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Gambar 1. Permukaan NiMPO(100) (a) Terminasi NiM dan e NiPO(100) situs Ni@NiNi
(b) Terminasi MM e NiMnPO(100) situs Ni@NiM e NiFePO(100) situs Ni@NiM  ® NiCoPO(100) situs Ni@NiM
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Nikel Fosfat NiPO (M = Mn, Fe, Co) Adsorpsi H,0 ditinjau untuk menentukan situs aktif OER pada tiap katalis = NiMnPO(100) situs MI@MM = NiFePO(100) situs MI@MM = NiCoPO(100) situs M1@MM
' T ¢ NiMnPO(100) situs M2@MM & NiFePO(100) situs M2@MM & NiCoPO(100) situs M2@MM
Penelitian ini berfokus pada investigasi mekanisme OER pada katalis :0 OH- OH- OH- OH Gambar 4. Kurva volcano dari overpotensial hasil kalkulasi CHE terhadap (a) energi adsorpsi O dan (b) energi adsorpsi OH
i . _ : H +
NiPO dan NiMPO (M = Mn, Fe, Co) dengan metode Computational (a) Y oHoute T monte T HOn Adsorpsi O dan OH menjadi deskriptor untuk sistem NiPO(100) dan NiMPO(100).
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Hydrogen Electrode (CHE) yang memanfaatkan Density Functional | I Katalis dengan adsorpsi O dan OH yang moderat menghasilkan performa terbaik.
Theory (DFT) dan hasilnya divalidasi dengan hasil eksperimen. (1) (2) (3) (4) (5) @ (b)
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* Menentukan mekanisme OER pada katalis NiPO dan NiMPO. = 201 L g
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 Menentukan aktivitas termodinamika OER seluruh katalis NIPO dan 2] 0,3 NiFePO .
NiIMPO, serta memvalidasi hasil prediksi aktivitasnya dengan 10 12 14 16 18 o 0"3 0a G
eksperimen. Potensial (V vs. RHE) Nexp (V)
] __ Gambar 5. (a) Kurva Linear Sweep Voltammetry (LSV) dan (b) perbandingan overpotensial DFT dengan eksperimen
Metodologi Penelitian
] ] ) ) ) _ 4 _ Tren performa katalis sudah sesuai dengan hasil eksperimen
~N ~N Gambar 2. (a) llustrasi reaksi elementer OER. Adsorpsi H,O pada (b) NiPO(100) situs Ni, (c) NIMPO(100) situs
Kalkulasi Profil Energi Ni@NiM, (d) NiMPO(100) situs M@NiM, (e) NIMPO(100) situs M1@MM, dan (f) NIMPO(100) situs M2 @VIM .
Pemodelan Permukaan . S : , : o Kesimpulan
. . Bebas Gibbs OER Tiap Dari investigasi adsorpsi H,0, mekanisme OER pada tiap katalis yaitu:
Tiap Katalis ) Katalis ) 1. Untuk NiPO(100), OER berjalan hanya pada situs Ni. «  Permukaan NiPO dan NiMPO yang paling stabil adalah permukaan (100).
{ { 2. Untuk NiIMPO(100), OER berjalan pada situs Ni dan M (M, M1, dan M2). * Untuk NiPO, OER berjalan pada situs Ni, sedangkan pada NiIMPO, OER berjalan pada situs
_ _ h o h Ni, M, M1, dan M2. Overpotensial pada sistem ini bergantung pada adsorpsi O dan OH.
Penentuan Situs Aktif Analisis Tren Performa Referensi
_ _ S _ » Tren overpotensial hasil prediksi DFT sejalan dengan validasi eksperimen. NiFePO memiliki
Tiap Katalis dan Validasi Eksperimen [1] Septiani dkk., Chemistry of Materials, 32(16), 7005—7018 (2020).

performa OER terbaik, disusul dengan NiCoPO, NiMnPO, dan NiPO.
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