KAJIAN STRUKTUR ELEKTRONIK PADA MONOLAYER GaTeCl FEROELEKTRIK DENGAN
PENDEKATAN KOMPUTASIONAL

BERBASIS DENSITY FUNCTIONAL THEORY (DFT)

SITI AMALIA SASMITO, Moh. Adhib Ulil Absor, M.Sc., Ph.D.

Universitas Gadjah Mada, 2021 | Diunduh dari http://etd.repository.ugm.ac.id/

UNIVERSITAS
GADJAH MADA

DAFTAR ISI
[Halaman Judull ii
[Halaman Pengesahan| iii
[Halaman Persembahan| iv
[Halaman Mottol v
PRAKATA! vi
DAFTAR IS] viii
DAFTAR TABEL ix
DAFTAR GAMBAR X
INTISARI xi
ABSTRACT] xii
I PENDAHULUAN 1
(1. Latar Belakang Masalah| . . . . ... ... .. ... ........ 1
(L2 Perumusan Masalahl . . . . . . ... ... ... ... ..., 4
(1.3 Tujuan Penelitian| . . . . . ... ... ... ... .. ... ..., 4
4
5
111 LANDASAN TEORI 9
[3.1  Struktur Kristal Black Phosphorus| . . . . . . .. .. ... ... .. 9
[3.2  Struktur Kristal Monolayer GaTeCl| . . . ... ... ... ..... 10
[3.3  Density Functional Theory (DFL), . . . . ... ... ... ..... 11
[3.4  Teor1 Kopling Spin-Orbit dalam Knistall . . . . . .. ... .. ... 21
[3.4.1  Prinsip Torka Spin-Orbit Terinduksi| . . . . . . .. ... .. 23
[3.5 Kopling Spin-Orbit Rashbal . . . . . . ... ... ... ... ... 25
[3.6 Teort Gangguank.p| . . . .. .. ... ... ... ... ... ... 26

viil



KAJIAN STRUKTUR ELEKTRONIK PADA MONOLAYER GaTeCl FEROELEKTRIK DENGAN
PENDEKATAN KOMPUTASIONAL

BERBASIS DENSITY FUNCTIONAL THEORY (DFT)

SITI AMALIA SASMITO, Moh. Adhib Ulil Absor, M.Sc., Ph.D.

Universitas Gadjah Mada, 2021 | Diunduh dari http://etd.repository.ugm.ac.id/

UNIVERSITAS
GADJAH MADA

IV METODOLOGI PENELITIAN| 29
.1 Implementasi1 Density Functional Theory (DFT)[. . . . .. .. ... 29
4.1.1  Norm-conserving Pseudo-potentiall . . . . ... ... ... 30

4.1.2 Basis Orbital Pseudo-atomud . . . . . . . ... ... .. .. 31

i.1.3  Non-Collinear Density Functional Theory (DFT) . . . . . . 32

4.1.4  Desain & Tahapan Penelitian|. . . . . . .. ... ... ... 35

“4.1.4.1 Desain Peneliianl . . . .. ... ... ... ... 35

4.1.4.2 Tahapan Penelitian|. . . . . ... ... ... ... 37

V__HASIL PEMBAHASAN 42
[5.1  Optimasi Parameter Kis1t Monolayer GaleCl|. . . . . . .. .. ... 42
[5.2  Diagram Struktur Pita Elektronik GaleCl| . . . . . ... ... ... 44
[5.2.1  Diagram Struktur Pita Elektronik GaleCl dalam Keadaan |

[ Setimbang| . . . . . . ... ... 44

[5.2.2  Proyeksi Orbital Struktur Pita Energi Monolayer GaleCl,| . 45
[5.2.3  Diagram Struktur Pita Elektronik GaTeCl di Bawah Penga- |

[ ruh Strain . . .. Lo 47
[5.3  Penurunan Hamiltonian Sistem & Analisis Kopling Spin Orbit (SOI)| 51
[5.4  Solusi Hamiltonian Fitting Parameter Kopling Spin-Orbit] . . . . . 56

[5.4.1  Fitting Parameter Kopling Spin Orb1tf . . . . .. ... ... 58

[5.4.2  Visualisasi Tekstur Spin Kopling Spin-orbit Monolayer Ga- |

| TeCl di Bawah Pengaruh Strain.| . . . . . . ... ... ... 60
[5.4.3  Analisis Hasil Tekstur Spin Kopling Spin-orbit Monolayer |

| GaTleCl di Bawah Pengaruh Strain.| . . . . .. ... ... . 63
69

69

6.2 Saranl . . . . ... 69

70

Al 74

B_] 75

[C  Contoh Input file untuk Kalkulasi Parameter Kisi| 76

[D Contoh Input file untuk Optimasi Posisi| 77




KAJIAN STRUKTUR ELEKTRONIK PADA MONOLAYER GaTeCl FEROELEKTRIK DENGAN
PENDEKATAN KOMPUTASIONAL
)\ BERBASIS DENSITY FUNCTIONAL THEORY (DFT)
SITI AMALIA SASMITO, Moh. Adhib Ulil Absor, M.Sc., Ph.D.
UNIVERSITAS

GADJAH MADA Universitas Gadjah Mada, 2021 | Diunduh dari http://etd.repository.ugm.ac.id/

I[E  Contoh Input file untuk Kalkulasi Pita Energi Dispersi| 78

I Contoh Input file untuk Kalkulasi Struktur Elektronik di Bawah Pe- |
| ngaruh strain| 79

|G Contoh Input file untuk Kalkulasi Struktur Spin| 80




