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ABTSRAK.   
The Magnetite (Fe3O4) has become a fascinating material due to its advanced applications. 
Understanding the nature of magnetite (Fe3O4), it is necessary to calculate some of the 
physical parameters. In this paper, we calculated the crystal constant and the volume of 
density using density functional theory. To validate calculation, practical solution, and 
numerical results of crystal constant value and density show accurate results. The structure 
of fcc- crystal magnetite and system of density and isopotential have successfully been in the 
design. 
Keyword: Density Functional Theory, crystal constant, Density, structure of fcc- crystal magnetite. 
 

1. PENDAHULUAN 
 Magnetite (Fe3O4) merupakan oksida besi yang paling banyak ditemukan 

dan memiliki sifat kemagnetan yang paling kuat dibandingkan oksida-oksida besi 
lainnya. Material ini merupakan material yang menarik danmemiliki aplikasi yang 
sangat luas seperti pada isu lingkungan, kesehatan, maupun material maju. 
Banyaknya penerapan dari Fe3O4 ini membuat kajian terkait material magnetit 
menjadi sangat menarik. Telah banyak dilakukan penelitian dalam upaya 
mensintesis material ini [1]–[9].  

Fe3O4akhir-akhir ini banyak mendapat perhatian dalam kajian lingkungan. 
Material ini banyak dimanfaatkan untuk mengatasi limbah dan polutan dalam air [3], 
[10]–[12]. Seperti misalnya adsorpsi dan mekanisme aktivitas fotokatalitik yang 
ditingkatkan untuk proses pembersihan air dari bakteri E.Coli[12]. Selain itu, 
padaukuran dibawah 20 nm dengan morfologi partikel berbentuk bulat, material ini 
dapat diaplikasikandengan lebih baik untuk kebutuhan biomedis karena 
kemampuannya untuk mempengaruhi nilairelaksasi proton pada air[7]. 

Sifat-sifat fisis yang dimiliki magnetit sejatinya perlu diselidiki lebih jauh. Sifat-
sifat fisis yang penting dikaji antaranya energi fermi, konstanta kisi, kerapatan, 
Density of state, Band Structure, fenomena phonon dan sifat kemagnetan material 
tersebut. Devi, et.al[13] mengkaji tentang peluang diterapkannya material magnetik 
sebagai superkapasitor dengan melihat energi ikatan kimianya melalui uji FTIR 
dengan didahului sintesis material menggunakan reduksi kimia satu langkah.  
Heriansyah, et.al[14] berhasil mengkaji sifat dielektrik magnetite dengan sistem 
enkapsulasi. Tahun 2018, Taufik, et al mencoba untuk meneliti tentang struktur 
kristal dan dielektrisitas magnetite dengan bantuan doping Zn2+[15]. 

Studi  yang telah dilakukan sejauh ini menggunakan metode eksperimen. Oleh 
karena itu, akan sangat menarik jika juga dilakukan kajian sifat fisis dari material ini 
secara komputasi, salah satunya dengan mengaplikasikan metode Density Functional 
Theory (DFT). DFT atau dikenal dengan teori fungsi rapatan menerapkan konsep 
mekanika kuantum yang digunakan untuk mempelajari struktur elektron. Teori ini 
didasari pada dua teorema fundamenal dari Kohn dan Sham yang menitikberatkan 
pada konsep suatu fungsi[16]. Untuk memudahkan modifikasi desain material yang 
dilakukan, maka dalam penelitian ini menggunakan software tool Quantum Espresso.  
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Berdasarkan uraian diatas, maka paper ini akan memaparkan hasil perhitungan 
beberapa besara fisis dari material magnetite menggunakan density functional 
theory. Adapun besaran fisis yang akan dihitung adalah konstanta kisi material dan 
volume kerapatan. Konstanta kisi atau parameter kisi merupakan jarak yang 
terulang dalam pola jangkau kristal yang menentukan sel satuan dalam kristal[17]. 
Nilai konstanta kisi sangat diperlukan dalam menganalisis struktur kristal guna 
menentukan orientasi bidang . Sedangkan volume rapatan adalah massa atom per 
volume sel satuannya. 

 

2. METODE 
 Dalam penelitian ini, perhitungan DFT untuk konstanta kisi dan volume 

kerapatan diperoleh menggunakan modul Quantum Espresso. Bagian yang 
terpenting yang harus diperhatikan dalam QE adalah input, running porcess dan 
output. 

 Untuk perhitungan konstanta kisi ada empat tahapan input  yang dilakukan yaitu 
(1) basic self consistent (SCF); (2) convergence of total energy and plane waves 
cutoff (ecutwf); (3) convergence of total energy and BZ sample (K-point) dan (4) 
lattice constant (vc-relax). Untuk process running digunakan persamaan Kohn-
Sham yaitu  

[−
1

2
∇2 +  𝑉𝑖𝑜𝑛(𝑟) + 𝑉𝐻[𝑛(𝑟)] + 𝑉𝑥𝑐[𝑛(𝑟)]] ѱ𝑖(𝑟) =  𝜀𝑖ѱ𝑖(𝑟)     (1) 

 Alur program input yang akan dilakukan dapat dilihat pada gambar (1) 

 
Gambar 1. Alur program input untuk perhitungan SCF-QE. 

3.  
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 Output dari perhitungan ini adalah (1) charge density, (2) total energy, (3) ks 
wavefunctions, (4) ks energy dan (5) visualisasi stuktur kristal. Perintah untuk 
menjalankan file scf (input) untuk memperoleh perhitungan 1-4 adalah pw.x 
<fe3O4.scf.in> fe3O4.scf.out. Visualisasi stuktur kristal diolah dengan software 
Xcrysden.  

 Perhitungan volume kerapatan terdiri dari tiga langkah yaitu (1) perhitungan scf, 
(2) post processing density, dan (3) visualisation. Perhitungan scf  dapat 
menggunakan perhitungan scf  untuk konstanta kisi. Sedangkan untuk 
perhitungan post processing  perlu dibuat file inputan yang lain. Untuk proses 
visualisasi menggunakan software vesta.  Perintah menjalankan file pp (input) 
adalah pp.x <fe3o4.pp.in> fe3o4.pp.out 

 
3. HASIL DAN PEMBAHASAN 
3.1 Konstanta kisi kristal dan volume kerapatan Fe3O4 

Hasil perhitungan DFT konstanta kisi dan volume kerapatan magnetite dapat dilihat 
pada tabel 1. 

 
Tabel 1. Perbandingan hasil perhitungan DFT dan hasil eksperimen untuk nilai 
konstanta kisi dan volume rapatan. 
 

 Referensi (Experimen) Hasil Perhitungan DFT Error % 

Kontanta Crystal 
(FCC) 

8,37 Angstrom  
15,817006524 Borh 

14,73143000 6,86 

Volume 
Kerapatan 

7,874 g/cm3 7,70905 gr/cm3 -2,13969 

 
Magtetite merupakan struktur kristal fcc yaitu face centered cubic yaitu struktur 

kristal yang memiliki atom yang terletak di setiap sudut. Sel satuan fcc terdiri dari total 
bersih empat atom; delapan per delapan dari sudut atom dan enam bagian dari 
atomdibagian muka kubus kristal. Dari hasil perhitungan tampak bahwa nilai error 
yang menandakan perbedaan hasil perhitungan DFT dengan hasil eksperimen masih 
diatas lima persen. Hal ini disebabkan oleh terjadinya pergeresaran dari nilai parameter 
kisi yang ditetapkan sebagai dugaan awal pada inputan scf ke nilai optimasi setelah 
program dijalankan. Adapun dugaan awal nilai kisi parameter yaitu : 

 
0,500000000000000   0,500000000000000   0,000000000000000  
  0,500000000000000   0,000000000000000   0,500000000000000  
  0,000000000000000   0,500000000000000   0,500000000000000 
 

Dan setelah perhitungan DFT yang sekaligus proses optimasi bergeser ke nilai  
 

0,460357156 0,460357156 0,000000000  
0,460357156   0,0000000000,460357156 
  0,000000000 0,4603571560,460357156 

 
Dengan demikian dapat disimpulkan nilai optimasi untuk parameter kisi adalah 
0,46035156 Angstrom = 14,73143 Borh. 
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Sementara nilai volume kerapatan bisa dikatakan menekati nilai referensinya.  
 

3.2 Konvergensi nilai cutwfc, ecut rho dan k point 
Dari perhitungan scf diperoleh nilai konvergensi untuk energi cutoff dan k pointnya 
adalah 30 Ry, 120 Ry dan 4 4 4  0 0 0 berturut-turut.  
 

3.3 Visualisasi Struktur FCC Fe3O4 
Output dari file scf di visualisasikan dengan Xcrysden untuk melihat struktur yang 
diperoleh sudah sesuai dengan referensi yang di rujuk. Berikut gambar struktur 
Magnetite. 
 

 

Gambar 2. Struktur FCC krisal Fe3O4 

 

Tampak pada gambar, stuktur yang diperoleh merepresentasikan struktur face center cubic 

dengan ciri khas terdapat empat atom dari total bersih empat atom; delapan per delapan 
dari sudut atom dan enam bagian dari atom dibagian muka kubus kristal. 

 
3.4 Visualisasi struktur kerapatan muatan 

Output dari file post processing dapat juga memberikan kita gambaran struktur iso 
surface  material magnetite. 
 

 
(b) 
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(a) 

 
Gambar 3.  (a) Struktur volume kerapatan material Fe3O4. (b) struktur isopotensial  

 

 
4. KESIMPULAN 

Nilai perhitungan konstanta kisi struktur kristal Magnetite (Fe3O4) dengan 
menggunakan metode DFT diperoleh 14,73143000dengan besaran error 6,86 %.  Hal 
ini disebabkan karena nilai duga kisi parameter pada inputan awal mengalami 
pergeseran setalah proses optimasi. Sedangkan nilai volume kerapatan mendekati 
nilai referensi.  
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