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INTISARI 

 Telah dilakukan penelitian tentang pengaruh substituen terhadap sifat 
semikonduktor kompleks Pd(II)-porfirin tersubstitusi dengan metode Density 
Functional Theory/Time Dependent-Density Functional Theory  (DFT/TD-DFT). 
Tujuan dari penelitian ini adalah untuk mengkaji pengaruh variasi substituen 
terhadap geometri kompleks Pd(II)-porfirin dan sifat optik molekul kompleks yang 
dapat digunakan sebagai parameter sifat semikonduktor. Parameter tersebut 
adalah energi celah pita (Eg), density of states (DOS) dan spektra serapan 
elektronik (UV-Vis). 
 Penelitian dilakukan dengan optimasi geometri senyawa kompleks Pd(II)P-
H dan Pd(II)P-R dengan menggunakan metode DFT/B3LYP/LANL2DZ. Struktur yang 
telah teroptimasi digunakan untuk menghitung nilai Eg, DOS dan spektra serapan 
elektronik kompleksPd(II)-porfririn dan Pd(II)-porfirin tersubstitusi. Spektra 
serapan elektronik kompleks Pd(II)-porfirin dan Pd(II)-porfirin tersubstitusi 
dihitung menggunakan metode TD-DFT. 
 Hasil perhitungan menunjukkan bahwa secara umum senyawa kompleks 
PdP-H dan PdP-R memiliki potensi sebagai material semikonduktor dengan nilai Eg 
berada pada rentang 1,5 – 4,0 eV. Senyawa kompleks PdP-NH2 memiliki performa 
terbaik ditinjau dari parameter Eg paling rendah yaitu 2,09 eV, sehingga dapat 
direkomendasikan sebagai material semikonduktor. 
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ABSTRACT 

 Study of substituents effect on semiconductor properties of Pd(II)-
porphyrin complexes had been performed using Density Functional Theory/Time 
Dependent-Density Functional Theory (DFT/TD-DFT) method. The purpose from 
this research were to determine the substituent effect on the geometry and 
optical properties of the Pd(II)-porphyrin complexes that can be used as parameter 
of semiconductor properties. The parameters were band gap energy (Eg), density 
of states and electronic absorption spectra (UV-Vis). 
 The research was conducted by geometry optimization on the Pd(II)P-H 
and Pd(II)P-R complexes use DFT/B3LYP/LANL2DZ method. The optimized 
structures were used to calculation of Eg, DOS and electronic absorption spectra 
Pd(II)P-H and Pd(II)P-R complexes using TD-DFT method. 
 Computational results showed that PdP-H and PdP-R complexes had 
potential as semiconductor materials with Eg value on 1.5 – 4.0 eV. The PdP-NH2 
complexes was recomended for semiconductor materials with minimum band gap 
energy 2.09 eV.  
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