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Abstract
Density functional theory (DFT) computations were performed on the optimized geometric and electronic properties of reduced graphene oxide/polypyrole (rGO/PPy) composite in comparison with pure graphene and graphene oxide structures. Incorporation of both reduced GO (rGO) and PPy will form a good composite which have advantages from both materials such as good mechanical strength and excellent electrical conductivity.  These composite would be very suitable in fabrication of methanol sensor in direct methanol fuel cell (DMFC). The HOMO-LUMO energy (eV) was also calculated. These computations provide a theoretical explanation for the good performance of rGO/PPy composite as electrode materials in methanol sensor.
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Abstrak
Pengiraan teori fungsi ketumpatan (DFT) telah dilakukan ke atas ciri-ciri optimum geometri dan elektronik oksida komposit grafin terturun/polipirol (rGO/PPy) berbanding dengan grafin tulen dan grafin oksida. Gabungan kedua-dua GO terturun (rGO) dan PPy akan membentuk komposit yang baik yang mempunyai kelebihan dari kedua-dua bahan seperti kekuatan mekanikal dan kekonduksian elektrik yang sangat baik. Komposit ini menjadi sangat sesuai dalam pembuatan sensor metanol dalam sel bahan api metanol langsung (DMFC). Tenaga HOMO-LUMO (eV) juga telah dikira. Pengiraan ini memberikan penjelasan teori untuk prestasi baik rGO/PPy komposit sebagai bahan elektrod dalam sensor metanol.
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