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RINGKASAN

Tujuan dari penelitian findamental ini secara keseluruhan adalah: (1) menemukan mekanisme
kerusakan’korosi'degradasi material bajakeramik yang digunakan dalam pembangkit listrik
tenaga nuklir sekaligus menemukan metode yang tepat untuk penghambatan kerusakan/korosi
material tersebut, (2) menemukan model material baru seperti logam paduan atau keramik dengan
komposisi dan struktur yang tepat yang menghasilkan/mempunyai sifat mekank yang baik (kuat)
dan sifat termodmamik yang dimginkan (solubilitas unsur material nuklir dalam timbal cair rendah)
sehmgga mampu digunakan/bekerja dalam suhu tinggi reaktor, dan (3) menemukan model interaksi
atom pembentuk material yang dapat digunakan untuk simulasi material dalam reaktor nuklir.
Untuk dapat mencapai tujuan tersebut maka dalam penelitian ini dirumuskan beberapa hal yaitu (1)
Apakah mekanisme terjadinya kerusakan/korosi ditinjau secara mikroskopis atau berdasarkan
gerakan atom-atom pembentuk bahan? (2) Apa metode yang tepat untuk mengatasi
kerusakan/korosi material nuklir tersebut? (3) Apa model material nuklir (baja atau keramik atau
material baru yang lam) yang tepat yang memiliki sifat-sifat fisis unggul seperti kuat dan tahan
panas? (4) Apa model interaksi antar atom yang cocok untuk kasus kerusakan tersebut? (5)
Bagaimana cara mensimulasikan dan menguji metode-metode penghambatan korosi dan model-
model material secara atau dengan metode simulasi dinamika molekul (6) Bagaimana menganalisis
hasil simulasi dinamika molekul dan bagaimana menghitung besaran-besaran fisis dikaitkan dengan
fenomena penghambatan korosi dan sifat-sifat fisis material? Kegiatan penelitian ini
direncanakan 2 (dua) tahun dengan penekanan: (1) Tahun pertama (2017) untuk
mempersiapkan data-data input simulasi dan meneliti baja-baja paduan yang mampu bertahan
terhadap korosi serta metode penghambatan korosinya, (2) Tahun kedua (2018) difokuskan pada
meneliti material keramk yang dapat digunakan dalam reaktor dan mampu bekerja dalam kondisi
ekstm suhu tnggi serta mempelajari metode penghambatan korosinya. Sampai tahapan laporan
akhr tahun pertama (2017) penelitian ini maka telah banyak luaran yang telah dihasilkan
sesuai target meliputi: (1) sudah terbit 1 buah artikel di junal internasional terindeks scopus Q3
IOP Jurnal of Physics, (2) sudah diterima (accepted) 1 buah artikel di jumal mternasional terindeks
scopus Q4 Pertanka menunggu proses final review, (3) sudah submit (dalam proses review) di
Jjumal terasional terdindeks scopus Q3 Material Research, (4) sudah siap 1 draft artikel jurnal
untuk submit ke jurnal internasional terideks scopus Q4 Atom Indonesia, (5) Draft buku teks ber
ISSN hasil penelitian selesai 40% yang akan dilengkapi pada akhir tahun kedua, (6) 1 makalah dan
pemakalh seminar mternasional (7) draft model interaksi antar atom material bahan (8) 1 buah
draft model mteraksi antar atom yang berpotensi didaftarkan HAKI. Pada talhun pertama i secara
umum sudah berhasil melaksanakan kegiatan penelitian seperti terencana dalam proposal usulan
beserta target keluarannya, dan hasil-hasilnya siap digunakan untuk melanjutkan ke penelitian
tahun kedua. Pada draft artikel yang akan di submit ke jurnal Atom Indonesia maka peneliti
mengajak peneliti dari ITB, BATAN, dan dari USIM Malaysia untuk menjalin kerjasama peneltian
agar hasil-hasilnya lebih nyata dan dapat dikembangkan untuk aplikasi yang lebih luas. Pada tahun
kedua penelitian (2018) maka dengan memanfaatkan metode MD (molecular dynamics) dan DFT
(density functional theory) direncanakan focus ke penelitian bahan keramik dan derivasi model
potensial interaksi yang akurat untuk material nukli. Luaran yang direncanakan adalah (1)
publkasi dalam jurnal internasional terindeks scopus, (2) pemakalah dalam semmar internasional,

(3) terbit buku teks ber-ISSN (4) Draft model interaksi yang dapat didaftarkan HAKI.

Keyword: Reaktor nuklir cepat. korosi baja dalam logam cair, inhibitor, model material, simulasi
dmamika molekul



PRAKATA

Alhamdulillah, laporan penelitian akhir hibah fundamental ini telah selesai dibuat. Laporan ini
disusun berdasarkan hasil-hasil pelaksanaan kegiatan yang dapat dicapai sesuai dengan target luaran
yang dituangkan dalam proposal usulan.  Bukti-bukti keberhasilan kegiatan dilampirkan dalam
bagian Lampiran laporan mi. Bukti-bukti kegiatan ini disusun secara urut waktu sesuai dengan alur
penelitian yang ada dalam proposal penelitian.

Satu hal yang mungkin menjadi perhatian adalah mengenai publikasi Jurnal internasional.
Pada proposal direncanakan untuk submit ke salah satu jurnal yaitu Turkish Journal of Physics atau
Amnals of Nuclear energy. Namun pada pelaksanaannya karena mengingat waktu penelitian yang
terbatas dan lama proses penerbitan di jumal tersebut maka publikasi utnuk tahun 2017 sedikit
mengalami perubahan, yaitu: 1 hasil penelitian telah terbit di jumnal internasional IOP journal of
Physics: Conference Series yang juga terindeks Scopus Q3 (telah terbit 2017), 1 artikel jumal telah
“accepted” untuk publikasi ke jumal internasional Pertanika (terindeks Scopus), 1 artikel jurnal
sudah “submit” ke jurnal internasional bergengsi Material Research yang merupakan jurnal
terindeks scopus Q2. Telah siap juga draft artkel jumal yang akan di submit ke jurnal Atom
Indonesia yang merupakan jurnal mternasional terindeks scopus.

Akhimya peneliti mengucapkan banyak terima kasih kepada Kemenristek DIKTI Republik
Indonesia, serta Universitas Jember atas segala bantuan yang diberikan sehingga penelitian m dapat
berjalan dengan baik.

Jember, 29 Oktober 2017
Peneliti

v/ 28

Dr. Artoto Arkundato
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BAB 1. PENDAHULUAN

1.1 Latar Belakang
1.1.1 Upaya Membangun PLTN Pertama Indonesia

Berbagai diskusi, kajian, riset pendahuluan sampai merumuskan dalam kebijakan
menyangkut pemanfaatan energi nuklir di Indonesia telah berlangsung cukup lama. Undang-
Undang No. 10/1997 telah pula ada untuk memberi payung hukum pembangunan Pembangkit
Listrk Tenaga Nuklr (PLTN) di Indonesia®. Secara politk pembangunan PLTN juga sudah
lebih diterima oleh DPR oleh karena itu tugas BATAN, BAPETEN dan pihak-pihak terkait
perlu banyak melakuka persiapan yang serius agar PLTN pertama di bumi Indonesia dapat

segera diwwjudkan. Khususnya pihak institusi perguruan tinggi dapat mempersiapkan

berbagai aspek sains dan _reknis rancang bangun PLTN melalui riset-riset yang komprehensif,
roadmap yang jelas dan realistis.

1.1.2 Perlu dan Ekonomiskah PLTN?

Bagamana jika dibandingkan dengan pembangkit listrk yang sudah ada seperti PLTD
(Diesel) yang memerlukan batubara?  Pemanfaatan nuklir menjadi efisien karena hanya
memerlukan bahan bakar yang sangat sedikit untuk menghasilkan jumlah listrk yang setara.

R Y
o_E3 1000 20000 4 30000 )___400m |4 30000 kWh
X . dalam Joule

,AT 3 e R et392. . ekivalen Batubara/kg
& 2% ekivalen minyak bumi

Lo ; :
Por R TR I S, ekivalen uranium/kg

Gambar 1.1 Perbandingan kebutuhan bahan bakar pembangkit listrik

Dapat kita lhhat pada Gambar 1 bahwa pemanfaatan energi nuklir sangat efisien untuk
menghasilkan energi listrk dari konversi batubara 15 ton ~ sama dengan | kg Uranum. Hal
milah yang menjadikan negara-negara maju berlomba-lomba melakukan riset dibidang nuklir
untuk kesejahteraan yaitu listrkk. Pada tahun 2004 di dunia telah terdapat 441 wmit PLTN
dengan kapasitas pembangkitan daya 363 GW, sementara 30 buah PLTN sedang dalam tahap
pembangunan. Saat ini sumber bahan bakar uranium atau thorium di Indonesia diperkirakan
sebesar 140.000 ton. Dengan demikian, Indonesia bukan hanya merupakan negara yang siap
menjadi negara dengan ketahanan energi (memenuhi kebutuhan sendir) yang kuat selama
lebih dari 1.000 tahun namun juga akan mampu memasok energi listrik secara internasional

1) http//www.alpensteel. com/article/124- -111-energi-nuklir--pltn/781--rencana-bangun-pltn-
pertama-di-indonesia



Sebagai informasi sekarang i kita mengimpor listrk dari Malaysia untuk memenuhi

kebutuhan listrik di 6 wilayah di Kalimantan Barat. Tentunya kita tidak ingin hal ini terus
terjadiV.  Pada kenyataannya negara-negara maju terus mengembangkan industri berbasis

PLTN? seperti statistik berikut.

Top 10 Nuclear Generating Countries
780 2018, Blillen WWh

119
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Gambar 1.2. (kir): Alokasi energi listrik nukhir negara-negara besar
Gambar 1.3 (kanan) Korosi Besi dalam Logam Carr

1.1.3 PLTN Massa Depan (Generasi IV)
Reaktor nukhr massa depan didesain untuk mampu menerapkan sistem inhrent safety

(keselamatan melekat) schingga jika ada kerusakan dalam reaktor karena suatu sebab seperti
gempa bumi atau anomali yang lain maka reaktor dapat mematkan dirinya sendiri secara
otomatis tanpa harus dimatikan secara manual. Rancangan reaktor mi misalnya pada reaktor
cepat berpendingin logam cair®. Reaktor cepat jenis ini mampu dirancang dalam bentuk
modular sehingga cocok untuk kawasan Indonesia yang terdiri dan banyak pulau, dapat
dibawa oleh kapal laut, kapal selam, atau kendaraan darat sehingga dapat mudah dibawa ke
tempat yang memerlukan.

1.1.4 Permasalahan Pengembangan Reaktor yang Perlu Diteliti

Istlah pendingn logam cair dimaksudkan media yang digunakan untuk mengalirkan panas
melauli sistem pipa baja di dalam reaktor menuju tungku air untuk menghasilkan uap air
pemutar turbin. Media pendingin reaktor bermacam-macam dan untuk desam reaktor cepat
misalnya logam timbal-bismuth cair. Permasalahan yang ada adalah reaktor mi meski desam

reaktor PLTN massa depan karena mampu menerapkan sistem keselamatan_melekat namun

masih memberikan kelemahan berupa adanya kerusakankorosi (Gambar 1.3) pada materal
baja yang digunakan dalam reaktor (Zhang dan Li 2008). Diperlukan mekanisme/metode
penghambatan kerusakan material dan diperlukan ditemukannya material baru yang kuat dan

tahan panas. Poin kedua adalah perlunya mencari metode penghambatan kerusakan/korosi

yang terjadi dan mencari kandidat material baru yang mampu menahan panas dan kuat.

1).http/finance.detik. com/read/2016/05/12/190700/3209274/1034/ri-impor-listrik-dari-malaysia-
esdm-tak-bahayakan-kedaulatan-energi ’

2). hitps//www.euronuclear. org/info/encyclopedia/f/fuelcomparison. htm

3). https//en. wikipedia.org/wiki/Lead-cooled fast reactor



Riset-riset ekspermen dan komputasi tentang bidang ini banyak dilakukan khususnya untuk
komputasi telah dikerjakan oleh Cai dan Yip (2012). Peneliti (pengusul proposal ini) telah
pula melakukan peneliian komputasi pendahulian secara kontinu sejak tahun 2008

(mahasiswa program doktor ITB) sampai sekarang bersama Prof Zaki Suud, Prof.
Mikrajudin Abdullah dan Dr. Widayani dan hasil-hasilnya sudah banyak yang dipublikasikan
bak dalam prosidings maupun jumal mternasional (Arkundato et al, 2010, 2011, 2013,
2015). Meskipun demikian masih banyak pekerjaan rumah yang harus dilakukan untuk
mendapatkan hasil-hasil niset yang komprehensif untuk menjelaskan fenomena korosi dan
penghambatannya dan mendapatkan model bajakeramik unggul tahan korosi.  Hasil-hasil
komputasi sebelumnya cukup bak namun demikian masih banyak hal yang harus diteliti
berkaitan dengan fenomena korosi dan material nuklir (istilah material yang digunakan dalam
aplkasi nuklr) tersebut yang ide-ide risetnya diajukan dalam proposal ii.

1.2 RUMUSAN MASALAH
Untuk dapat mengatasi permasalahan yang telah dipaparkan di atas maka pada penelitian ni
ditetapkan rumusan masalah sebagai berikut:
1. Apakah mekanisme terjadnya kerusakankorosi ditinjau secara mikroskopis?
2. Bagammana/apa metode yang tepat untuk mengatasi kerusakan/korosi material nuklir
tersebut?
3. Apa model material nuklir (baja atau keramik atau material baru yang lain) yang
tepat yang memiliki sifat-sifat fisis unggul seperti kuat dan tahan panas?
4. Bagamana cara mensimulasikan dan menguji metode-metode penghambatan korosi
dan model-model material secara atau dengan metode simulasi dinamika molekul
5. Bagamana menganalisis hasil simulasi dan bagaimana menghiing besaran-besaran
fisis dikaitkan dengan fenomena penghambatan korosi dan sifat-sifat fisis material?
1.3 LUARAN/TEMUAN YANG DITARGETKAN
Dari penelitian ini maka ditargetkan dapat menghasilkan luaran berupa:
1. Metode efektif penghambatan korosi baja dalam pendingin logam cair
2. Model material baja paduan yang memilki sifat-sifat fisis yang unggul yang dapat
diaplikasikan dalam reaktor
Publikasi paper hasil penelitian dalam bentuk jurnal internasional bereputasi
Publikasi paper hasil penelitian dalam bentuk prosidings hasil seminar
Buku teks hasil penelitian
Judul-judul penelitiaan yang dapat ditawarkan untuk mahasiswa tugas akhir,

S h B K



1.3.1 Rencana Target Capaian Tahunan
Tabel 1. Rencana Target Capaian Tahunan

No. Jenis Luarm Indikator Capaian
TS1 TS+1 TS+2
1 Publikasi Ilmiah Internasional Accepted/ Accepted/
Published Published
Nasional Terakreditasi
2 Pemakalah dalam | Internasional Sudah Sudah
Temu Hmiah dilaksanakan | dilaksanakan
Nasional
3 Invited Speaker Internasional
dalam temu Nasional
ilmiah
-+ Visiting Lecturer | Internsional
s Hak Kekeyaan Paten, Paten Sederhana, Hak
Intelektual Cipta, Merek Dagang, Rahasia
(HAKD) Dagang, Desain Produk, Indikasi
Geografis, Perlindungan Varietas
Tanaman, Perlindungan
Topografis Sirkuit Terpada
6 Tekn. Tepat Guna
7 Model/ Purwarupa draft draft
/Karya
Seni/Rekayasa
Sosial
8 Buku Ajar ISBN draft Sudah terbit
9 Tingkat Kesiapan 3 4
Teknol ogi’
1.3.2 Tingkat Kesiapan Teknologi
Berdasarkan

Peneltian m memiliki tmgkat kesiapan/kematangan luaran dengan skor 3-4.

peneltian yang sudah dilakukan sebelumnya.

Tabel 2. Rincian Tingkat Kesiapan Teknologi

telah divalidasi dalam
lingkungan laboratorium

TKT Definisi Des kripsi Kesiapan

3 Konsep dan karakteristik | 4.Telah dilakukan pemodelan dan simulast mendukung prediksi
penting dari suatu kemampuan elemen-elemen Teknologi.
teknologi telah 5. Telah dilakukan pengembangan teknologi tersebut dengan
dibuktikan secaraanalitis [ langkah awal menggunakan model matematk yang sangat
dan eksperimental dimungkinkan dan dapat disimulasikan.

8. Telah dilakukan penelitian di laboratorium dengan
menggunakan data dummy.
4 Komponen teknologi 3. Hasil percobaan laboratorium (simulasi) terhadap setiap

komponen menunjukkan bahwa setiap komponen dapat
beroperasi.

5. Purwarupa teknologi skala laboratorium (simulasi) telah dibuat



BAB II. TINJAUAN PUSTAKA

2.1 State of The Art
Penelitian komputasi material nuklir khususnya untuk memecahkan problem korosi dalam

reaktor merupakan topik riset yang sangat intens pada akhir-akhir mi sehingga banyak

seminar-seminar internasional terkait bidang riset ini. Penelitian komputasi material (metode

dinamika molekul) sangat powerful sebagai tools penelitian, namun belum banyak diterapkan
dalam riset material reaktor, meskipun metode komputasi dinamika molekul sudah
merupakan metode baku penelitian material. Berbagai riset eksperimen juga mengkonfirmasi
korosi untuk berbagai bahan dan perlakuan atau kondisi penelitian (Rivai dan Takahashi,
2010; Mosa, 2008; Zalenskii et al, 2007; Zhang dan Li, 2008; Meyers et al, 2013; Sara, 2011;
Manly, 1959; Dong, 2013). Oleh karena itu topik i adalah topik yang sedang uptodate dan
menjanj kan.
The Nuclear Materials Gonference

F-10 MOVEMBER. 2012
WONTPEL LIER, FRANGE

WOWE “CONFERENDE  PWOGRAWMRE ~LOCRTION ™ IIHIBIMION & SFONIORTHIE ~ TEADUNES "~ COWTRCY US

NuMat2016: The Nuclear Materials Conference
7=10 November 2016 | Le Corum, Monipaelber, France

Submit Abstract
WARNNG - SCAM ALEAT Exnibior Housing Services (EHS) & Edvbilor Housing
LAanagement (EHM) Raad more harel Speakers

Gambar 2.1 Workshop Internasional Topik Material Nuklir

2.2 Penelitian Pendahuluan Yang Telah Dilakukan

Penelitian dalam bidang komputasi material nuklir dmintis oleh pengusul dengan mengambil
studi program doktor di Fisika FMIPA ITB (2008-2012). Satu tulisan yang paling bermutu
dari pengusul adalah yang dimuat dalam jumal Annals of Nuclear Energy, yang telah

disitasi/download lebih dari 240 kah .

Your article Inhibition of iron corrosion in high
temperature stagnant Nquid lead: A molecular dynamics

study

Dear Dr, Arkundato,

We are pleased to present to you a8 a corresponding author, an
overview of the performance of your artide in Annads of Nuclear Energy.
With Articke Usage Alerts, a (ree service, you are able to measure the
impact of your artide via s usage on ScenceDirect.

Your artide has been downloaded or viewed 240 times since
publication (measured through 31 March),

Gambar 2.2 Snapshot hasil sitasi pada jurnal



Pada penelitian pendahuluan ini maka hasil yang dicapai secara kualitatif dapat menunjukkan
adanya mekanisme penghambatan korosi melalii terbentuknya lapisan tipis oksigen antara

lapisan logam cair dan besi. Namun demikian secara kuantitatif dan variasi problem, hasil-
hasil yang diperoleh belm komprehensif, karena masih memerlukan penelitian lanjutan.

Agar-agar penelitian lanjutan  mi menghasilkan penemuan yang bermutu dan tingkat
keberhasilan tinggi maka dapat kita susun ROADMAP penelitian sebagai berikut:
). Studi Program Doktor ITB (2008-2012): Pendahuluan

Dihasikan  hasil-hasil  penelitian  tentang  komputasi
korost:
» 1 prosiding APS 2009
G > 1 prosiding ICANSE (Arkundato. et al, 2010)
> 1 paper ICPAP (Arkundato et al., 2012)
II) Riset Lanjutan I (Pasca studi program doktor)
Fokus pada mekanisme penghambatan korosi besi dalam
logam cair dengan inhibitor oksigen, dengan hasil-hasil:
Terbiit jurnal di Annals of Nuclear energy
Terbit jurnal di Turkish Journal of Physics
Terbit Jurnal di JAPM

1 paper di ICANSE 2013
1 paper di ISCMD Conference di Malaysia 2014

VVVYVVYVY

TIT) Riset Lanjutan 11 (2015-2016)
Fokus pada mhibitor selam oksigen, dengan hasil penelitian:
» 2 Paper di Seminar Nasional SENAFIS 2015
» Terbit Jumnal di Journal of Physics (IOP) 2015
» 1 paper di ICANSE 2015

A

» Drrencanakan publkasi di ISBD 2016

IV. Riset Lanjutan Ill |
(2017-2018) IV) Riset Lanjutan 11T (2017-2018):

Hibah Fundamental
Fokus pada:
1. Riset baja alloy dan keramk (2017)
2. Riset korosi pada baja dan keramik (2018)
3. Riset potensial interaksi untuk baja/keramik (2017&2018)

4. Kerjasama riset antar institusi perguruan tinggi DN

V) Riset Lanjutan IV (2019 -2020)
Kerjasama Riset Internasional (LN) (2019)
Riset multidisiplin (2019 —2020)

Gambar 2.3 Road Map penelitian



2.3 Teori dan Simulasi Dinamika Molekul
Dalam penelitian ini maka fenmena korosi dan sifat-sifat fisis bahan dihitung, disimulasikan

dan diprediksi menggunakan metode simulasi dinamika molekul. Metode ini secara garis
besar berusaha menelaah gerak atom-atom bahan/material menggunakan hukum-hukum

Newton.  Persamaan Gerak atom ke-i dari material yang disebabkan gaya luar F, dapat

dinyatakan memenuhi gerak Newton (Martin, 2007):
2.1)

d’v -
(=5 = R T 50 TN)
Dengan vektor 7, = {X,,7;,Z,} adalah vektor posisi, vektor F ={(F ,F,,F } adalah gaya dan
i = 123....N ideks untuk atom Kemudian jika gaya yang bekerja bersifat konservatif

maka dapat dmyatakan:

Fi=-VU=-V U@ %5 %) 22)

Dengan U(#) adalah fingsi potensial antar atom. Fungsi potensial dewasa i sangat
bergantung pada sistem material yang ditinjau apakah zat padat, zat cair, gas, logam, polimer
dan sebagainya. Salah satu contoh potensial yang sering digunakan untuk prediksi awal dan
penyederhanaan perhitungan adalah potensial Lennard-jones (LJ) yang digagas oleh JE.
Lennard-Jones, 1924. Salah satu potensial LJ yang popular digunakan adalah LJ(12,6)

dengan n=2 dan m = 12 (Shu, 1983):

silr)= de [(5)12 . (5)6] 2.4)

Dalam komputasi/simulasi maka setiap interaksi dua atom maka interaksinya harus diwakili

oleh nilai ¢ dan & yang tepat. Solusi persamaan (2.2) memerlukan solusi numerk

(pemrograman komputer) untuk mendapatkan koordmat-koordinat atom:

r(t +A0) = 7(t) + v()At + 2a(t)At? —=a(t — AAL? 2.5)

Dari solssi numerk yang hasinya adalah koordinat-koordinat atom yang dengan
memanfaatkan konsep-konsep fiska statistk dapat dihitung besaran-besaran termodmamik
menggunakan teorema ergodic bahwa untuk besaran sesaat sembarang A = A(p” ®, 7N (@)
dengan p" (t) momentum dan r"(t) posisi pada waktu f maka rata-rata nilai A adalah:

(A sissinar = [T dp¥dr" A", ™) (p" ") (2.6)
Besaran p menyatakan rapat probabilitas ensembel yaitu probabiltas menemukan sebuah
konfigurasi dengan momentum pN dan posisi . (TaoPang, 2006). Realisasi perhitungan
besaran-besaran fisis dalam bentuk program sudah banyak dikerjakan didunia seperti dalam
program LAMMPS!, MOLDY?), OVITO®, PACKMOL®. Oleh karena itu dalam penelitian



ini kita tidak akan membuat program dinamika molekul dari awal kita hanya membuat
program tambahan manakala diperlukan.

2.4 Difusi, Fenomena Korosi dan Model Simulasi Korosi

Korosi dapat didefinisikan sebagai degradasi material berstruktur (seperti baja) hasil dari
lepasnya (terlarutnya) atom-atom komponen baja ke lingkunganya (logam cair) akibat reaksi
kimia-fisika yang terjadi. Penggunaan “coolant” pada reaktor yang mempunyai suhu sangat
tinggi memunculkan efek korosi panas (hot corrosion) pada logam (Manly, 1959). Jika
biasanya korosi terjadi melaku reaksi kimia maka pada mekanisme “hot corrosion” seperti
kasus dalam penelitian hibah fundamental i tidak melalui mekanisme transfer elektron
sebagai bagian dari reaksi kimia. Korosi terjadi melali transfer massa langsung akibat efek
termal difusi atom (Manly, 1959). Oleh karena itu pada penelitian ini cocok sekali digunakan
metode dinamka molekul yang dapat menggambarkan proses lepasnya atom-atom baja
melalui proses difusi.

Besaran fisis yang akan dihitung untuk mengevaluasi korosi diantaranya adalah koefisien
difusi (Arkundato, 2010):

— i (D=7 (t=0)I?) gL L 4.1
D = lim {E0-T=0D) atau D(T) = Duexp( : T) Q.7)

3. TUJUAN DAN MANFAAT

3.1 TUJUAN PENELITIAN
Berdasarkan latar belakang riset yang dwraikan diatas maka dapat disusun tujuan penelitian
sebagai berkut:

1. Dapat menemukan mekanisme kerusakan/korosi material nuklir (baja) dan kemudian
menemukan metode penghambatan kerusakan/korosi material nuklir yang tepat.

2. Menemukan model material baru seperti logam paduan atau keramik dengan
komposisi dan struktur yang tepat yang menghasilkan/mempunyai sifat mekank yang
baik (kuat) dan sifat termodinamik yang dinginkan (solubilitas unsur material nuklr
dalam timbal car rendah) sehingga mampu digunakan/bekerja dalam suhu tinggi
reaktor,

3.2 MANFAAT PENELITIAN

Pengembangan PLTN berbasis reaktor cepat massa depan sangat menjanjikan dan sangat
penting sebagai salah satu solusi mengatasi keterbatasan ketersediaan listrik dimasa depan.
Oleh karena itu desain PLTN harus dipastkan memenuhi unsur keselamatan dan ekonomis.



BAB 4. METODE PENELITIAN

Ide dasar penelitian ini adalah laju korosi baja harus ditekan serendah mungkin. Dengan kata
lain koefisien difusi komponen baja ( terlarutnya Fe, Cr, Ti, Mo, C, Ni dan lain-lain dalam
timbal-bismuth cair) harus dupayakan sekecil mungkin. Untuk mewujudkan ini (koefisien
difusi yang rendah) maka dapat ditempuh 2 cara:

(1) mencari cara penghambatan korosi misalnya memberikan atau memasukkan inhibitor ke
dalam sistem korosi misalnya gas oksigen, nitrogen (Arkundato et al, 2010, 2012, 2013,
2015) atau bahan lain; dan/atau (2) menyiapkan material baja atau bahan lain misalnya
keramk yang tahan korosikerusakan pada suhu tinggi. Dalam penelitian mi kedua pilihan
mi (1 dan 2) akan dilakukan observasi dengan kedua-duanya dilakukan simulasi dinamika
molekul.  Gambaran penerapan metode simulasi dinamika molekul dalam penelitian ini dapat
dirumuskan dalam step-step berikut:

I. Pertama disiapkan sistem material yang ingin disimulasikan yaitu material besvbaja
berbentuk geometri tertentu misal kotak berstruktur kristal bee ditempatkan dalam
kotak cairan timbal cair dengan rapat jenis tertentu. Sistem material i bisa dibuat
dengan program Packmol. Geometri yang lain adalah bola di dalam bola.

2. Kemudian pada suhu, tekanan tertentu dan parameter-parameter mput tertentu
program simulasi LAMMPS/Moldy dijalankan. Parameter-parameter mput i
misalnya fingsi potensial mteraksi, jumlah atom, koordinat atom-atom (yang
diperoleh pada step 1) dan sebagianya. Model potensial ini sangat penting dan akan
menentukan akurasi hasil

3. Hasil simulasi kemudian di analisis dihitung nilai koefisien difusi D(T) dengan rumus
yang ada kemudian dikomparasi dengan eksperimen atau juga dilhat struktur
mikroskopisnya dengan pprogram Ovito. Komparasi dengan hasil eksperimen untuk
memastika model proses fisis kita di atas dan juga parameternya sudah bagus atau
akurat. Jika belum kita perlu mencari model geometri atau struktur material dan atau
Juga fungsi potesialnya.

4. Jka langkah 3 dianggap cukup representatif maka kita lakukan langkah berikutnya
mengulang simulasi lagi dari awal namun dengan memasukkan nhibitor seperti
oksigen, nitrogen atau yang lain. Setelah itu dibandingkan nilai koefisien difusinya.

5. Jka koefisien difusi komponen-komponen baja ternyata terjadi penurunan yang
signifikan (hasil step 3 dibanding step 4) maka berarti kita sudah berhasil menemukan
apa yang kita cari dan kita targetkan.



6. Jka langkah 5 belum berhasil maka diulangi lagi langkah 1-5 sampai menemukan
model dan metode yang tepat untuk mengatasi korosi’kerusakan bahan.

Berikut adalah diagram alir penelitian:

Review Hasil Penelitian Sebelumnya dan
terkini. Diskusi dengan team penelitian
memantapkan strategi riset. Menyiapkan
semua perangkat yang akan diperlukan
dalam simulasi. Mencari  data-data
diinternet  yang  diperukan:  jurnal,
prosiding, website, data cksperimen
(bulan 1)

Menyispkan perangkat komputasi paralel
dengan LAMMPS, MOLDY, Packmol,
Ovito, ISSACS, Jmol. VMD berbasis

Linux (bulan I)

Menyiapkan model material dan input
struktur/geometri sistem material dengan
proeram Packmol (bulan IT)

(LT07) 1 unge] uenipuag

Menyiapkan parameter input simulasi:
kontrol simulasi, koordinat atom, fungsi
potensial, data-data unsur dil (bulan IT)

Simulasi baja. Mekanisme dan
penghambatan korosi:  simulasi korosi
baja dalam logam cair. Evaluasi kandidat
inhibitor. Analisis hasil simulasi (bulan
[1-VID

Artikel publikasi jumal dan seminar
Internasional (bulan IV-VII)

el

- Review Hasil Penelitian Tahun 1. Review
hasil-hasil eksperimen terkini.  Studi
pustaka Konsolidasi team penelitian
(bulan 1)

, mEgIRuUag |

Menyiapkan model material dan input
struktur/geometri sistem material dengan
program Packmol Desain model material
keramik (bulan IT)

umge

Gambar 4. Diagram Alir Penelitian

Laporan Hasil Penelitian Tahun 1.
Persiapan proposal/penelitian Tahun II.
(bulan VII-VIII)

Simulasi Material keramik, Simulasi
Penghambatan Korosi/kerusakan bahan
dengan alternatif pendingin lain dan
Analisis Hasil (bulan I1-VII)

| Artikel publikasi jumal dan seminar

Intemasional (bulan IV-VII)

Laporan Hasil Penelitin Tahun II
Persiapan proposal topik baru. (bulan
VII-VIII)

j (8107) ¢
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BAB 5. HASIL YANG DICAPAI

Berdasarkan rumusan masalah dan target yang ingin dicapai, maka dapat dungkapkan kegiatan
penelitian yang telah dilakukan dan hasil-hasilnya sebagai berikut:

5.1 Kegiatan-kegiatan yang telah dilakukan

Sampai tahap laporan kemajuan imi maka kegiatan yang telah dilakukan sesuai alur penelitian

dalam proposal adalah:

1. Review Hasil Pencliian Sebelimnya dan terkini.  Diskusi dengan team penelitian
memantapkan strategi riset.

1.1 Menyiapkan semua perangkat yang akan diperlukan dalam simulasi (hardware
dan software). Perangkat hardware adalah computer dan peripheralnya, software
vang dperlukan dalam smwlasi adalah program dinamika molekul parallel
Perangkat mi (software) diperoleh dari website Moldy CCL.net dan website
LAMMPS di www lammps. sandia.gov. (Lampiran B.1 memperlhatkan website
LAMMPS dan MOLDY).

1.2 Dani penelitian sebelumnya maka masih ada yang perlu diketahui mengenai efek
temperature dari kontribusi mhibitor oksigen pada penghambatan korosi Oleh
karena itu dilakukan pengambilan data simulasi untuk mengetahui efek
temperature i (hasil simulasi berhasil diperoleh kemudian hasinya telah
dipublkasikan dalam jurmal intemasional IOP Conf. Series: Joumal of
Physics: Conf. Series 853 (2017) 012046 doi :10.1088/1742-6596/853/1/012046
(Lihat Lampiran B.2). Jurnal mi adalah jumal terindeks SCOPUS.

1.3 Kemudian untuk membantu kegiatan penelitian ini dan juga untuk menyebarkan
konsep-konsep penelitian komputasi pada mahasiswa, maka dilbatkan 3
mahasiswa tugas akhr yang mengerjakan beberapa judul tugas akhir
menggunakan metode dinamika molekul (Lihat Lampiran B.3).

2. Menyapkan perangkat komputasi paralel dengan LAMMPS, MOLDY, Packmol
Owito, ISSACS, Jmol, VMD berbasis Linux. Untuk LAMMPS dan Moldy prosedur
paralelisasinya berhasil dilakukan (lihat Lampiran B.4). Untuk software packmol
maka dilakukan registrasi pada website Packmol untuk mendapatkan software (code)
(Lampiran B.5).

3. Menyapkan model material dan input struktur/geometri sistem material dengan
program Packmol. Untuk Packmol maka berhasil dilakukan bagaimana cara
menyiapkan mput simulasi MD menggunakan packmol Instalasi packmol dan cara
menjalankan packmol untuk mendapatkan konfigurasi awal simulasi MD  dituangkan
dalam Lampiran B.6.

4. Menyiapkan parameter input simulasi kontrol simulasi koordinat atom, fungsi
potensial, data-data unsur dll (Lampiran B.7). Termasuk dalam hal ini file control
simulasi dan file spesifikasi simulasi Moldy yang hasil-hasilnya telah digunakan
untuk menuliskan artikel jumal yang berhasil terbit (Lampiran B.2).

Simulasi baja. Mekanisme dan penghambatan korosi simulasi korosi baja dalam
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8.

logam cair. Evaluasi kandidat inhibitor. Pada tahapan mi maka telah diperoleh data
simulasi. ~ Hasil-hasilnya telah berhasil dituliskan dalam bentuk artikel jurnal dan
telah dikirimkan ke penerbit jurmnal intemasional Pertanika (terindeks Scopus) dan
sudah “accepted” dan masih dalam proses akhir penerbitan (Lampiran B.8).

Pada simulasi sistem logam dalam penelitian ini dimana melibatkan logam
logam Pb, Fe, Cr, Ni, Al dll, mi kendalanya adalah menemukan model parameter
potensial yang tepat antar logam. Oleh karena itu pada tahap i dilakukan kajian
teoretik untuk menemukan formula khusus bagaimana atom-atom logam berinteraksi
satu sama lam menggunakan pendekatan potensial Lennard-Jones namun dengan
konsep baru formula pencampuran (mixing rule). Pada penelitian ini berhasil
diperoleh formula tersebut yang mempunyai error paling kecil jika dibandingkan
formula mixing rules yang sudah dibuat orang sebelumnya. Hasil penelitian ini
berhasil disubmit pada jurmal intemasional bergengsi Q2 (Lampiran B.9) yaitu
Jumnal Material Research, dengan judul ‘New Mixing Formula (AZFMZ) of
Lennard-Jones Potential Parameters for Studymg the Liquid Metals Corrosion using
Molecular Dynamics Method™.

Artikel publikasi jurmal dan semmar Internasional

Dari kegiatan penelitian ini maka dari sejak proposal mi diajukan sampai disetujui
didanai serta sampai tahap laporan akhir maka telah dilakukan 1 kegiatan
kekutsertaan dalam seminar internasional yaitu ICCSE 2017 di ITB Bandung
(Lampiran B.10.1), serta | kegiatan kekutsertaan dalam workshop Internasional
CMD (computational material design) di Teknk Fiska di ITB Bandung pada 17-19
Oktober 2017. (Lampiran B.10.2). Workshop CMD adalah workshop komputasi
yang diselenggarakan Osaka University bersama-sama Teknk Fiska ITB dengan
topk pemrograman DFT (density functional theory). Jika dalam metode dimamika
molekul klasik energi potensialnya harus sudah kita ketahui dan kita milki, maka
metode DFT akan memberkan tools bagi kita untuk mendapatkan energy potensial
antar atom secara akurat. Sehingga kombinasi antara MD dan DFT akan sangat
berguna untuk melanjutkan peneliian tahun kedua 2018 dimana struktur keramik
belum banyak diteliti berkaitan dengan aplkasi nuklir.

Untuk hasil penelitian dalam bentuk jumal internasional sudah berhasil “terbit” 1
buah jumal internasional terindeks Scopus di IOP (Lampiran B.2) tahun 2017, 1
buah jumal nternasional sudah “accepted” untuk publikasi di Pertanka (Lampiran
B.8) diperkirakan terbit 2018 dan 1 buah jurnal iternasional terindeks scopus di
Maternial Research dalam tahap submit (Lampiran B.9.1). Serta dalam tahap akhir
penulisan berupa draft yang siap submit untuk publikasi ke jurnal terindeks scopus
Atom Indonesia dimana mempelajari interaksi antara besi dan boron dalam reaktor
nuklir (Lampiran B.9.2). Selain itu dari penelitian ini dihasilkan 3 buah judul
skripsi yang dikerjakan mahasiswa (Lampiran B.3).

Pada penelitian ini juga sudah dikembangkan website penelitian sehingga hasil-hasil
penelitian terkait penelitian korosi baja dalam logam cair dapat ditampikan dan
dapat diakses oleh pengguna (Lampiran B.11)



5.2 Permasalahan dalam penelitian yang sudah dijawab

Secara keselruhan penelitian mi telah menjawab beberapa rumusan masalah yang
diajukan dalam proposal penelitian yaitu:

ra

Apakah mekanisme terjadinya kerusakan/korosi ditinjau secara mikroskopis?
Mekanismenya adalah adanya tingkat kelarutan yang tinggi dari unsur-unsur baja
jka ditempatkan dalam lingkungan timbal cair suhu sangat tinggi. Hal mni dapat
diihat dani struktur mikroskopis baja dimana pada permukaan logam baja (besi)
sangat rusak dan terlepas dari permukaannya. Hasil ini sudah dituangkan dalam
artikel jumal yang berhasil kita publikasikan di IOP maupun Pertanika.

. Bagamana/apa metode yang tepat untuk mengatasi kerusakan/korosi material

nuklir tersebut? Metode yang tepat untuk korosi suhu tinggi imi adalah dengan
memberkan mhibitor gas oksigen dan nitrogen, serta gas mulia. Untuk nitrogen
sudah kita publikasikan dalam jurnal IOP, untuk gas mulai sudah kita buktikan
pada tugas akhr mahasiswa dan dipublikasikan pada Procedding IBSC, sedang
untuk oksigen sudah kita publikasikan pada penelitian sebelumnya.

Apa model material nuklir (baja atau keramik atau material baru yang lain) yang
tepat yang memilki sifat-sifat fisis unggul seperti kuat dan tahan panas? Secara
sederhana mi telah dituangkan hasinya dalam artikel jurnal yng telah disubmit
dan “accepted” di Pertanka namun belum terbit. Secara komprehensif maka
peneliian akan dilakukan pada tahun kedua penelitian yang mengevaliasi baja
dan keramk. Untuk mewujudkan mi maka telah dilakukan pemodelan interaksi
atom dahulu dalam bentuk mendapatkan model interaksi lennard-jones parameter
baru yang hasilnya telah kita submit ke jumal Material Research dan sekalarang
masuk dalam proses review.

Bagaimana cara mensimulasikan dan menguji metode-metode penghambatan
korosi dan modelmodel material secara atau dengan metode simulasi dinamika
molekul? ~ Cara mensimulasikannya dengan mendapatkan input yang tepat pada
awal simulasi sehingga hasilnya dapat di “compare” dengan data eksperimen.
Bagaimana menganalisis hasil simulasi dan bagaimana menghitung  besaran-
besaran fisis dikaitkan dengan fenomena penghambatan korosi dan sifat-sifat fisis
material? Pada penelitian ini ditekankan pada perhitungan koefisien difusi untuk
mengetahui kekuatan bahan bajakeramik dimana konsep difusi ini terkait erat



dengan konsep kelarutan material dalam lingkungan suhu tinggi dan kestabilan
integritas bahan.

5.3 Target Luaran yang sudah dicapai
Dari penelitian ini maka target luaran dalam proposal yang telah dicapai adalah:

1.

Metode efektif penghambatan korosi baja dalam pendingin logam cair

Metode efektif adalah menginjeksikan gas oksigen atau nitrogen atau gas mulai
pada konsentrasi yang tepat dan terjaga pada logam cair. Konsentrasi ii tidak
boleh kurang atau kelebihan dari konsentrasi efektif, dan secara komputasi ini
dapat diprediksi. Secara eksperimen ini adalah hal yang tidak mudah. Hasil-hasil
metode i telah dituliskan dalam bentuk artikel jurnal: 1 buah sudah terbit di IOP,
1 buah sudah ‘“accepted” di Pertanka dan 1 buah sudah “submit” ke jurnal
mternasional Q2 Material Research. (lihat Lampiran 2, 8, 9).

Model material baja paduan yang memiliki sifat-sifat fisis yang unggul yang dapat
diaplkasikan dalam reaktor.

Model material baja paduan adalah baja dengan konsentrasi Fe:CrNi yang tepat.
Hasil penelitian mi telah disubmit ke Pertanka dan sudah “accepted” belum terbit
(Lihat Lampiran 8).

Publikasi paper hasil penelitian dalam bentuk jurnal mternasional bereputasi
Berhasil terbit/accepted/submit ke penerbit jurnal bergengsi 3 buah (Lihat
Lampran 2,8,9). 1 Buah berupa final draft akan disubmit ke Jurnal Atom
Indonesia.

Publikasi paper hasil penelitian dalam bentuk prosidings hasil semmar

Berhasil terbit ke Prosidng IBSC melahu artikel tugas akhr mahasiswa sebagai
dosen pembimbing utama (Lihat Lampiran 3).

Buku teks hasil penelitian

Pada akhr penelitian tahun 2017 dihasikan draft buku 40% lengkap. Judul buku
yang akan dibuat adalah “Aplkasi Metode Komputasi Dinamka Molekul pada
Fenomena Korosi Logam dalam Reaktor Nuklir Cepat™ .

6. Judul-judul penelitiaan yang dapat ditawarkan untuk mahasiswa tugas akhir.

Ditawarkan 3 buah judul skripsi pada mahasiswa tugas akhir dan telah berhasil
lulus  studi.
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7. Model/Purwarupa
Model yang telah diperoleh adalah model potensial mteraksi LJ dengan “mixing
rule” yang baru (sudah submit publikasi, Lihat Lampiran 9).

6. RENCANA TAHAPAN SELANJUTNYA

Kegiatan penchitian akan dilanjutkan pada tahun kedua 2018 penelitian dengan focus pada
tema.

1. Smulas1 keramik dalam logam car dan metode pencegahan korosi.

Dan  cksperimen vyang ada maka keramik adalah salah satu material yang
dprediks/dipandang mampu  bertahan  diaplkasikan dalam suhu tnggi dan
dilingkungan tmbal car. Oleh karena itu pada penelitian lanjutan akan dipelajan
bahan mi apakah strukturnya masih kuat selama simulasi dan jika ada degradasi
bagamana penanggulannya.  Bagaimanakah dibanding baja dalam hal spesifik
penggunaan?

2. Hal vang pentng dari hasil peneltian tahun pertama adalah diperolehnya fimgsi
potensial mteraksi dengan mixmg rule yang baru yang cocok untuk logam dan
keramik. Oleh karena itu pada penelitian tahun 2 semua simulasi akan menggunakan
aturan mixmg rule (AZFMZ) yang diperoleh, untuk menghitung semua mteraksi antar
atom logam yang berbeda.

3. Penerbtan buku teks ber ISSN hasil penelitian hibah fundamental selama 2017 -
2018.

4. Publkasi dalam jurnal mternasional bergengsi.

5. KESIMPULAN DAN SARAN

Secara keseluruhan penelitian mi telah menghasilkan hasil-hasil penting bak dalam
bentuk publikasi imiah Jumnal, topk tugas akhir mahasiswa S1, pembicara pada kegiatan
semmnar, modelpurwarupa interaksi atom-atom dalam bentuk fungsi ‘mixing rule” yang
baru, AZFMZ yang diajukan sebagai fungsi sederhana yang akurat untuk interaksi antar atom
via skema simulasi dinamka molekul Lennard-Jones. Juga penelitian pengembangan ke
aplkasi yang lan antara besi dengan boron. Pada akhir tahun pertama ini sudah mulai
menulis buku teks hasil-hasil penelitian.

Sebagai saran maka perlu dilakukan tinjauan pustaka lebih mendalam dari berbagai
sumber menganai informasi terbaru pada kasus korosi logam pada suhu tinggi.
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Effect of temperature on the corrosion inhibition of iron in
liquid lead using oxygen inhibitor: studied by MD simulation

Artoto Arkundate', Fiber Monado® and Zaki Su’ud’

"Physics department, Faculty of Mathematical and Natural Sciences, University of
Jember, Jember

“Physics department, Faculty of Mathematical and Natural Sciences, University of
1Sru.\.'i_iaa)rzt. Palembang

“Physics department, Faculty of Mathematical and Natural Sciences, ITB, Bandung

"Corresponding email address: a.arkundato@unej.ac.id

Abstract. For corrosion mitigation of steels used in a fast nuclear reactor power plant, oxygen
gas is one of promising candidates of inhibitors. Many experiments have been conducied tw©
reveal the mechanism of corrosion and mechanism of how to overcome the corrosion. In the
previous work, we had shown computationally that the oxygen atom can be used to reduce the
corrosion and we had predicted the oxygen contents. In the current work, not only to explore
deeeper the ability of oxygen gas to reduce the corrosion, but also to include the variation of
used temperature. We still used iron material 10 represent a real steels. Using MD (molecular
dvnamics) simulation based on the Lennard-Jones ineraction potential, we sought to
undersiand the concentration of oxygen gas as vanation of temperature used in the reactor for
the best corrosion mitigation. From this work. we conclude that the temperature does not give
effect in related with how concentration of injected oxygen. The temparature merely affects to
nse the diffusion coefficient of won in liguid lead. yet it does not influence how much oxygen
needed for corrosion mitigation. In this work. all simulations on different series of
temperatures (1023'K, 1073°K 1123°K, 1173°K) reveals that oxygen content of 0.1151wt%
will cause the lowest corrosion level of iron in liquid lead.

1. Introduction

Molecular dynamics (MD) simulation is a powerful method in computational material sciences. Using
MD simulation on many propertics of materials under investgation may be predicted or calculated
based on specific condition of temperature, pressure, concentration, and others. The purpose of this
current study is to determine the corrosion phenomena and its material mitigation, especially the
materials used in application of fast nuclear reactors (FNR) design. In FNR that uses liquid metals as a
coolant material, for instance lead liquid, the coolant material may cause high corrosion level for steels
besides of its important benefits. Many experiments showed the existing high corrosion on the surface
of steel materials when they were immersed into high temperature liquid lead coolant [1]. Hence, the
focus of the recent rescarches is to find the proper steels matenals or a proper mitigation method to
overcome the corrosion phenomena. One of the powerful methods to support the researches is MD
simulation. In our previous works, we had shown that iron (rcprcscnlmg steels) corrosion can be
reduced or minimalized using injection of oxygen/nitrogen for specific and proper concentration [2-7).
We applied MD simulation to predict how much the proper oxygen concentration that would minimize

fec) ()" ] Content from this work muay be used under the terms of the Creative Commons Atinbution 3.0 licence, Aay further distribution
! of this work mast maintsin atiribution f0 the suthor(s) and the title of the work, journal citation and DOL
Published under licence by IOP Publishing Lid 1
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Table 3. Quantitative Representation about Effect of Oxygen f

for Temperature 1023°K

m—— = 2 4
Ox content in liquid lead ¥ Fe before si : :
,)#gg_am in % # of mo: Smulation Fe in BCC after simulation
- n % # of atom in %
0 0% 10745 7
226 0.50% 00% 2739 25.5%
10745 I
674 1.50% 10745 e 6739 62.7%
e 100% 7471 69.5%

The number of atoms of iron after simulation by ox injecti i
Ovito code using facility of CNA common neighbour ﬂ;ﬁi;t‘[{;ﬁm (Table 3) can be determined by

4. Conclusions and remarks

By applying molgcular dynamics simulation, this study proves that corrosi iron in liqui

be reduced mlxlmalhly using oxygen injection with z:rut:ucm of O.IISIW't‘::.O':";u?u:ly::nn:::;uu;
iw from adjusted temperatures when the corrosion occurs, These simulations were conducted
using Lennard-Jones potentials that may be not accurate for metal systems as iron in liquid lead.
However for carly prediction, we show that the oxygen contents for corrosion mitigation of iron in
liquid lead are not affected by adjusted temperatures. In the other words, temperature has no effect
towards the mfluence of the oxygen contents on corrosion mitigation. Eventually, this conclusion
needs further and decper studies for complete explanation of liquid corrosion inhibition and
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molekuler. Dewasa ini metode simulasi dinamika molekuler (el

: i ; gan komputasi serial p nami
dignnakan adalah LAMMPS (Large-scale 4 tomicMolecular Massively Parallel Stmu!mro?rg;:;ﬁl;u;:;ﬂ:zﬁiui:;

Interface) yang dyalankan pada komputer multicore Hasil i
i ba g . . penclitian menunjukk ad ;
dalam simulasi pada komputasi paralel menggunakan 4 buah prosesor scbesarju} Sml:a]i c::agd;;lfdmawmlﬂma:

tanpamenggunakan komputasiparalel.

B4. Prosedur paralisasi
Penggunaan mode paralel bertujuan untuk mengoptimalkan kinerja dari sebuah komputer sehingga dapat
mempercepat proses simulasi. Program yang digunakan dalam paralel adalah MPI (Massage Passing
Interface). MPI adalah library yang memungkinkan sebuah program dapat menjalankan setiap perintah pada
setiap node vang dimiliki oleh sebuah komputer. Operating sistemyang digunakan adalah Linux Ubuntu 14 04
LTS. Sebelum instalasi paralel diperlukan beberapa program atau library diantaranya: g++, gcc, gfortran,
libopenmpi-dev. Program tersebut dapat di inistal melalui terminal dengan perintah:

sudo apt-get install build-essential gfortran libopenmpi-dev

Instalasi MPI
MPI dalam tutonal ini adalah digunakan MPICH2 yang merup program Open Source sehinggadapat
diperoleh secara geratis tanpa berbayar. MPICH2 yang digunakan dalam tutorial ini adalah versi3.0.
Adapun langkah-langkah untuk melakukan instalasi adalah sebagai berikut.
® Download program MPICH2 yang dapat diunduh melalui halaman websit resminya
http//www.mpich.org/static/downloads/3.3a2/mpich-3 3a2 tar g2
Exstrak file yang telah berhasil di dwonload dengan penintah:

tar —zxvf mpich-3.3a2.tar.gz
Masuk ke dalam folder hasil ekstrakan dengan perintah:

cd mpich-3.3a2
¢ Lakukan konfigurasi pada program
Jeonfigure —p‘eﬂx-/mrflncﬂllrc!ml“h
® Instalasi MPICH2 dengan perintah:

sudo make install
L16



es instalasiselesai mak :
Getelah pros A Program mpi telgp terinstal pada pref;
relix yang telah disetting,

Instalasi Program Moldy

Moldy merupakan salah satu program simulasi materig| gng

al : et
rolekul. Moldy dapat diunduh melalui yang bekerja berdasarkan metode dinamika

hitp://www.cclnet/cca/so ﬂwareiSOUR(jES;(-; moldy /moldy-2 |2
' Y=< llgtargz

user manual dapatdiunduh di
fip//fip.dlLac uk/ccp5/MOLDY/ moldy pdf
e Exstrak file yang telah berhasil di downloag dengan:
tar —zxv moldy-2.12.tar.gz
® Masukke dalam folder hasil ekstrak tersebut untuk melakukan konfigurasi
cd moldy
® Lakukan konfigurasi pada program
env CC=mpicc Jconfigure — prefix=/usr/local/src/moldy —enable-parallel=mpi
Instalasi program Moldy dengan perintah:
sudo make install

Setelah proses instalasiselesai maka program mpi telah terinstal pada prefix yang telah disetting dan dapat

dijalankan secara paralel menggunakan MPI.

Running Program
Perintah yang dapat digunakan untuk menjalankan program moldy secara paralel adalah sebagaibernkut:
mpiexec —np # moldy control
mpiexec adalah perintah dan program MPI yang digunakan untuk menjalankan proses simulasi secara

paralel. -11p (number of processor)adalah perintah untuk penggunaan jumlah prosesordan diikuti dengan

jumlah prosesoryang akan digunakan, dimana tanda # dapat diganti dengan jumlah prosesoryang ingin
digunakan dalam simulasi. moldy adalah program yang akan dijalankan secara paralel.
mO[afV.C adalah file input dari program simulasi. moldy.o adalah file outputhasil simulasi.

Contoh perintah yang dapat digunakan:
mpiexec —np 2 moldy control.tipdp

L.17
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B6. Aplikasi Packmol

Aplikasi packmol memerlukan 2 jenis file 1)file *.inp untuk control simulasi 2) file koordiat
mtuk struktur unit dasar molekul.

Contoh flle *.mp

tclerance 2.753 #jarak minimum dua atom beda mixing rule LB

L

nloop 500 #normal 200
output FePb.opt
filetype xyz

Structure FePb.xyz

number 1 e p
inside box 0. 0. 0. 123.1 124.1 125.2
centerofmass
end structure

Contoh fie FePb.xyz koordmat dalam format XyZ
55781

3 0 45.049324 92.59601!274124

2 0.053013 52.186144 86-4051438

2 0.137883 43.98776 47, A
2 0.238251 81.087812 103.2665934

0. 71 :
: okl i 47.992113

0.316848 27.91426



356454  71.963648 g5,
2 0 473919  20.04274 13_3225383
- 0.545997 5.73686 35-1393351
2 0.581421 85.0702 115,259224
2 .587817  58.465256 g ;o 19387
2 609342  78.991348 431,002
: 0.631728 40.640876 48676,

i)

jika sukses maka setelah simulasi berhenti akap terbaca informasi;
Wwiriting structure to output file. . AL
{ solution written to file: FePb.opt
HUHHH A R S s
Mo Success! ##############ﬁ########*#ﬁ##
Final objective function value: .13187E-1¢
Minimum distance between atoms: * %% % koiok sk %
Maximum violation of the constraints: . 13123E-1¢
—— T e s e e e,
Please cite this work if Packmol was useful:
L Martinez, R Andrade.E G Birgin, J. M. Martinez,
PACKMOL: A package for building initial configurations
for molecular dynamics simulations.
Joumnal of Computational Chemistry, 30:2157-2164.2009.
############################################################
Running time:  23.758999 seconds.

B7. File Control dan Spesifikasi Untuk MOLDY
Moldy memerlukan 2 file untuk menjalankan program dinamika molekul yaitu:
1. File control

2. File spesifikasi
Dyalankan dengan permtah: $moldy control name output name (enter)

Contoh File Control:

8ys-spec-file=data.in

title=--Molecular Dynamics of FePb system--

time-unit=1.0181le-14

#density=7.85 #unit gr/mL

lattice-start=1

Const-temp=1

temperature=1023

const-pressure = 4

Pressure = 0,101325

H atm = 0.101325 Megapascals

*text'mode-save=1

ave-fi le=FePbnew.save
restart-file=1='epbnew .restart
ackup'.'file=Feanew.back

by tile=FePbnew.dump%d

4o 3n-dump=40000

d“mp‘le\re},:;a,
sgmp“l“tervalﬂooo
sale-options=2

; cale-interv31=5
3¢ale~end=2500

# Nose Hoover Thermostat

4 Andersen constant pressure




#ste99=840°0

ns

rint-

teps = 100000
interval=1000

roll—interval-looo
beqin-average*SQOOO
amr,g,e.---:L'm:emauul-1
step=0.0001
subcell=2
gstrict-cutoff=1
cutoff=8.125 #2.5 * sigma Oxygen =3,125
pegin-rdf=40000
rdf-interval=>50
grdf-out=15000

end

Contoh file Spesifikasi:

iron

10745

000

1000 55.847 0 Fe

lead

45006

2000 207.19 0 Pb

#oxy

114

#3 00 0 15.998 0 O

end

lennard-jones
1 1 0.4007 2.3193
2 2 0.1910 3.1888

#3 3 0.0102 3.2480

$1 2 0.7694 2.9071 #AZ-2016-1 (test 5)

$1 2 0.665 2.754#% LB-AZ2016-2

§1 2 0.499 2.7544 LB-AZ2016-3

#1 2 0.596 2.754% LB-AZ2016-4

$1 2 0.513 2.7544% LB-A22016-5

#1 2 0.535 2.754# LB-AZ2016-6

#1 2 0.535 2.822# LB-AZ2016-7

12 0.513 2.3983# AZ2016-9

$1 2 0.513 2.464# AZ2016-8

#1 2 0.267 2.888#Fe Pb Halgren

$1 2 0.185 2.907 #Fe Pb waldman

$1 2 0.277 2.888#Fe Pb LB Halgren

§1 2 0.277 2.9074Fe Pb LB WH

#1 3 0.0639 2.7837

#2 3 0.0441 3.2184

end

123 124 125.1 90 90 90 1 1 1

lead 0 0.363301 0.740176

lead 0.000431 0.420856 0.69124
lead 0.001121 0.35474 0.378938
lead 0.001837 0.653934 0.958915
lead 0.00199 0.626659 0.873434
lead 0.002576 0.225115 0,38363
lead 0.002898 0.580352 0.421433
lead 0.003853 0.161635 0.104101
lead 0.004439 0.046265 0.280894
lead 0.004727 0.68605 0.921337
lead 0.004779 0.471494 0.234102
lead 0.004954 0.637027 0.344867
lead 0.005136 0.327749 0.38867
lead 0,00519 0,1279 0,92594

lead 0.005229 0.866398 0.685744
lead 0.005372 0.888249 0.628855
lead 0.005424 0.771697 0.554288
lead 0.005599 0.341387 0.32272
lead 0.006046 0.681455 0.248727
lead 0.006056 0.895511 0.23772
lead 0.006202 0.324454 0.820145
lead 0.006286 0.328715 0.344051
lead 0.006418 0.171405 0.171313
lead 0.006511 0.63117 0.933186
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le ad
jead
1ead
1ead
1ead
1ead
1ead

lead
lead
lead
lead
lead
lead
lead
lead
lead
lead
lead
lead
lead
lead
lead
lead
lead
lead
end

0.006623
0.00675

0.006818
0.00699

0.007112
0.007181
0.007209

e .

0.007259
0.007383
0.007415
0.007461
0.00759

0.007632
0.007649
0.007694
0.007761
0.007899
0.007919
0.008005
0.008063
0.008192
0.008346
0.008412
0.008473
0.008483

0.075407
0.41498

0.293903
0.055925
0.115144
0.275365
0.299631

0.522903
0.472269
0.033302
0.157679
0.646244
0.339289
0.711785
0.80946

0.213033
0.435555
0.764423
0..580355
0.108962
0.472971
0.240463
0.776788
0.970065
0.46838

0.701272
0.5158

0.831859
0.190975
0.754395
0.853873
0.867723

0.727964
0.700043
0.229994
0.928154
0.640998
0.700673
0.520324
0.080675
0.263871
0.498816
0.481118
0.35658
0.453108
0.753102
0.289258
0.072868
0.297779
0.673483

L21



BS. Publikasi di Pertanika

KEMENTERIAN RISET, TEKNOLOGI, DAN PENDIDIKAN TINGGI
UNIVERSITAS JEMBER

INTERNATIONAL BASIC SCIENCE CONFERENCE

Telepon (0131 ) 134200 Fas (03 11) 130229

No : 00S/1IBSC/2017 Jember, 28 Februan 2017

Perihal : Informasi Lanjutan tentang Publikasi PERTANIKA-IST
Lampiran : 2 lembar

Kepada Yth:
BapakAbe : Artoto Arkundato

Di Tempat

Dengan Hormat.

Berdasarkan Hasil reviewer The 1™ IBSC 2016. kami Mengucapkan SELAMAT kepada bapak ibu atas
terpilthnya artikel Bapak/Ibu yang berjudul:

“Thermodvnamics properties of components of steel alloys in the high temperature molten liquid lead

calcwdated by MD simulation™
pada seleksi kelayakan untuk publikasi pada jumal PERTANIKA-JST (indexed Scopus).

Dengan ini. kami menvampaikan beberapa hal tekait dengan biaya (invoice terlampir) dan lain-lain seperti
tertera dalam svarat dan ketentuan terlampir. Apabila bapak/ibu sudah melakukan pembayaran. maka kami

mohon bukti pembayaran dan hasil scan/foto surat pernyataan yang sudah ditandatangani dikiriman kepada

panitia publikasi melaui email : ibsc finipa@unej acid.

Demi kelancaran dan ketepatan terbitnya jurnal tersebut, kami mohon perhatian Bapak dan Ibu terhadap
timeline yang sudah kami tetapkan. Demikian kami sampaikan. Atas perhatian dan kerjasama Bapak/Ibu.

kami sampaikan terima kasih.

Ketua Pamiia Publhikasa,

The 1™ Internasional Basic Science Conference

IBIg )

Agung Tjahjo Nugroho, Ph.D

FAKULTAS MATEMATIKA DAN ILMU PENGETAHUAN ALAM m

J1. Kalimantan No. 17 Kampus Tegalboto Kotak Pos | 99 Jember 14121 (e e

L22



KEMENTERIAN RISET, TEKNOLOGI, DAN PENDIDIKAN TINGGI
UNIVERSITAS JEMBER
FAKULTAS MATEMATIKA DAN ILMU PENGETAHUAN ALAM Im

INTERNATIONAL BASIC SCIENCE CONFERENCE
. Kal No. 7K Texalt

Kotak P 199 Jemsher 68121

SYARAT dan KETENTUAN
PUBLIKASI ARTIKEL TERPILIH dari The 1st IBSC 2016
pada PERTANIKA-JOURNAL SCIENCE AND TECHNOLOGY -SPECIAL EDITION

Sehubungan dengan publikasi hasil penelitian pada the 1st IBSC 2016 yang akan diterbitkan di edisi
khusus PERTANIKA-Journal Science and Technology yang sudah terjadwal, maka penulis/peneliti
harus memperhatikan syarat dan ketentuan sebagai berikut:

1) Biaya Publikasi sebesar Rp. 6.000.000,00 (Enam Juta Rupiah) yang digunakan untuk biaya
publikasi dan review isi konten dan bahasa inggris

2) Pembayaran Paling lambat tanggal 15 maret 2017, pukul 18:00 WIB dengan mengirimkan bukti
Tranfer ke email Panitia : ibsc.fmipa@unejac.id

3) Review bahasa inggris yang dimaksud adalah review isi, konten dan struktur bahasa yang
disesuaikan dengan standar kualifikasi PERTANIKA-JST.

4) Penulis bertanggung jawab atas revisi yang harus dilakukan baik isi, konten dan bahasa
berdasarkan saran dari reviewer yang ditunjuk oleh panitia IBSC.

5) Timeline proses publikasi sebagai berikut:

a. First Language reviews : Februari-Maret 2017

b. External reviews : Februari-Maret 2017

c. Revised by author : max 30 hari setelah diberikan oleh panitia
d. Final Language review : Akhir April 2017

e. Draft Submission to PERTANIKA-JST :Awal Mei 2017

f. Revise (if possible) : bergantung pada PERTANIKA-]ST

g Final Submission : bergantung pada ada tidaknya revisi

h. Published : akhir 2017

6) Segala keterlambatan dan ketidakmampuan dalam revisi baik konten, isi dan bahasa menjadi
tanggung jawab penulis dan timnya sepenuhnya. Dikarenakan deadline Pertanika sangat ketat
maka artikel yang tidak berhasil diperbaiki akan ditinggal atau tidak disertakan dalam penerbitan
dan biaya yang sudah dibayarkan tidak dikembalikan.

7) Jika karena sesuatu hal yang tidak bisa dihindari dan/atau terjadi kesalahan panitia sehingga publikasi ke
edisi khusus jurnal PERTANIKA-JST tidak terjadi maka semua biaya yang sudah dibayarkan akan
dikembalikan seutuhnya.

8) Hasil review pada tahap berikutnya akan dikirimkan ke Peserta sesuai dengan timeline jika pembayaran
sudah dilakukan.

PERNYATAAN
Dengan ini Saya menyatakan sudah membaca, menerima, menyetujui ‘Syarat Dan Ketentuan
Publikasi Artikel Seminar IBSC 2016 Pada PERTANIKA-JST (Journal of Science and Technology) di atas,

dan mengerti dan memahami seluruh isinya, serta bersedia untuk mempublikasi artikel saya yang

berjudul

“Thermodynamics properties of components of steel alloys in the high temperature molten hquid lead

calculated by MD simulation”

pada jurnal PERTANIKA-JST (Journal of Science and Technology).

Penulis

(Artoto Arkundato)
Physics Department, Faculty of Mathematical and Natural Sciences. University of Jember

Telepon (0331) 334293 Fax (0331) 130229 ‘ =

L23



KEMENTERIAN RISET, TEKNOLOGI, DAN PENDIDIKAN TINGGI

UNIVERSITAS JEMBER
FAKULTAS MATEMATIKA DAN ILMU PENGETAHUAN ALAM
INTERNATIONAL BASIC SCIENCE CONFERENCE

11 Kalimssntan Mo 17 Kampes Tegalbotn Kotah Pos |59 Jemiser 68121 Lt ST
Telepon (0111) 114291 Fax (0311) 110034
Invoice
Invoice Number: IBSC 28204
Date: Februari 28, 2017

Bill 10: Anoto Arkundato

Please wamfer the full paymens of {ees by Edectroms /B ank fowr Yo Publication Fee wr

Account Name . YENI MAULIDAH MUFLIHAH
Account Number : R123 180825

Name of Bank : BNI

Branch : Kantor Cabang Jember, Indonesia
Swift Code : BNINIDJA

Reference code : IBS28204

Quantity | Descniption Unat Price Net Amount
1 Mr/Mrs Artoto Arkundato Rp. 6.000.000.- Rp. 6.000.000.-
Fees: IBSC Publicatio fee 2016 a
PERTANIKA Journal
Net: Ryp.6.000.000.-
Vat: 0.-
Amount Due: Rp. 6.000.000.-

Payment Deadline March 15, 2017 at 18:00 WIB

The Fust INTERNATIONAL BASIC MIENCI CONFERENCE 20006

Phone +62:331-3W293%
Fax «62331.3302258
Emaal: thse. tpassune). ac. wl

Secretanat and coniacl
Faculty of Mathematios and Natura! Sowences, The University of Ieinher

bemiber= libonesa A1)

L.24



Thermodynamics properties of components of
steel alloys in the high temperature molten
liquid lead calculated by MD simulation

Artoto Arkundato", Zaki Su’ud?), Sujito"
'Physics Dept., Faculty of Math and Natural Sciences, University of Jember

*Physics Dept., Faculty of Math and Natural Sciences, ITB

email: a.arkundato@unej. ac. id

Abstract—The material degradation of steels occurs in the liquid-metal-coolant fast-nuclear-reactors is still a major
problem in current days. Some novel materials and new mechanism of corrosion inhibition then need to be designed
and developed to overcome the problem. To get a novel needed material and also knowing the corrosion inhibition
mechanism, we can use computational methods as MD molecular dynamics method. Using MD method we can propose
@ new material and corrosion inhibition mechanism by calculating the physical/ thermodyamical properties of the
material. Finding the best value of the physical thermodynamical properties of the purposed material then we can find
and take a conclusion a good alternative solution of the corrosion problem. In current work we studied nickel
chromium-iron material with certain each concentration and using oxygen atom for corrosion inhibitor. We want to see
the performance of the Ni-Cr-Fe steel in molten lead without oxygen injection and with oxygen injection. The

information about thermodynamics properties as diffusion coefficient of the NiCGrFe material within molten lead is very
useful for designing a fast nuclear reactor.

Index Terms—High temperature corrosion, liquid metals, molecular dynamics, diffusion coefficient

Introduction

A liquid metal cooled nuclear reactor is advanced type of nuclear reactor where the primary ¢oolant is a liguid
metal as lead iquid. The metal coolants have much higher density than the water coolant and thev remove heat
more rapidly and also allow much higher power density. This makes the metal coolants attractive in situations
where size and weight are important, like on ships and submarines. The high temperature of the liquid metal can
be used to produce higher temperature vapour than in a traditional water cooled reactor, leading to a higher
thermodynamic efficiency issue. The liquid metals used typically need good heat transfer characteristics This
benefit makes them attractive for improving power output in conventional nuclear power plants. However,
though there are many advantages of using liquid metals, there are also difficulties related to: fire hazard nsk
(for alkab metals), corrosion (for lead and lead-bismuth metals), etc [1,2]. The corrosion problem of using liquid
lead as a coolant is a current major issue in nuclear reactor design. We need to overcome this problem by finding
a mechanism of corrosion inhibition or using a new corrosion resistance materials. Operating the lead cooled
reactor at temperature of 550 °C is readily achievable but 800°C is envisaged with support of advanced novel
materials to provide lead corrosion resistance at high temperature where it would enable thermochemical
hydrogen production.

In this current work we want to study computationally the corrosion problem that nise in liquid lead
coollant. We want to study how to inhibit the corrosion and also how the used steel material performance under
high himperature molten lead. We use the molecular dynamics simulation method that is a one of powerful
computational tools. For inhibition we will use popular oxygen agent, and for steel material we use nickel-
chromium-iron for premilinary study. As we know nickel base alloys are used in many applications where they
are subjected 10 high temperature environments. Nickel chromium alloys or alloys that contain more that about
15% Cr are used to provide a resistance at temperatures exceeding 760 °C as inside of reactor core. Nickel-

L.25



chromiumriron alloys have been developed 1o provide hi
’ gh strength and ‘ i :
group of alloys led the way to higher strength and resistance to elevaﬁt‘ed terrp:r’;ﬂ:::{ B Mt

THEORY

Potential Energy

Materials or system of materials are composed of atoms. Among atoms there are interaction forces
that mathematicaly can be described by potential energy function. For different form, type or phase of
materials there may be also a different iteraction or potentials, There are many kinds of interaction
potential: van der walls, hard-sphere, L.ennard-Jones (LJ), ionic, sutton-chen, gupta and embedded

alomi? method (EAM), etc. The L) potential is the most popular one that may be applicable for many
materials or systems. The EAM potential is used for metal systems [3].

CONCLUSIONS

The simulation work has shown an important conclusion. The use of FeCrNi steel alloy has strenghten
the material used in liquid lead rather than using pure iron. Further, injecting the oxygen into liquid
molten lead has recuced the corrosion significantly. In our work we use oxygen 0.75% of number of
lead atoms. The use of oxygen 0.75% based on the previous results as shown m reference. The
suggestions for future works, we need to more detail of simulation for many different oxygen
concentrations. Alsowe need to use more accurate potential energy to predict all physical preperties.
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Jt has been investigated the accurate of several mixing formulas of Lennard-Jones (LJ) potential parameter in

studying the liquid metal corrosion phenomena. The potential is a popular one but it is very simple to
represent an atomic interaction for metals system. However, for high temperature liquid metal
corrosion, from our previous work, we saw that the LJ potential was still good enough to be applied
as a prediction. The LJ potential application for multi-components system needs a mixing formulas
to describe the interaction among atoms. In this research we study several available mixing
formulas, making a comparison among them and also trying to find a new best mixing formula. Our
pew mixing formula shows there is only 3.57% error, out of the experimental data, for predicting
the diffusion coefficient of iron in liquid lead coolant. There is significant improvement compared

with other mvestigated mixing formulas.

Keywords: Molecular dynamics simulation, liquid metals corrosion, mixing formula
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It has been calculated the self-di iffusi i i
boron and  iron-boron ~diffusion and inter-diffusion coefficient of iron,

: 88 temperature function using molecular dynamics
:imulum! method. The diffusion coefficient is very important data for knowing
the physical and chemical phenomena of material processes. However, the
diffusion coefficient data are not always availsble from experimental
measurements, as somany applications using this data as an input for calculation.
Then the computational molecular dynamics method shows an import ant tool for
predicting the needed properties of material under consideration. In this work we
predict the diffusion coefficient based on the Lennard-Jones potential under
scheme of Lorentz-Berthelot mixing formula as the atomic interaction of material
for molecular dynamics simulation application. It is from simulation we can
determine the temperature dependence of diffusion coefficient of boron, iron and
iron-boron for simple prediction of those values. The validity of the calculation
should depend on the best potential energy function of materials.
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Content:
Nowadays the used of liquid metals as lead liquid and/or lead -bismuth liquid as coolant materials in
fastnuclearreactor applications is an interest of the research. Many advantages rise fromthe used
of these materials, however from some facts of experiments there is stilla major problem. The liquid
metals show high corrosion behaviour onto the used structural materials as steels. Many
computational study have been done by researchers and one of the powerful tools is to use the
molecular dynamics method. The molecular dynamics methods need a potential energy for running
simula?ion. The simple potential energy function butvery powerfulas an early calculation
apprpxlmation is Lennard-Jones potential with certain mixing rules for different elementinteraction.
ln'tl.ns research we worked to compare several equations of mixing rules and also suggestanew
mixing rules that may be used in the liquid metal corrosion study. For simplification we focus on the
Iron corrosion in the stagnant liquid lead environment. The LAMMPS molecular dynamics program
was used for simulation and calculation. The Packmol program used for preparation of the input
whereas the Ovito program was used for analysis and visualization.
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