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PERHITUNGAN SIFAT ELEKTRONIK LiBX3 (B =Pb DAN Sn; X = Br,
Cl1 DAN I) FASE KUBIK DENGAN METODE
DENSITY FUNCTIONAL THEORY

ABSTRAK

Sel surya perovskite adalah jenis sel surya yang menggunakan perovskite sebagai
bahan aktif untuk menangkap dan mengonversi sinar matahari menjadi listrik.
Perovskite adalah senyawa yang memiliki struktur kristal khas dengan formula
umum ABX;, di mana A dan B adalah kation berbeda, dan X adalah anion, biasanya
halida (seperti klorida, bromida, atau iodida). Penelitian mengenai perovskite terus
berlanjut untuk menemukan jenis perovskite dengan efisiensi tinggi. Efisiensi yang
tinggi berkaitan dengan struktur elektronik sebagai bahan aktif. Struktur elektronik
dapat dianalisis menggunakan metode komputasi melalui Density Functional
Theory (DFT). Pada penelitian ini, perovskite yang diuji adalah perovskite LiBX3
(B = Pb dan Sn; X = Br, Cl dan I) fase kubik. Selain itu, perhitungan dilakukan
menggunakan perangkat lunak Quantum ESPRESSO dengan memodifikasi
berbagai parameter seperti energi cut-off, k-point, dan konstanta kisi. Dari hasil
optimasi perhitungan pada keenam perovskite tersebut, diperoleh nilai band gap,
DOS dan PDOS pada perovskite LiBX3 (B = Pb dan Sn; X = Br, Cl dan I). Nilai
energi celah pita (Eg) yang dihasilkan untuk LiPbBr3; sebesar 1,71 eV, untuk
LiPbCls sebesar 1.87 eV, untuk LiPbls sebesar 1.43 eV, untuk LiSnBr3 sebesar 0.51
eV, untuk LiSnCls sebesar 0.65 eV, dan untuk LiSnlz sebesar 0.28 eV. Dan
penelitian ini menyatakan nilai celah pita energi semakin besar dengan perubahan
jari-jari atom yang semakin besar dari Sn ke Pb dan nilai celah pita energi semakin
kecil dengan perubahan jari-jari atom yang semakin besar dari Cl, Br ke L
Perhitungan struktur elektronik dari LiBX3 (B = Pb dan Sn; X = Br, Cl dan I)
menunjukkan sifat bahan semikonduktor, dan berpotensi digunakan sebagai bahan
penyerapan cahaya pada sel surya perovskite.

Kata kunci: Perovskite, DFT, Quantum ESPRESSO, Celah Pita Energi
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ELECTRONIC PROPERTIES CALCULATION OF LiBX3 (B = Pb AND Sn;
X =Br, CLAND I) CUBIC PHASE USING DENSITY FUNCTIONAL
THEORY

ABSTRACT

Perovskite solar cells are a type of solar cell that uses perovskite as the active
material to capture and convert sunlight into electricity. Perovskite is a compound
with a characteristic crystal structure with the general formula ABX;, where A and
B are different cations, and X is an anion, usually a halide (such as chloride,
bromide, or iodide). Research on perovskites continues in order to find types with
high efficiency. High efficiency is related to the electronic structure of the active
material. The electronic structure can be analyzed using computational methods
through Density Functional Theory (DFT). In this study, the tested perovskites are
LiBX3 (B = Pb and Sn; X = Br, Cl, and 1) in the cubic phase. Additionally,
calculations were performed using Quantum ESPRESSO software by modifying
various parameters such as energy cut-off, k-point, and lattice constant. From the
optimization results of the calculations on these six perovskites, the values of band
gap, DOS, and PDOS for LiBX3 (B = Pb and Sn; X = Br, Cl, and I) were obtained.
The band gap energy (Eg) values obtained were 1.71 eV for LiPbBr3, 1.87 eV for
LiPbCl3, 1.43 eV for LiPblI3, 0.51 eV for LiSnBr3, 0.65 eV for LiSnCI3, and 0.28
eV for LiSnl3. This study indicates that the band gap energy increases with the
increasing atomic radius from Sn to Pb and decreases with the increasing atomic
radius from CI, Br to I. The electronic structure calculations of LiBX3 (B = Pb and
Sn; X = Br, Cl, and 1) show semiconductor properties, and they have potential as
light-absorbing materials in perovskite solar cells.

Keywords: Perovskite, DFT, Quantum ESPRESSO, Band Gap Energy
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