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ABSTRAK

INDRA RAMDHANI. Pemodelan Generasi Harmonik Kristal Perovskite
Methylammonium Timbal lodida (MAPDbI3) Menggunakan Model Ikat Hiper
polarisabilitas Pada Sembarang Sudut Polarisasi Cahaya. Dibimbing oleh
HENDRADI HARDHIENATA dan SIDIKRUBADI PRAMUDITO

Methylammonium timbal iodide (MAPDbIs) merupakan kristal dengan
karakteristik memiliki fase yang berbeda tergantung pada suhu, MAPbIs memiliki
struktur sentrosimetrik untuk point grup permukaan berupa 4/mmm (simetri Dan)
dan mm2 (Simetri Cav). Penelitian ini bertujuan untuk memodelkan harmonic
generasi kedua (SHG) dan harmonic generasi ketiga (THG) dengan menggunakan
model ikat hiperpolarisasi sederhana dengan polarisasi sudut sembarang untuk
simetri C2v dan Dan. Harmonik generasi kedua untuk Dasn adalah nol dikarenakan
adanya inversi simetri yang diakibatkan yang mengakibatkan elektrik dipol
terinduksi SHG menjadi terlarang, sedangkan pada simetri Cav tidak berlaku
inversi simetri dan menghasilkan intensitas dengan dua puncak simetri yang
kemudian akan berubah lokasinya pada sudut azimuthnya seiring perubahan
polarisasi. Sedangkan untuk harmonik generasi ketiga intensitas mengalami
kenaikan intensitas seiring perubahan sudut polarisasi dan dibatasi oleh maksimal
intensitas yang dapat dicapai oleh ikatan atom dan interferensi dari ikatan atom
lainnya.

Kata kunci: MAPDIs, model ikat Hiper polarisabilitas, harmonic tinggi, optika non
linier

ABSTRACT

INDRA RAMDHANI. Modeling of Harmonic Generation Crystal Perovskite
Methylammonium Lead lodide (MAPbIs) Using Simplified Bond-
Hyperpolarizability Model for Arbitrary Polarization. Supervised by HENDRADI
HARDHIENATA dan SIDIKRUBADI PRAMUDITO.

Methylammonium Lead lodide (MAPDI3) is a crystal with characteristic to have
different phases depending on temperature, MAPDI3 has centrosymmetric for
surface group in form of 4/mmm (Dan symmetry) and mm2 (C2v symmetry). This
study aims to model the second harmonic generation (SHG) and third harmonic
generation using the simplified hyperpolarizability binding model with arbitrary
polarization for symmetry Danand Czv. The second harmonic generation for Dan is
zero due the results in electrically shear induced dipoles to be prohibited, while
the C2ov symmetry does not apply the inversion of symmetry and produces an
intensity with two symmetry peak which will then chance their location at the
azimuth angle as the polarization change. As for the third harmonic generation,
the intensity increases as the polarization changes and is limited by the maximum
intensity that can be achieved by atomic bonds and interference from other atomic
bond.

Keywords: MAPbIs, simplified bond-hyperpolarizability model, high harmonics,
nonlinear optics
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(@) Geometri dari SHG (b) Level energy diagram SHG

(Hardhienata et. al. 2013)

(a) Geometri interaksi THG. (b) level energy description.
(Hardhienata et. al. 2013)

Tampilan struktur MAPDI3 (a) kubik (Nuss et. al. 2015) (b)
tetragonal (Pradheesh et.al. 2012) dan (c) ortorombik

(Zeb et. al. 2012).

Tampilan struktur vektor ikat MAPDI3 (a) permukaan (C4v) dan (b)
bulk (Pratama 2019).

Koordinat sistem dari cahaya masukan dan keluaran pada vektor k.
orientasi bidang terpolarisasi p dan s yang digambarkan berkaitan
sistem koordinat yang diterapkan (Zeb et. al. 2012).

Skema konfigurasi eksperimen RA-SHG (Frohna et. al. 2018).
Intensitas SHG bulk untuk sembarang polarisasi masukan dengan
variasi step 10°. Intensitas disajikan dalam arbitrary unit (x100).
Intensitas SHG permukaan untuk sembarang polarisasi masukan
dengan variasi step 10 derajat. Intensitas disajikan dalam arbitrary
unit (x100). p=0° terkait dengan polarisasi sp dan ¢=90° terkait
polarisasi pp.

Intensitas puncak SHG untuk sembarang polarisasi masukan
Intensitas SHG permukaan untuk sembarang polarisasi masukan
dengan variasi step 10 derajat. Intensitas disajikan dalam arbitrary
unit (x100). p=0° terkait dengan polarisasi sp dan ¢p=90° terkait
polarisasi ps. (a) Intensitas THG pada permukaan (b) Intensitas THG
pada bulk

Intensitas THG pada setiap ikatan atom untuk simetri bulk THG D4h
untuk ¢=0°

Intensitas THG pada setiap ikatan atom untuk simetri permukaan
THG Cav untuk ¢=0°

Intensitas THG pada setiap ikatan atom untuk simetri bulk Dan untuk
untuk ¢=30°

Intensitas THG pada setiap ikatan atom untuk simetri permukaan
THG Cav untuk ¢=30°

Intensitas THG pada setiap ikatan atom untuk simetri bulk Dan untuk
¢=60°

Intensitas THG pada setiap ikatan atom untuk simetri permukaan
THG Cav untuk ¢=60°

Intensitas THG pada setiap ikatan atom untuk simetri bulk Dan untuk
»=90°

Intensitas THG pada setiap ikatan atom untuk simetri permukaan
THG Cav untuk ¢=90°
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Vektor ikatan atom simetri Czy (permukaan) senyawa
Methylammonium Timbal lodida

Vektor ikatan atom simetri Dan (Bulk) senyawa Methylammonium
Timbal lodida

Tabel sudut polarisasi dan intensitas pada azimuthal

Tensor rank 4 Surface

Tensor rank 4 bulk

Sintak program SBHM SHG

Sintak program SBHM THG

Diagram Alir
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