ABSTRAK

Material Tungsten Disulfide (WS3) merupakan salah satu material dua dimensi
yang menunjukkan perubahan sifat elektronik yang bergantung pada jumlah l2pisan
atomik. Penclitian inj betujuan untuk menganalisis perbedaan sifat elektronik darl
WS, Qalam bentuk monolayer dan bilayer menggunakan pendefkatan teoritis
berbasis Density Functional Theory (DFT). Struktur awal WS2 dldapatkan. dari
database situs Materials Project yang kemudian dikonversikan ke dalam file input
dari Quantum ESPRESSO dengan menggunakan Burai. Struktur material yang
sudal} ldikonversi kemudian akan diuji konvergensi terhadap nilai cut-off energy
dan titik k-point. Simulasi dilakukan dengan metode SCF (Self Cons{stency Eield)
dan NSCF (Non-Self ‘Consistency Field) untuk memperoleh struktur pita energi dan
Dens?t}/ of States (DOS). Hasil perhitungan menunjukkan bahwa monolayer WS,
memiliki bandgap langsung sekitar 1.845 eV, Sementara untuk struktur bilayer WS
mengglami perubahan menjadi bandgap tidak langsung karena adanya mt:crlayer
coupling, dengan nilai bandgap yang lebih kecil yaitu 1,593 ¢V Hasil menunjukkan
bahwa bilayer WS: memiliki energi Bandgap yang lebih rendah dibandingkan
monolayer. Perbedaan sifat elektronik pada kedua struktur ini memberikan
informasi penting dalam merancang material WS untuk aplikasi optoelektronik
seperti fotodetektor dan emisi cahaya.
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