenis 
kompensasi yang terjadi belum dikaji lebih lanjut karena keterbatasan metode yang 
digunakan. 
 

  
Gambar 12. Rapat keadaan WS2 monolayer 
dengan berbagai konsentrasi vakansi WS2 

Gambar 13. Rapat keadaan WS2 monolayer 
dengan berbagai konsentrasi vakansi WS2 

di sekitar tingkat Fermi 

 
 
4. Simpulan dan Saran 

 Sifat elektronik WS2 monolayer dapat disimulasikan menggunakan model ikatan kuat 
dengan metode perambatan waktu yang terdapat pada pustaka TBPLaS. WS2 monolayer 
dalam keadaan murninya menunjukkan sifat semikonduktor dengan celah pita energi sekitar 
1,7 eV. Selanjutnya diperoleh bahwa WS2 monolayer dapat berperilaku seperti semikonduktor 
tipe N, tipe P, dan terkompensasi saat mengalami cacat vakansi W, S2, dan WS2. Jumlah 
keadaan pada rapat keadaan di sekitar celah pita energi meningkat saat WS2 monolayer 
mengalami ketiga jenis vakansi tersebut dari 1% sampai 5%. Perhitungan rapat keadaan 
menggunakan pustaka TBPLaS memerlukan waktu yang relatif singkat sehingga baik dan 
efisien digunakan untuk keperluan penelitian lanjutan dan pengajaran. 
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