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RINGEKASAN

Tujuan dari penclitian ini adalah (1) menemukan mekansme kerusakankonrm materal nuklr
{baja) dan kemudian menemukan metode penghambatan kerusakan/koron matenal nskhr yang
tepat, {2) menemukan model material baru seperti logam paduan stau keramik dengan
komposisi dan strukiur vang tepat yang menghasilkan/mempunyai sifat mekanik yang baik
{(kuat) dan sifat termodinamik yang diinginkan (solubilitas unsur matenal nuklir dalam tmbal
cair rendah) sehingga mampu digunakan'bekerja dalam subu tnggl reakior.  Uniuk dapa
mencapai target tersebut maka dalam penelitian ini dinsmuskan beberapa hal yaitu (1) Apakah
mekanisme terjadinys  kerusukan/korosi  ditinjeu  secara  mikroskopis/gerakan  atom-stom
pembentuk bahan? (2) Bagaimanafapa metode yang tepat untuk mengatasi kerusakan koros:
material nuklir tersebut? (3) Apa model material nuklir (baja atau keramik atau matenal baru
yang lain) yang tepal vang memiliki sifat-sift fisis unggul seperti kuat dan tahan panas? (4}
Bagaimana cara mensimulasikan dan menguji metode-metode penghambatan korosi dan model-
model moterial secara atau dengan metode simulasi dinamika molekul (5) Bagaimana
menganalisis hasil simulasi dinamika molekul dan bagaimana menghitung besaran-besaran fisis
dikaitkan dengan fenomena penghambatan korosi dan sifat-sifai fisis matenial?

Kegiatan penclitian ini dilaksanakan dalam 2 (dua) tshun dengan penckanan tahun pertama
(2017) untuk mempersiapkan data-data input simulasi dan meneliti baja-baja paduan yang
mampu berlahan terchadap korosi sena metode penghambatan korosinya: tahun kedua (2018)
difokuskan pada meneliti material lain yang dapat digunakan dalam reaktor dan mampu bekerja
dalam kondisi ekstrim subu tinggi serta mempelajari metode penghambatan korosinya, Pada
tnhun kedua dari hasil penelitian tefah dipresentasikan dan dipublikasikan sera submit ke
Seminar Intemasional seperti UPIS 2008 pada Mei 2018, UNESS Semarang dan ICES 2018
pada 24 Scplember 2018 ITH Bandung. Kedua paper yang dipresentasikan akan dimuat dalam
Jumal Intemational 1OF Journal of Physics, terindeks Scopus. Dari hasil penelitian ini juga
dihasilkan Buku Teks hasil penelitian dengan judul: “Metode Simulasi Dinamika Molekul:
Aplikasi untuk Riset Material Nuklir” penerbit Universitas Jlember Press. Pada penelitian ini
melibatkan 2 mahasiswa tugas akhir. Pada penelitian ini juga dikembangkan website penelitian
untuk mengelola hasil-hasil penelitian peneliti dengan alamat: riset.arkundato.net.

Secars umum penelitian ini sudah menjawab permasalahan yang ada yaitu kerusakan bahan
dalam logam cair subu tinggi melalui mekanisme difusi, metode untuk mengaiasi korosi dengan
memberikan inhibitor oksigen, Cara mensimulasikan korosi dengan metode simulasi dinamika
molekul dengan mengemukakan model interaksi potensial lennard-jones sebagai prediksi awal
dan untuk menganalisis peristiwa difusi dengan metode/formulasi rumusan Einstein dengan
besaran fisis yang berkaitan dengan korosi material yang dihitung adalah koefisien difusi.

Keyword: Reaktor Nuklir Cepat, korosi baja dalam logam cair, inhibitor, model material,
simulasi dinamika molekul
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PRAKATA

Alhamdulillah, penelitian Hibah Fundamental (PD-UPT) ini telah dilaksanakan dengan baik,
Hasil-hasilnya kemudian disampaikan dalam Laporan Akhir ini yang disusun berdasarkan
hasil-hasil pelaksanaan kegistan yang dapat dicapal sesuni dengan target luaran yang
dituangkan dalam proposal. Hasil-hasil penelitian telah dipresemtasikan dalam  seminar
Internasional UIPIS 2018 UNNES Semarang pada Mei 2018, Arikel hasil penelitian
dipublikasikan dalam 10OP Journal of Physics vang direncanakan terbit November-Desember
2018, Hasil penelitian juga dipresentasikan dalam Seminar Internasional ICES (International
conference on Energy System) ITB 2018 24-26 Seplember 2018 dengan makalah yang
dipresentasikan direncanakan dimuat pada Journal Internasionnl terindeks Scopus.

Pada penelitian ini juga telah melibatkan mahasiswa tugas akhir 51 dan 52 schingga ide-ide
penelitian akan sustain dilakukan di masa yang skan datang Dari hasil penelitian juga
dihasilkan buku Teks dengan judul “Metode Simulasi Dinamika Molekul: Aplikasi untuk
Riset Material Nuklir” yang juga akan menjamin hasil-hasil penelitian dapat dipelajan secara
mandiri oleh siapa saja yang membacanya.

Akhimya peneliti mengucapkan banyak tenma kasih kepada Kemennstek DIKTI Republik
Indonesia, serta Universitas Jember atas bantuan baik bantuan finansial maupun yang lain
sehingga penelitian ini dapat berjalan dengan baik.

Jember, 10 Movember 2018

Ketua Penelit

v/ 28

Dr. Artoto Arkundato
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BAR L PESDAHULL AN

1.1 Latar Belakang

LL1 [ paye Membangun PLTN Pertama Indonevia

Berbaga drdusl, bapun, nset pondaboluan sampal merumuskan dalam kebijakan menyanghut
pernanisatan ener nukle di Indonesia telsh berlangsung cukup lama.  Undang-Undang No
10 1997 nzlah puls ads urtuk member pagung hukim pembangunan Pembangkit Listrik Tenaga
Nuklir (PLTN di Indonesia. Secara palitik pembangunan PLTN juga sudah lebih diterima olch
DPR oleh karena ity tugas BATAN, BAPETEN dan pihak-pihak terkant perlu banyak melakuka
perijapon yang senus agar PLTN pertama di bumi Indonesia dapat segera diwujudkan,
Khusuunya pihaic institusi perguruan tinggi dapat m:-mp:ﬁi]pk_m berbagai aipek xoiny don teknit
rancang bangun PLTN melalui nset-nset yang komprehensif, roadmap yang jelas dan realistis.
1.1.2 Perlu dan ELonomiskak PLTN?

Hagaimara jika dibandingkan dengan pembangkit listrik yang sudah ada seperti PLTD (Diesel)
sang memeriukan batubara? Pemanfaztan nuklir menjadi efisien karena hanya memeriukan
hahan bakar yang sangat sedikit untuk menghasilkan jumlah listrik yang setara.

T ] = kWh

—tt Es  w ew . dalam Joule

iﬂ_.p,.-r;?m-:-:-& :ﬁvﬂh “ﬁn}'ﬂk hﬂt&

2w ww o ckivalen uranium/kg

Gambar 1.1 Perbandingan kebutuhan bahan bakar pembangkit listrk

kg www cdpensicel com/riicle! 1 24- 11 H-energi-miklir—plin 78 | -rencana-bangam-plim-pertama-di-
ingkanetig

Dapat kita lihat pada Gambar 1.| bahwa pemanfaatan energi nuklir sangat efisien untuk
menghasilkan energi listrik dari konversi batubara 15 ton ~ sama dengan | kg Uranium. Hal
inilsh yang menjadikan negara-negara maju berlomba-lomba melakukan riset dibidang nuklir
untuk kesejahteraan yaitu listrik, Pada wahun 2004 di dunia telah terdapat 441 unit PLTN dengan
kapasitss pembangkitan daya 363 GW, sementarn 30 buah PLTN sedang dalam tahap
pembangunan, Sast ini sumber bahan bakar uranium atau thorum di Indonesia diperkirakan
sehesar 140000 wa, Dengan demikian, Indonesia bukan hanys merupakan negara yang siap
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menjadi negara dengan ketahanan energi (memenuhi kebutuhan sendiri) yang kuat selama lebih

dhari 1,000 tahun naimun juga akan mampa memasok energi listnk secara intermasional.

Sebagal informasi sekarang ini Kita mengimpor listrik duri Malaysia uniuk memenuhi kebutuhan
listrik di & wilayah di Kalimantan Barat, Tentunya kita tidak ingin hal ini terus tegadi. Pada
kenyataannyn negara-negara maju terus mengembangkan industri berbasis PLTN sepenti statistik
pada Gambar 1.2,

Brarpr SfTmence. efetik comyread 200 64051 2/ TS0 70003 2092747 134 drkdmpor-listrik-cori-malaysie-esdm-fok-

bahavakan-kedoularar-cnerg)

Top 10 Nuclear Generating Countries

N, e kA

TED

15

IBY jg1 157 % BB oM

I -

Gambar 1.2, (kirij; Alokasi energi listrik nuklir negara-negara besar
Gambar 1.3 (kanan) Korosi Besi dalam Logam Cair

htrps e enromiclear orginfodemopolnpedialedcomparison him
https :Hen.wikipedio, orgfwiki/Lead-cooled _fast_reactor

1L.1.3 PLTN Massa Depan (Generasi [V)

Reaktor nuklir massa depan didesain umtuk mampu menerapkan sistem imhrens safety
{keselamatan melckat) schingga jika mda kerusakan dalam reaktor karena suatu sebab seperti
gempa bumi atau anomali yang lain maka reakior dapat mematikan dirinya sendin secara otomatis
lanpa harus dimatikan secara manual. Rancangan reaktor ini misalnya pada reakior cepal
berpendingin logam cair. Reaktor cepat jenis ini mampu dirancang dalam bentuk modular
sehingga cocok untuk kawasan Indonesia yang terdiri dari banyak pulau, dapat dibawa oleh kapal
laut, kapal selam, atau kendaraan darat sehingge dapat mudah dibawa ke tempal vang
memeriukan.
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114 Permasalahan Pengembangan Reaktor yang Peeli Diteliil

Istilah pendingin logam cair dimaksudkan media yang digunakan uniuk mengalickan panas
mclauli sistem pipa baja di dalam reaktor menuju tungko air untuk menghasilkan uap s pemutar
wirhin, Media pendingin reakior bermacam-macam dan untuk desamn reakior cepal misalnya
logam timbal-bismuth cair. Permasalahan yang ada adalah reakior inh meski desain reakior PLTY
massa depan karena prampu menerapkan siviem keselometan melekat namun masih memberikan
kelemahan berupa adanya kernsekanRovos! (Gambar 1.3)  pada material baja yang digunakan
dalam reakior (Zhang dan Li, 2008), Diperlukan mekanisme/metode penghambatan kerusakan
material dan diperlukan ditemukannya material baru yang kuat dan tahan panas.  Poin kedus
adalah perlunya mencan metode penphambatan kerpsgkan®oros yong tevjudi  dan mencar

kamdichat . el ey

Riset-riset ekspermen dan komputasi temtang bidang ini banyak dilakukan khususnya untuk
komputasi telah dikerjakan oleh Cai dan Yip (2012). Peneliti (pengusul proposal ini) telah pula
melakukan penelitian komputasi pendahuluan secara kontinu sejak tahun 2008 {mahasiswa
program dokior ITB) sampai sekarang bersama Prof. Zaki Suud, Prof. Mikrajudin Abdullah dan
Dr. Widayani dan hasil-hasilnya sudah banyak yang dipublikasikan baik dalam prosidings
maupun jumal internasional (Arkundato et al, 2010, 2011, 2013, 2015). Meskipun demikian
masih banyak pekerjaan rumah yang harus dilakukan untuk mendapatkan hasil-hasil riset yang
komprehensif uniuk menjelaskan fenomena koresi dan penghambatannya dan mendapatkan
model bajakeramik unggul tahan kerosi.  Hasil-hasil komputasi sebelumnya cukup baik namun
demikian masih banyak hal yang harus diteliti berkaitan dengan fenomena korosi dan material

nuklir.

1.1 RUMUSAN MASALAH
Uniuk dapat mengatasi permasalahan yang telah dipaparkan di atas maka pada penelitian ini
ditetapkan rumusan masalah sebagai berikut:
1. Apakah mekanisme terjadinya kerusakan/korosi ditinjau secara mikroskopis?
2. Bagaimanaupa metode yong lepat untuk mengatasi kerusakan%orosi material nuklir
tersebut?
Y. Apa model material nuklir (bajo stau keramik ataw material bary yang lain) yang tepat
vang memiliki sifat-sifat fisis unggul seperti kuot dan tahan panas?
4. Bagaimana cors mensimulasikon dan menguji metode-metode penghambatan korosi dan

model-model material secarn stau dengan metode simulasi dinamika molekul
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§,

Bagarmana menganalisis hasil simulasy dan bagaimana menghitung besaran-besaran s

dikaitkan dengan fenomena penghambatan korosi dan sifast-ifal Gisis material?

1.3 LUARANTEMUAN YANG DITARGETEKAN

IDan penclitian i maka ditargetkan dapat menghasilkan luaran berupa:

-
L

S

L

Metode efekuil penghambatan korosi baja dalam pendingin logam cair

Model matenal baja paduan yang memiliki sifat-sifel fsis yang unggul yang dapat

diaphkasikan 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 vang dapat ditawarkan untuk mahasiswa tugas akhir,

131 Rencana Target Capaian Tahunan
Tabel 1. Rencana Target Capaian Tahunan

| No. Jenis Luaran Indikator Capaisn
TS TH+1 T5+1
i 1 Peblikasi limish Internaskomal Acoepied’ Accepted!
Pubdished Puhlished
Nasional Terakredilasi
i1 Pemakalah dalam | Imternasional Sudahk Sudah
| Temu llmiak dilaksanakan | dilaksanakan
; Nasional
] lavited Spraker Imternasional
dalam temu Masianal
! ilmiah
[ 4 Visiting Lecturer Imternsiomal
| & Hak Kekevoan Paien, Paten Sederhana, Hak
| Inichekiual Cipia, Merek Dagang, Rahasis
] (HAKT) Dagang, Desain Produk, Indikasi
i Geografis, Perlindungan Varietas
Tanaman, Perlindungan
Topografis Sickuit Terpada
& | Tekn Tepat Guna
7 | ModelPurwarupa drafl draft
{Karya
Seni/Hekayasa
Seviinl
R | Buks Ajar ISEN druft Sudah terbit
L] Timgka! Kesiapan ] 4
Teknulogl'

132 Tingkat Keslapan Teknologi
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Penclitian ini memiliki tingkal kesiapankematangan luaran dengan skir 1.4, Berdasarkan
penelitian yang sudah dalakukan sebelummya.

Tabel 2. Rincian Tingkat Kesiapan Teknologi

TET Ihelinisi Deskripsi Keslapan
i Konsep dan karaktenstik | 4.Telah dilakukan pemodelan dan simulasi mendukung prediksi
penting dari suatu kemampian elemen-clemen Teknologi. '
teknologi felah 3. Telah dilakukan pengembangan teknologi tersebut dengan
dibuktikan secara analitis | langkah awal menggunakan model matematik yang sangat
dan eksperimental dimungkinkan dan dapat disimulasikan.
B. Telah dilakukan penelitian di laboratorium dengan
menggunakan data dummy.
4 K.omponen teknolog 3. Hasil percobaan laborstorium (simulasi) terhadap setiap
telah divalidasi dalam komponen menunjukkan bahwa setiap komponen dapat
lingkungan laboratorium beroperasi,
5. Purwarupa teknolog skala laboratorium (simulasi) telah dibuat

BAB Il TINJAUAN PUSTAKA

2.1 State of The Art

Penelitian komputasi material nuklir khususnya untuk memecahkan problem korosi dalam reaktor
merupakan topik riset vang sangat intens pada akhir-akhir ini sehingea banvak seminar-seminar
internasional terkait bidang niset ini.  Penelitian komputasi material (metode dinamika molekul)
sangat powerfil sebagai fools 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 penclition (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 ini adalah topik yang sedang uptodate dan menjanjikan.

10
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pibail  CONFIRINGE PADCRALINE LOCASON BOSBITCN A ARORICH AP  DELOLWIES

HuMal2018: The Nuckear Materials Conference

T=10 howarsbat 7016 | Le Codum RBonipsilies, Frante

PEETIREG LA ALLET Lol s Sawd i LFTL & Cafslalis’ Hiamag
W aewet (1) Bead mars REde Spaakery

Gambar 2.1 Workshop Internasional Topik Material Nuklir

1.2 Penelitian Pendahuluan Yoang Telah Dilakukan

Penelitian dalam bidang komputasi material nuklir dirintis oleh pengusul dengan mengambil studi
program doktor di Fistka FMIPA ITB (2008-2012). Satu tulisan yang paling bermutu dari
pengusul adalah yang dimuat dalam jurnal Annals of Nuclear Energy, yang telah
disitasidownload lebih dari 240 kali |

FLSENTER

Articl® Wiage Alert
Your article Tnhilition af fron corrosion in high |
temperature stagnant Nquld lead: A malecular dynam ics
wfudy =
Dear Dv. Arkendats,

wie are pleased te present 19 you as @ crmspondieg swthor, g0

gyt rdew af the pararmance of yous atids in Annas o Mudkess Enargy.
With Articke Lisage Marts, a free gervios, yow are abile 1o messure the
impeet of yowr artiche va s usage on Sdence e,

¥our artlcla has bean downlasded or viessd 340 Hmes slnce
prubslicathan |masssred threugh 11 Mureh),

For mare detaly, please check hene lof your
For bewl results wie Gongle Chmme or Firefo,

Ciambar 2.2 Snapshot hasil sitasi pada jurnal

Pada penelitian pendahuluan ini maka hasil yang dicapai secarn kualitatil’ dapat menunjukkan

sdanya mekanisme penghambatan korosi melalui terbentuknya lapisan tipis oksigen antara lapisan
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bogam cair dan besi.  Namun demikian secara kuantiatil dan variasi problem, hasil-hasil yang
diperoleh belum komprehensif, karena musih memerlukan penelition lanjutan.  Agar-agar
penelitian lanjutan ini menghasilkan penemuan yang bermutu dan tngkat keberhasilan tinggi

miaka dapat kita susun ROATD penelition sebagai berikui:

Iy, Studi Program Doktor ITH (2008-2012) Pendahuluan
[Mhasilkan  hasil-hasil penelitian  lentang  kemputas
korosi:
F | prosiding APS 2009
P | prosiding ICANSE (Arkundato. ef «f, 20110}
# | paper ICPAP (Arkundato er of., 2012)

I} Riset Lanjutan | {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 Jumal di JAPM
| paper di ICANSE 2013

| paper di ISCMD Conference di Malaysia 2014
[l Riset Lanjutan 11 (2015-2016)

Fokus pada inhibitor selain oksigen, dengan hasil penelitian:
# 2 Paper di Seminar Nasional SENAFIS 2015
# Terbit Jumnal di Journal of Physics (10P) 2015
% | paper di ICANSE 2015
= Direncanakan publikasi di ISBD 2016

L

YV vv v

IV} Riset Lanjutan 111 (2017-2018):Hibah
Fundamental
Fokus pada:
I. Riset baja alloy dan keramik
2. Riset korosi pada baja dan keramik
1. Riset potensial interaksi untuk bajakeramik
Kerjasama risel antar institusi perguruan tinggi DN

V) Riset Lanjutan IV: Kerjasama Riset Internasional {LN)
dan multidisiplin riset

Gambar 2.3 Road Map penelitian

1.3 Teori dan Simulasi Dinamika Molekul

Dalam penelitian ini maka fenmena korosi dan sifat-sifat fisis bahan dibitung, disimulasikan dan
diprediksi menggunakan metode simulasi dinamika molekul, Metode ini secara garis besar
berusaha meneloah gerak atom-atom  bahan/materinl menggunakan  hukum=hukum  Newton,
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Persamaan Gerak otom ke-i dari material yang disebabkan gaya luar F, dapat dinyatakan
memenuhi gerak Newton (Martin, 2007):

ARl T prd ek ey
my -II:* =F;{F1Prﬂ'lr_‘h-nlm t:-l]

Dengan vekior = (%, 7,2} adalah vekior posisi, vekior E = {E .E ,F ] adalah gaya dan ; -
1,2.3,....N imdeks untuk atom. Kemudian jika gaya yang bekerja bersifal konservatif maka dapat

dinyatakan:
Fi = =Wl = =V U(F, 7. 73 . T (2.2)

Dengan Lir™ ) adalah fungsi potensial antar atom. Fungsi potensial dewasa ini sangat bergantung
pada sistem material yang ditinjau apakah zal 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 JLE. Lennard-Jones, 1924,
Salah satu potensial L) yang popular digunakan adalah LI(12,6) dengan n=2 dan m = 12 {Shu,
1983):

a L2 a B
u(r) = de [{;] -(2) I (2.4)
Dalam komputasi/simulasi maka setiap interaksi dua atom maka interaksinya harus diwakili oleh

nilai o dan & vang tepat.  Solusi persamaan (2.2) memerlukan solusi numenk (pemrograman
komputer) untuk mendapatkan koordinat-koordinat atom:

rlt + Af) = r() + v(O)Ar + ;-ﬂ{t].ﬁ.ti - za(t - Ar)ar? (2.5)
Dan solusi numerik yang hasilnya adalah koordinat-koordinat atom yang dengan memanfaatkan
konsep-konsep fisika statistik dapat dihitung besaran-besaran termodinamik menggunakan
teorema ergodic bahwa untuk besaran sesaat sembarang A4 = A(p"(£),r¥(t)) dengan pY(t)
momentum dan r¥(t) posisi pada wakiu ¢ maka rata-rata nilai A adalah:

(Adensemper = [ dp™dr™A(p® v )p(p", r¥) (2.6)
Besaran o menyatakan rapat probabilitas ensembel yaitu probabilitas menemukan schuah
konfigurasi dengan momentum p" dan posisi r*. (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,
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34 I fusd, Femamenn Korosh dan Model Sl las) Korosi

Ko dapal ahicle imisikan sebagn degradis mateomld berstrukir iseperts haga) hasal dan lepasnya
derlamatnya ) wtomeatom komponen baga ke lingkunganya (hygam corr) akiban reakst kim-lska
vang lenadl,  Penggonaan “coolant”™ pada reaktor yvang  mempunyai suhu sangal tingg
memunculkan elek kerosy punas (fod coreosion ) pado losgam { Manly, 1959 ). Jika Basanya koroa
terjadi meladui reaksi kimin maka pada mekanisme "for corrovion” seperti kasas defom penelition
hibah fundamental ini tdak melalui mekanisme transfer elektron sehagai bagian dari reaks) kimia,
RKasressi berjachi melalun transfer massa langsung akibat efek fermal difisi atom {Manly, 1959).
Oleh karena i pada penelitian im eocok sckali digunakan metode dinamika molekul yang dapat
mengpambarkan proses lepasnya alom-atom baja melalui proses difus.

esaran fisis yang akan dibitung untuk mengevaluasi korosi diantaranya adalah koefisien difusi
(A rkundate, 2000

o A -rle=my? )

m
o af

bh=|
[

atau D(T') = Dyexp {-":- :!,} (2.7}

3 TUJUAN DAN MANFAAT

LI TUIUAN PENELITIAN
Berdasarkan latar belakang riset yang diuraikan diatas maka dapat disusun tujuan penelitian
sehagai berikut:
|, Dapat menemukan mekanisme keruspkan'korosi matenial nuklir (baja) dan kemudian
menemukan metode penghambatan kerusakan/korosi material nuklir yang tepat.
2. Menpemukan model material barg sepertt logam paduan atan keramik dengan komposisi
dan struktur yang tepat yang menghasilkan/mempunyai sifat mekanik yang baik (kuat) dan
sifal termodinamik vang diinginkan (solubilitas unsur material nuklir dalam timbal cair

rendah) sehingga mampu digunakan/bekerja dalam subu tinggi reakior.

1.2 MANFAAT PENELITIAN

Pengembangan PLTN berbasis reaktor cepat massa depan sangat menjanjikan dan sangat penting
sehagai salah satu solusi mengatasi keterbatasan ketersedinan listrik dimasa depan. Oleh karena
itw desain PLTN harus dipastikan memenuhi unsur keselamatan dan ekonomis, PLTN cepal

berbasis pendingin  timbal  cair meskipun menjanjikan  dikembangkan namun  masih

1a
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menghadirkan masalah korosikerusakan pada bahan baja (material berbasis besi) yang digunakan
vang mengurangi  keekonomisan dan tingkat keselamatan reaktor.  Penelitian ini berusaha

miencarn selusi allematil untuk mengatasi kendala tersebut.

BAB 4. METODE PENELITIAN

Ide dasar penelitian ini adalah laju korosi baja harus ditekan serendah mungkin. Dengan kata lain
koefisien difusi komponen baja ( misal terlarutnya Fe, Cr, Ti, Mo, C, Ni dan lain-lain dalam
timbal-bismuth cair) harus diupﬂjr.ﬂc_ﬂn sekecil mungkin, Untuk mewujudkan ini (koefisien difusi
yang rendah) maka dapat ditempukh 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 keramik yang
tahan kerosi‘kerusskan pada subu tinggi. Dalam penelitian ini kedua pilihan ini (1 dan 2) akan
dilakukan observasi dengan kedua-deanya dilakukan simulasi dinamika molekul. Gambaran
penecrapan metode simulasi dinamika molekul daiam penelitian ini dapat dirumuskan dalam step-
step berikut;

|. Pertama disiapkan sistem material vang ingin disimulasikan yaitu material besi‘baja
berbentuk geometn tertentu misal kotak berstruktur kristal bee ditempatkan dalam kotak
cairan timbal cair dengan rapat jenis tertentu. Sistem material ini bisa dibuat dengan
program Packmol, Geometri vang lain adalah bola di dalam bola.

2. Kemudion pada subu, tekanan tertentu dan parameter-parameter inpul tertenlu program
simulasi LAMMPSMoldy dijalankan. Perameter-parameter input ini misalnya fungsi
potensial interaksi, jumiah atom, koordinat atom-atom (yang diperoleh pada step 1) dan
sehagianya. Model potensial ini sangat penting dan akan menentukan akurasi hasil.

3, Hasil simulasi kemudian di analisis dihitung nilai koefisien difusi DNT) dengan rumus
yang ada kemudian dikomparasi dengan eksperimen atau juga dilihat  struktur
mikroskopisnya dengan pprogram Owito. Komparasi dengan hasil eksperimen uniuk
memastika model proses fisis kita di atas dan juga parametemya sudah bagus atau akurat,
Jikn belum kita perlu mencan model geometri atau struktur material dan atau juga fangsi
potesialnya.

4, lJika langkah 3 dianggap cukup representatif maka kita lakukan langkah berikutnya
mengulang simulasi lagi dari awal namun dengan memasckkan inhibitor seperti oksigen,
mitrogen stau yang lain. Setelah ity dibandingkan nilai koefisien difusinya.

3. Jika koefisien difusi komponen-komponen baja termyata terjadi penurunan yang signifikan
(hasil step 3 dibanding step 4) maka berurti kita sudah berhasil menemukan apa vang kita
cari dan kita targetkan.
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6. Jikia langkah & belum berhasil maka doslangs lags langkah 1-5 sampar mencmukan mede|
dan metode yang tepal untuk mengatas kofos kerisikan balin

Ierbkut adalah diagram alir penelitian:

Gambar 4. Diagram Alir Penelitian
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Alsteact Artikel:

Performanee of the Fe-NI-Cr Sieel alloy In high tempersture molten Hguld lead
Artoto Artkundate’, Fiter Monado™, Supenn®’, Misto®, Zaki Su'ud”

Physics Department, Faculty of Mathematical and Natural Sciences, University of Jember
"Physics Education, Faculty of Teacher Training and Education, University of Jember
"Physies Department, Faculiy of Mathematical and Natural Sclences, LINSRI

Physics Depariment, Faculty of Mathematical and Matural Sciences, ITB

el warkimdatodiemey. oc. il

Abstract—The degradation of steels used in the fast nuclear renctor that using the liquid metals as
a coolant material is still o mujor problem. Whereas the design of fast nuclear reactor as a IV®
generation reactor have many sdvantages, Many investigations have been done with purposes of
finding the best steel materials and/or linding the best mechanism to reduce that degradation or
inhibit the corrosion. Theoretically, to get o needed novel materiol and also knowing the comrosion
inhibition/degradation  mechanism, we can use compulational methods as (MD) molecular
dynmamics method, Using moleculur dynamics, we can propose new materials and new comosion
inhibition mechanism based on the promising calculated properties of materials. In the current
MDD work we study Fe-Ni-Cr performance if used in high temperature molten lead liguid {coolant)
to get conclusion how this material has possibility in fast nuclear reactor applications. We also
siudied the mechanism of corrosion inhibition based on the injection of oxygen gas into the
coolanl. From the MDD csimulation and calculation then we gol important conclusions about the
FeMNiCr performance that useful for nuclear reactor design

Keywords: Liguid metals corrosion, FeNICr Alloys, molecular dynamics, diffusion

21

B Dipindai dengan CamScanner


https://v3.camscanner.com/user/download

3 Jurnal Internasional Tevindeks Scopus:

Makalah o b dipublibasiban dalam pamal sternisonal fenmdeks Scopas, yaiu O Dol
{1I']"l|:l|'hi|.'\:

a2

H Dipindai dengan CamScanner


https://v3.camscanner.com/user/download

£ 3 Pemakalah Dalam Seminar Internasional;
Hasil Penelitian Koefisien Difusi Besi dengan Potensial yang bermacam macam

Pada penelitian ini berbagai bahan dihitung difusinya dengan berbagai metode dan potensial. Data
koefisien difusi bahan sangat penting pada fenomena yvang melibatkan difusi.
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iTuston caclliclent caleulntion of feon in Hguid lead via Green-Kubo method of molecular

dynamles based an the Lennard-Jones potential dan Morse Potential

Artoto Arkundato’, Fiber Monado®, Supeno’, Sudarko?, Masturi®

"Physies department, Facully of Mathematical and Natural Sciences, University of Jember
*Physics department, Faculty of Mathematical and Natural Sciences, University of Sriwijaya
"Physics Education, Faculty of Teacher Training and Education, University of Jember
Chemistry depariment, Faculty of Mathematical and Natural Sciences, University of Jember
*Physics Education, Fuculty of Teacher Training and Education, UNNES

Abstract: Transport properties of materials as diffusion coefficient is important for many
applications of interest as in nuclear reactors design. However not all substances of interest have
been completed with diffusion coeilicient data. The theoretical prediction than can be used to
know the values, and the molecular dynamics (MDY} is one of powerfull methods. In this MD
method, the imtermolecular Torces play a crucial role in understanding phase hehavior and
thermodynamic properties of materials. The Lennard-Jones interaction force (potential) has been
widely used in the study of thermodynamics properties of substances. Even this potential has been
widely used for predictions, but for metal systems this is not recommended for accurate
calculation. The Morse potential may be better for metal systems and also Buckingham potential,
In this system we wanl o investigate the diffusion of iron in liquid (lead) matal using MD method
via Green-Kubo formula for three above potentials. We want to know for high temperature
simulation as in reactor nuclear operation, how the performance of potentials for iron diffusion
calculation in liquid lead. Knowing this performance will be imporant for studying the liquid
metal properties and related phenomena,

Keywords: Lennard-Jones potential, Morse potential, molecular dynamics, liguid lead, Green-
Kubo

Email: a.arkundatof@unej.ac.id
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5.4 Buku Teks Hasil Penclition

ari kasil penelitian telab diswsun buko Teks dengan Judul “Metode Simulasi Dinamika Molekul
'II'Ir|I|I|'||'II J.'Hl'l.'nlu |I:|I|'|l_-|l I||r|I'|'.-_l-|'||'|I ."L'.||',ﬁ,'|l|'.|' v H.“ku i“| “l‘ll"h 'a.'di'“l'u |'l'..'fli':rr|1'l iiki.“'l d][l_':hl”l”" |:l| F‘._lr|-_'||'|;r
Universitas Jember dan telah masuk whap percetakan dan telah mendapatkan review pakar

Halaman Sampul Bukuy;

IMETODE SIMULAS] DINAMIKA MOLEKUL:

Apifias] untuk Riset Material Muldir

[["l ”Hil”l UPT Penerbitan Linderdiai e

L Kaliwardan 3T pmbsr
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Halaman 2 buku:

Artoto Arkundato Fiber Monado Zaki Su'ud

Metode Simulasi Dinamika Molekul: Aplikasi untuk
Riset Material Nuklir

Penerkit Universitas Jember

Dr, Artoto Arkundaio (A)

Jurusan Fisika

Fakultas Matematika dan limu Pengetahuan Alam
Universitas Jember - lember

Email: parkupdaiednunei.ac.id

Dr. Fiber Monado

Jurusan Fisika

Fakultas Matematika dan limu Pengetahuan Alam
Universitas Sriwihaya — Palembang

Prof. Dr. Zaki Su'ud (Z)

Jurusan Fisika

Fakultas Matematika dan llmu Pengetahuan Alam
ITB - Bandung

Anggota IKAPI

ISHN

Halaman 3 buku:
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PRAKATA

Penulisan dan penerbitan buku-buku hasil penelitian di Indonesia pada saat ini masih relatil
sedikit. Padahal untuk menumbuhkan semangat meneliti dan meningkatkan kemampuan meneliti
sangat dibutuhkan buku-buku tersebut. Sejalan dengan ini maka demi kemajuan dan kemandinan
bangsa Indonesia tentu saja dibutuhkan peneliti-peneliti (baru) yang mampu menghasilkan hasil-
hasil penelitian bermutu dan bernilai HAKL

Buku ini ditulis berdasarkan hasil-hasil penelitian di bidang komputasi dinemika molekul yang
dikhususkan pada topik korosi pada logam cair dan pencegahannya. Sebagai gambaran sekilas,
pengembangan sains dan teknologi reaktor cepal masa depan sangal memerlukan dukungan hasil-
hasil riset dibidang ini. Salah satu kendala pengembangan reaktor nuklir tersebut adalah masih
adanya dampak korosi pada material yang digunakan seperti baja akibat berinteraksi dengan
logam cair timbal bismuth, Dengan dilakukannya riset dibidang ini maka berbagai fenomena
dapat dianalisis dan mitigasi korosi dapat dipelajari.

Buku ini dikhususkan untuk peneliti dan mahasiswa yang tentarik pada topik aplikasi metode
dinamika molekul untuk mengkaji fenomena korosi logam cair suhu tinggi. Buku ini disusun
dengan sistémalika sebapai berikut:

Bab | - Energi Muklir dan Riset Reaktor: Pada Bab | ini akan dijelaskan latar belakang
pentingnya riset dibidang korosi logam cair,

Bab — 11 — Program MOLDY: Pada Bab Il ini akan dijelaskan bagaimana program MOLDY
dapat digunakan sebagai alat utama untuk riset dinamika molekul.

Bab 11l — Simulasi Dinamika Molekul: Pada Bab 11l ini akan dijelaskan kajian teori mengenai
simulasi dinamika molckul,

Bab 1V — Simulasi Korosi Besi Dalam LBE, Pada Bab 1V ini simulasi dinamika molekul
diterapkan untuk topik korosi besi dalam logam cair PbBi.

Bab V - Simulasi Penghambatan Korosi: Pada Bab V ini akan dibahas bagaimana proses korosi
besi dapat dihambat dengan menganalisis hasil simulasi dinamika molekul

Buku teks hasil peneltilan ini dapat disusun atas banmuan dari Hibah Penelitian Dasar
Kementristek Dikti 2007-20018. Oleh karena itu penulis sangat berterima kasih atas dukungan
pembiayaan penulisan dan penerbitan buku ini. Tak lupa penulis juga berterima kasih kepada
semua pihak yang telah membantu penyelesatan penulisan dan penerbitan buku ini.

Jember, Kampus Tegal Boto, November 2018

Penulis
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KATA PENGANTAR PAKAR SEBIDANG ILMU

Pertama tama saya mengucapkan selamat kepada penulis (AFZ) yang sudah berhasil menyelesaikan buku
“Metode Simulasi Dinamika Molekul: Aplikasi untuk Riset Material Muklie”

Buku ini merupakan buku yang sangat berpuna bagi sispa saja vang tertank pada risel komputasi dinamika
molekul dan penerapannya khususnya pada fenomena korosi material nuklir,

Di dalam buku ini, penulis secara sistematis menjelaskan bagaimana program Moldy dapat digunakan
untuk menjalankan riset dibidang material nuklir. Penulis dapat memprediksi besaran-besaran terkait dan
kemudian menawarkan solusi pada problem korosi terkait. Sangat jarang sebuah buku dituliskan secara
gamblang, bagaimana secara teon dapal diprediksi sebuah fenomena yang secara eksperimen cukup sulit
Juga sangat jarang buku riset dalam bidang komputasi ditulis di Indonesia.

Drari 5isi isi, materi yang disajikan dalam bulku ini cukup mendalam jika ridak bisa dikatakan sangat dalam,
karena bab demi Bab disusun dengan tahapan yvang wrut dan rinci dani teori dinamika molekul, softwane
ayng digunakan uniuk simulasi, cara analisis dan dengan contoh-conioh yang memang diarahkan untuk
rsel komputasi, Buku ini juga disusun sangat detail untuk mampu menyampaikan gagasan kepada
pembaca yang mulal tedank menckuni bidang komputasi karens disusun dan yang mudah ke vang sulii
serta dengan ilustrasi gambar, tabel, grafik yang memadai, meskipun sebagai buku edisi penama entunya
masih ada kekurangan di zana sini.

Menurul pendapat sava, buku ini dapal memberikan inspirasi dan manfEal dalam menunjang riset dibidang
Fisika comdensed matter berbasiskan komputasi. Akhir kata, saya mengucapkan terima kasih sudah diberi
kesempatan untuk membaca dan menelaah buku ini, dan semoga buku ini dapat memberikan wawasan,
khazanah baru, dan inspimsi bagi mahasiswa atau sispa saja yang sedang menekuni riset Fisikn khususnya
bidang kompufasi material terapan,

Jakarta, Okiober 2018
f

Dr. lwan Sugibanann, MSc.
Girup Fisika Semikonduktor dan Nano-Struktur

Jurusan Fisika FMIPA Universitas Negen Jakarta
Email: isugihan@ gmail.com
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BAB |

FNERGI NUKLIR DAN RISET REAKTOR

PEXNDAHULUAN

Pengembangan lindustri yang kuat dan mandiri suatu negara sangat berkaitan dengan pengembangan sains
dan teknologi suatu bangsa, Namun demikian dukungan sains dan teknologi ini tidak cukup, yang lebih
penting adalah dukungan sumber energi yang mampu menggerakkan perfumbuhan cepat induostri it
sendini. Sumber energi ini khisusnya energi listnk sangat diperlukan untuk menjalankan industri berat
{skala besar) seperti industri otomotif, elektronika dan sebagainya, Untuk Indonesia sumber energi listnk
dewasa ini masih mengandalkan pembangkit listrik seperti PLTA, PLTU, PLTD, PLTPB (Panas Bumi).
Seiring makin meningkatnya kebutuhan energi lisirik semeniara semakin sedikit persediaan sumber energi
minyak bumi, batubara, gas, dan mengecilnya debil air sungai akibat perubahan iklim dunia dan
kelestarian alam (yang kesemuanys merupakan sumber energi uniuk pembangkit listrik), maka temuan-
temunn baru perlu dilakukan untuk mendapatkan afternatif sumber energi pembangkit listrik. Beberapa
alternatif bar sudah dikembangkan yaitu memanfaatkan sumber energi surva untuk PLTS (Tenaga Surya),
energi gelombang untuk PLTG (Gelombang), energi angin untuk PLTA (Angin). Akan tetapi listrik yang
dihasilkan masih jauh dari harapan untuk memenuhi kebutuhan listrik yang terus bertambah. Negara-
negara maju telah dikembangkan sumber energi listrik alternatil yang sangat melimpah dan sangat efisien
yaitu PLTN (Pembangkit Listrik Tenaga Nuklir) yang memanfaatkan panas hasil proses nuklir baik fisi
intinuklir untuk memproduksi wap air pemuotar generator listrik, Lepas dari isu lingkungan dan
keselomatan  reaktor, negara-pegorn barai dan beberapa negarn menengah  sekatrang ini ferus
mengembangkan PLTN dengan berbagai desain baru untuk memenuhi kebutuhan listriknya yang semakin

meningkal pesat.

L1 PLTN di Dunia

Negara-negara maju dan beberapa negara menengah bahkan negara berkembang dewasa i telah
dan terus mengembangkan teknologi nuklimya. Tabel 1.1 menunjukkan distribusi pembangunan
PLTN yang dilakukan oleh banyak negara yang ada di dunia. Untuk Indonesia

B Dipindai dengan CamScanner


https://v3.camscanner.com/user/download

Halaman pertaman bah2:"

BAB 2

PROGRAM MOLDY

Pendahuluan

Ada banyak program simulasi dinamika molekul yang telah dibuat oleh pengembang software,
yang sangat mungkin seorang peneliti juga. Sofiware-software simulasi dinamika molekul pada
awalnya mungkin dikembangkan menurut kebutuhan riset masing-masing pengembangnya namun
kemudian disempurnakan dan distribusikan ke publik baik secara free maupun berbayar.
Software-software dibuat mulai dari menyediakan fasilitas/utiliti komputasi yang beragam,
dilengkapi dengan GUI sampai hanya dibuat secara sederhana namun measih mengedepankan
akurasi hasil perhitungan. Pada intinya seseorang perlu memilih dari sekian banyak code atau
software dinamika molekul yang ada, memilih sesuai kebutuhannva untuk fujuan riset tertentu,
Pada buku ini, materi yang disajikan yang merupakan hasil penelitian simulasi dinamika molekul,
mengeunakan program MOLDY [1] yang merupakan program yang cukup sederhana, sedikit
fasilitas perhitungan yang disediakan, tidak menyediakan GUI, namun hasil perhitungannya

sangal akural.

2.1 Program Simulasi Dinamika Molekul MOLDY

Program ini merupakan komputer untuk simulasi dinamika molekul materi zat mampa
(condensed maiter). Dapal digunakan untuk menanpani berbagai konfigurasi material, baik
molekul poliatom yang rigid, atom atau ion dan campurannya. Menggunakan konsep “link cell”
untuk menghitung “short-range forces™ dan teknik “Ewals sum™ untuk menghitung gaya-gaya
elektrostatik “long-range”, Moldy menyediakan simulasi dengan ensambel NVE. NVT, NPT,
NoH dan NoT menggunakan metode “MNos’e-Hoover thermostat™ dan “Parrinello dan Rahman
constant-stress”. Sel MD untuk MOLDY tidak harus cubic dan dapat digunakan untuk fase padat
maupun cairan, Dapat digunakan untuk simulasi sistem besar dengan limit komputasi bergantung
pada memori komputer, Secara umum tidak ada batasan pada yang ingin disimulasikan baik

13
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Halaman periama Bab 3:

BAB 3
METODE DINAMIKA MOLEKUL

PENDAHULUAN

Sifat-sifat material dapat dipelajori lebih baik dengan metode dinamika molekul jika kira
meninjau pada skala molekul dimana dengan eksperimen pada skala ini tidak mudah diamati
{Aral, 2003). Metode dinamika molekul pertama kali dikembangkan pada akhir twhun 1930 an di
Lawrence Radiation Laboratory USA oleh Alder dan Wainwright, untuk mempelajari interaksi
potensial hord spheres (Olwwajobi, 2012). Beberapa tahun kemuodian Stillinger dan Rahman pada
1974 berhasil mengembangkan simulasi MD yang pertama kali untuk sistem yang lebih realistik
menggunakan potensial Lennard-lones, Sejak itu metode MD ini telah berkembang pesat dan
telah digunakan untuk diterapkan ke berbagai fenomena kimia fisika bahkan pada bidang farmasi.
biolog, geofisika dsb,

Hal terpenting dari metode MD adalah bagaimana menetapkan dan mendefinisikan
potensial interaksi antar atom yang sesuai untuk obyek (sistem material) yang diteliti. Dalam
metode dinamika molekul akan dihitung trayekion stom-atom sistem materi selama simulasi.
Selanjuinya menggunakan konsep-konsep mekanika statistik akan dihing besaran-besaran fisis
yang ingin diketahui berdasarkan trayekior-trayekion selurub partikel. Besaran itu seperti energi
total sistem, koefisien difusi, panas jenis, entalpi dan sebagainya. Jodi mekanika statistik
memberi jembatan antara perilaku mikroskopik material dengan sifat-sifat  makroskopik
{termodinamik) material. Bagaimana trayektori-trayektori atom dapat ditentukan? Dalam metode
dinamika molekul trayektori biasanya diperoleh dari solusi persamaan gerak klasik partikel seperti
hukum gerak Mewton F = ma. Lebih lanjut karena untuk sistern konservatif gaya dapat trunkan
dari fungsi energi potensial maka dalam metode MD, kemampuan mendefinisikan fungsi energi
potensial yang tepat untuk sistem yang diamati adalsh hal yang sangat penting. Sangat sering
simulasi MD dapat mereproduksi kondisi eksperimen sehingga hasil perhitungannya dapat
dibandingkan dengan hasil pengamatan eksperimen.
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Halaman pertama bab 4

BAB 4

SIMULASI KOROSI BESI DALAM LBE

PENDAHULUAN

Fenomena korosi baja karena berinteraksi dengan logam cair seperti timbal atau LBE adalah penis korosi
yang tidak bizsa. Definisi korosi di atas hans diperluas dengan untuk kasus logam cair ini. Fada baja
yang bersinggungan dengan logam cair diketahui memperlibatkan adanya kelarutan yang tinggi pada
komponen-komponennya (Fe, Ni, Cr) yang ditafsirkan menychabkan material tersebut mengalami korosi
{Zhang dan Li, 2008) dimana proses korosinya tidak melibatkan transfer elektron {Manley, 1953%). Korosi
seperti ini dikenal sebagai hot corrosion yang mana proses yang menyertai korosi adalah dapat ditinjau
senagai proses difusi atom-atom tanpa perfu melibatkan transfer elekiron. Oleh karena itu proses korosi
baja dalam logam cair dapat dipelajari juga menggunakan simulasi dinamika molekul klasik dan
menganggap atom-atom yang terfibat adalah atom-atom petral dalam sistem materi. Proses kimia fisika
yang terjadi hanya diwakili oleh fungsi potensial saja.

4.1 Merancang Simulasi Korosi

Secara garis besar kita dapat meneliti korosi baja dalam logam cair dengan metode simulasi MD
dengan beberapa takapan pemikiran dan asumsi sebagai benkut:

=  Korosi ditinjau sebagai proses difusi atom-atom komponen baja (Fe, Cr, Ni, dll)

» Simulasi dilakukan pada berbagai suhu dengan program MOLDY dengan ukuran material
tertentu (jumliah atom tertentu)

= Medium logam cair dapat dibual dengan mensimulasikan logam sampai diatas tiik
lelehnya lale diteruskan simulasi ke suhu yang lehih rendah dimana studi korosi ingin
dilakukan misalnya pada 750 C.

= Pada tahap awal disimulasikan besi murni atay baja mumi tanpa pendingin dan dihitung
koefsiien difusinya

*= Kemudian dimasukkan unsur penghambatan korosi misalnyn oksigen dalam berbagai
konsentrasi, kemudian dibitung koefsien difusi kemponen-komponen baja

* Perhitungan koefsiien difusi dapat digunakan relasi Einstein dan Formula Arheniuus

E L
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Halaman pertama Bab 5:

BAB S

SIMULASI PENGHAMBATAN KOROSI

PENDAHULUAN

Pada Bab 4 lalu kita sudah mensimulasikan korosi besi dalam logam cair. Kita sudah melihan balvwa efek
logam cair mampu menyebabkan korosi besi sangat kuat. Logam cair subu tingi menyebabkan kerusakan
permukaan besi dengan cepal. Problem yang muncul kemuodian adalah bagaimana menghambat korosi
vang terjadi? Eksperimen menyatakan bahwa pemberian oksigen pada sistem material mampu
menghambal korosi dengan baik, Mamuen pada konsenirasi berapakah penghambatan iu bisa dilakukan
maksimal? DBagaimana cara membenkan oksigen? Apapak pada setap temperatur  perlakukan
penghambatan berbeda”™ WNah pada bab 5 ini kita akan mendiskuskan cara menghambat korosi logam ini.
Kita khususkan fenomena korosi besi dalam PbBI.

5.1 Konsenirasi Oksigen Yang Disimulasikan

Pendingin Pb cair dipersiapkan mengandung 43006 buah atom Pb vang diperodeh dari hasil modifikasi
simulasi logam cair Pb pada sub Bah 4.1 sebelumnya menggunakan code box.cpp dan hole.cpp.  Bulk besi
kristal bee (17x17x17 unit kristal) 10745 atom hasil code bee.cpp kemudian ditempatkan di tengah-tengah
logam cair, seperti pada Gambar 4.1 Simulasi bertujuan untuk melihat efek injeksi oksigen ke dalam logam
cair Pb dan pengarubnya pada korosi besi. Setiap simulasi untuk kandungan oksigen yang berbeda
dilakukan pada suhu sama yaitu 750 °C. Pemilihan suhu ini agar hasilnya dapat dibandingkan dengan data
eksperimen yang ada seperti yang dilaporkan oleh Zhang dan Li (2008). Demikian juga untuk
mengakomodasi perilaku sistem pada suatu temperatur sangal linggi yang dapat terjadi pada keadaan-
keadaan abnormal di dalam reaktor dimana dapat terjadi peningkatan subu yang sangat tinggi antara T00
°C - 804 *C manakala terjadi anomali temperatur transient dalam reakior {Rivai dan Takahashi, 2010).
Dari sistem Ph cair ini sebagian atom Pb dapat diganti atom Bi untuk membuat PbBI dengan komposisi 45
e Pb dan 55 %BI.

k{3
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