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ABSTRAK

Dalam penelitian ini nanti akan dilakukan analaisis bahan Fe, Ni, dan FeNi
dalam Pb pada berbagai temperatur 1023 K.Setiap bahan mempunyai tingkat
kelarutan tertentu .Pada proses korosi logam dalam pendingin Pb cair maka
diasumsikan korosi terjadi karena atom-atom logam padat Fe, Ni dan FeNi terdifusi
masuk ke dalam loagam Pb cair. Penelitian ini dilakukan di Laboratorium Fisika
Komputasi Jurusan Fisika, Fakultas Matematika dan Ilmu Pengetahuan Alam,
Universitas Jember. Penelitian dilakukan menggunakan metode Dinamika Molekul
dengan program MOLDYpenggunaan paduan FeNi membuat baja komposit yang
lebih kuat karena secara umum logam murni lebih lembek dibanding logam paduan.
Oleh karena itu, simulasi dalam penelitian ini menunjukkan bahwa dalam
menghadapi korosi Pb cair Fe harus lebih banyak dari pada Ni, untuk membuat baja
paduan FeNi. Ini dapat terlihat dari nilai CNA FCC baja Fe75%Ni25% yang lebih
tinggi daripada baja Fe25%Ni75%. Simulasi dalam penelitian ini menunjukkan
bahwa dalam menghadapi korosi Pb cair Fe harus lebih banyak dari pada Ni, untuk
membuat baja paduan FeNi. Ini dapat terlihat dari nilai CNA FCC baja
Fe75%Ni25% yang lebih tinggi daripada baja Fe25%Ni75%.

Kata Kunci : MOLDY, CAN, FCC, Fe, Ni, Pb.

ABSTRACT

In this study, an analysis of Fe, Ni, and FeNi materials in Pb will be carried
out at various temperatures of 1023 K. Each material has a certain level of
solubility. In the process of metal corrosion in liquid Pb cooling, it is assumed that
corrosion occurs due to solid metal atoms Fe, Ni and FeNi diffused into the molten
Pb metal. This research was conducted at the Computational Physics Laboratory,
Department of Physics, Faculty of Mathematics and Natural Sciences, University
of Jember. The research was conducted using the Molecular Dynamics method with
the MOLDY program. The use of FeNi alloys makes composite steel stronger
because in general pure metals are softer than alloy metals. Therefore, the
simulation in this study shows that in the face of corrosion liquid Pb Fe must be
more than Ni, to make FeNi alloy steel. This can be seen from the CNA FCC value
of Fe75%Ni25% steel which is higher than Fe25%Ni75% steel. Simulations in this
study show that in the face of corrosion liquid Pb Fe must be more than Ni, to make
FeNi alloy steel. This can be seen from the CNA FCC value of Fe75%Ni25% steel
which is higher than Fe25%Ni75% steel.

Keywords : MOLDY, CAN, FCC, Fe, Ni, Pb.
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RINGKASAN

Karakteristik Logam Besi (Fe), Nickel (Ni) dan Paduannya FeNi dalam
Pendingin Timbal (Pb) Berdasarkan Simulasi Dinamika Molekul ; Ulvatu
Rizqa Ilmawati, 1818201043 ; 2023; 36 halaman ; Jurusan Fisika Fakultas

Matematika dan Ilmu Pengetahuan Alam Universitas Jember.

Dalam penelitian ini nanti akan dilakukan perhitungan koefisien difusi untuk
mengetahui performa bahan Fe, Ni dan baja FeNi dalam Pb pada berbagai
temperatur 1023 K.Setiap bahan mempunyai tingkat kelarutan tertentu jika berada
dalam bahan lain, dimana tingkat kelarutan ini dapat digambarkan dengan koefisien
difusi. Pada proses korosi logam dalam pendingin Pb cair maka diasumsikan korosi
terjadi karena atom-atom logam padat Fe, Ni dan FeNi terdifusi masuk ke dalam

loagam Pb cair.

Hasil penelitian menunjukkan bahwa beberapa gambaran yang menarik, bahwa
komposisi atom-atom suatu bahan khususnya berbasis Fe dan Ni sangat
menentukan karakteristik suatu bahan. Pada penelitian ini kita ingin melihat
bagaimana kekompakan struktur bahan dengan komposisi tertentu jika bahan itu
dimasukkan dalam lingkungan Pb cair pada suhu 1023K. Pada logam Ni ternyata
yang semula memiliki jumlah struktur FCC 100% setelah berinteraksi dengan
logam Pb cair selama waktu tertentu (30000 step integrasi) telah mengalami korosi
sehingga jumlah struktur FCC 78 %, pada logam Fe memiliki jumlah struktur FCC
81,2 %, pada logam paduan Fe50%Ni50% memiliki jumlah struktur FCC 10,8 %,
pada logam paduan Fe25%Ni50% memiliki jumlah struktur FCC 42,2 %, dan pad
a logam paduan Fe75%Ni25% memiliki jumlah struktur FCC 48,2 %. Dengan
demikian penggunaan logam murni Fe lebih kuat dari pada penggunaan logam Fe

maupun Ni dengan ditunjukkan FCC Fe 81,2 % > 78 % FCC.
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DAFTAR ISTILAH DAN SINGKATAN

I. MOLDY merupakan program komputer yang dapat menangani kumpulan
molekul, atom, atau ion apa pun serta campuran keduanya. Pada program
ini terdapat file spesifikasi sistem yang berisi informasi tentang jumlah atom

dan parameter potensial yang digunakan dalam simulasi.

2. OVITO (Open Visualization Tool) merupakan program visualisasi yang
digunakan untuk memvisualisasi hasil simulasi atomistik dengan simulasi 2

dimensi dan 3 dimensi pada skala besar
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BAB 1. PENDAHULUAN

1.1 Latar Belakang

Seiring perkembangan teknologi saat ini, penelitian berbasis sains dapat
dilakukan lebih baik dengan menggunakan simulasi pada sebuah perangkat
komputer. Simulasi pada komputer merupakan sebuah alat untuk mempelajari
karakteristik sebuah sistem, khususnya untuk kajian bahan kita dapat menggunakan
metode simulasi dinamika molekul yang menerapkan sebuah model mikroskopis
pada material (Frenkel & Smith, 2002). Model mikroskopis terdiri atas interaksi
intermolecular dan struktur molekul bahan. Pada tahap awal, simulasi komputer
biasanya hasilnya diperbandingkan dengan data eksperimen yang ada untuk
verifikasi ketepatan model dengan hasil yang akurat. Arkundato et al (2022) telah
menggunakan metode simulasi dinamika molekul ini pada sistem besi dalam timbal
cair dengan hasil yang akurat disebabkan dapat memprediksi nilai-nilai besaran-
besaran fisis yang ingin diketahui (koefisien difusi) berdasarkan model material
yang dirancang dan berdasarkan input data simulasi yang duberikan. Oleh karena
itu dalam penelitian ini juga menggunakan metode simulasi dinamika molekul
untuk meneliti peforma baja dalam logam cair PbLi. Penerapan simulasi komputer
pada riset-riset secara umum yaitu dapat membantu memahami tentang percobaan
pada tingkat mikroskopis, mempelajari sistem yang sulit diteliti secara eksperimen
sehingga kita dapat memprediksi sifa-sifat pada material (Frenkel & Smith, 2002).

Pembangkit listrik tenaga nuklir (reaktor nuklir) merupakan salah satu
perkembangan teknologi pada masa kini. Reaktor nuklir cepat kemungkinan lebih
aman saat dioperasikan karena terdapat sistem informasi non otomatis pada
keadaan darurat seperti shutdown otomatis, yang mana sistem pada reaktor akan
dimatikan secara otomatis saat reaktor teredeteksi kondisi abnormal. Namun,
reaktor juga memiliki kekurangan seperti terdapat korosi pada bahan yang
digunakan sebagai pembungkus (cladding) yang disebabkan difusi partikel pada
suhu yang sangat tinggi (Agustini, 2015). Cladding merupakan material pelapis

bahan bakar uranium pada nuklir. Pada umumnya, material cladding terbuat dari



baja dengan campuran dari besi dan karbon. Material cladding dalam pemilihannya
berdasarkan sifat-sifat kekuatan mekanik, keteknikan konvensional tertentu seperti
keuletan, kestabilan termal, penghantar panas, dan ketahanan pada korosi
(Soetomo, 1998).

Korosi dapat didefinisikan sebagai proses elektrokimia yang menyebabkan
kerusakan pada logam melalui reaksi dengan lingkungan sekitar. Kerusakan logam
diakibatkan adanya reaksi kimia secara menyeluruh dengan dibuktikan adanya
transfer elektron (Arkundato et al., 2013). Pada reaktor nuklir tipe tersebut masih
terjadi fenomena korosi material baja. Penggunaan material baja pada aplikasi
reaktor nuklir berpendingin timbal cair dewasa ini adalah topik yang popular
diteliti. Reaktor tipe ini adalah termasuk reaktor yang dirancang berdasarkan proses
pembelahan inti atom (fisi). Desain reaktor fisi ini salah satu diantaranya adalah
reaktor cepat berpendingin logam cair Pb seperti telah disebutkan di atasOleh
karena mengingat pentingnya studi bahan dalam Pb maka penelitian simulasi ini
kita fokuskan pada upaya melihat performa bahan baja FeNi pada pendingin Pb.

Penelitian tentang paduan Baja Fe-Ni menggunakan simulasi dinamika
molekul sebelumnya telah dilakukan. Pemodelan perilaku korosi pada paduan baja
(Fe-Cr-Ni) merupakan eksperimen yang diteliti secara simulasi oleh (Dwiyanti,
2012) yang menelitik perilaku korosi terhadap paduan baja (Fe-Ni-Cr) dengan pasir
silika (SiO2) menggunakan simulasi dinimika molekular. Hasil penelitian
menunjukkan bahwa korosi disebabkan karena tidak terjadi perpindahan elektron
pada metode dinamika molekuler. Hal tersebut menyebabkan pada pasir silika
(Si02) mendestruksi baja paduan sehingga korosi terjadi tanpa proses oksidasi,
namun terjadi akibat adanya penetrasi, difusi, dan subtitusi pada baja paduan oleh
pasir silika. Pada penelitian tugas akhir ini maka korosi juga diasumsikan terjadi
melalui proses difusi murni dan tidak ada reaksi kimia yang terjadi.

Metode simulasi dinamika molekul akan digunakan pada penelitian ini.
Metode ini dimanfaatkan untuk mencari nilai besaran-besaran fisika berlandaskan
model material yang telah disusun dan berlandaskan kontrol simulasi yang telah
diinput, seperti temperatur, lama simulasi dan lain-lain. Metode ini dapat

digunakan untuk menyimulasikan model-model material kemudian menghitung



nilai koefisien difusi seperti pada sistem besi (Fe) yang terdapat pada timbal (Pb)
cair . Kajian simulasi difusi besi dalam logam cair Pb penting dimanfaatkan untuk
melihat dampak korosif material pendinginan Pb sebuah reaktor nuklir. Logam besi
umumnya merupakan unsur utama yang sering digunakan dalam penyusunan baja,
sedangkan untuk timbal cair merupakan bahan yang potensial digunakan sebagai
pendingin reaktor (sebagai pengganti sodium).

Dalam penelitian ini nanti akan dilakukan perhitungan koefisien difusi
untuk mengetahui performa bahan Fe, Ni dan baja FeNi dalam Pb pada berbagai
temperatur 1023 K.Setiap bahan mempunyai tingkat kelarutan tertentu jika berada
dalam bahan lain, dimana tingkat kelarutan ini dapat digambarkan dengan koefisien
difusi. Pada proses korosi logam dalam pendingin Pb cair maka diasumsikan korosi
terjadi karena atom-atom logam padat Fe, Ni dan FeNi terdifusi masuk ke dalam
loagam Pb cair. Diasumsikan semakin tinggi korosi terjadi hal ini disebabkan oleh
semakin banyaknya atom-atom logam padat yang terdifusi ke dalam logam cair.
Diasumsikan juga bahwa nilai koefisien difusi ini juga dipengaruhi oleh komposisi
atom-atom penyusun bahan padat ini. Besaran koefisien difusi tersebut bergantung
pada komposisi atom pada material serta sifat zat lainnya yang menyebar
disekitarnya. Nilai koefisien difusi dapat ditentukan menggunakan metode
eksperimen dan juga dapat menggunakan simulasi pada komputer. Salah satu
metode komputasi dalam simulasi yang digunakan untuk menentukan nilai
koefisien adalah simulasi dinamika molekul (Dipojono, 2001). Metode dinamika
molekul pada simulasi tersebut dalam penggunaanya memerlukan fungsi potensial
untuk menggambarkan interaksi atom yang pada penelitian ini dengan
menggunakan potensial Lennar-Jones.

Melakukan simulasi dinamika molekul membutuhkan program komputer
yang mampu menangani sistem multi-partikel, termasuk MOLDY. MOLDY
merupakan program komputer yang dapat menangani kumpulan molekul, atom,
atau ion apa pun serta campuran keduanya. Pada program ini terdapat file
spesifikasi sistem yang berisi informasi tentang jumlah atom dan parameter

potensial yang digunakan dalam simulasi. Fungsi potensial yang dapat digunakan



di MOLDY misalnya Lennard-Jones, Buckingham dan tipe potensial lainnya dapat
ditambahkan (Refson, 2001)

1.2 Rumusan Masalah

Berdasarkan latar belakang di atas, rumusan masalah pada penelitian ini
yaitu seabagi berikut :
1. Bagaimana komposisi baja FeNi yang dapat menghasilkan struktur baja yang
lebih kuat dalam Pb cair dilihat dari nilai CNA FCC bahan?

2. Bagaimana karakteristik logam Fe, Ni dan baja FeNi di dalam logam Pb cair?

1.3 Batasan Penelitian

1. Karakteristik yang diamati adalah koefisien difusi dan struktur kristal logam
padat Fe, Ni dan FeNi akibat pengaruh logam cair Pb.
2. Korosi diamati pada suhu 1023K dimana ini adalah suhu dalam reaktor nuklir

3. Potensial interaksi antar atom yang digunakan adalah potensial Lennard-Jonses

1.4 Tujuan Penelitian

Tujuan pada penelitian ini yaitu Ingin mengetahui performa logam Fe, Ni dan

baja FeNi dalam cairan Pb.

1.5 Manfaat Penelitian

Simulasi pada penelitian diharapkan dapat melengkapi informasi tentang
karakteristik material pada pemanfaatan reaktor nuklit sebagai sumber energi yang
berkelanjutan. Hasil dari penelitian ini juga diharapkan dapat digunakan sebagai

acuan pada penelitian selanjutnya dengan riset-riset berbasis komputasi..



BAB 2. TINJAUAN TEORI

2.1 Koefisien Difusi

Difusi merupakan fluks atau aliran yang terdapat pada atom-atom, elektron atau
molekul dan beberapa ion. Difusi memiliki proses yang berhubungan dengan
struktur material dan kristal. Difusi juga disebut sebagai fenomena yang terjadi
akibat adanya kekosongan pada sebuah material yang disebabkan terjadinya atom-
atom yang bergerak melompat dari sisi ke sisi lain (Askeland et al., 2011). Nilai
koefisien difusi sering dimanfaatkan untuk memantau nilai penguatan logam.
Proses difusi pada atom pada bahan akan melibatkan pergerakan atom dari sisi
konsentrasi yang tinggi ke konsentrasi yang rendah dalam suatu bahan. Pada
rekayasa bahan permukaan atom donor yang diaktifkan sehingga dapat menembus
permukaan material dalam pembentukkan permukaan baru melalui membentuk
molekul baru (Setiawan, 2015).

Difusi dalam sistem mekanismenya dibagi dalam dua jenis yaitu difusi
interstitial disfusi vacancy (kekosongan). Difusi interstitial disebut sebagai difusi
yang terjadi dalam atom yang bergerak dari lubang satu ke lubang lainnyayang
keluar dari struktur kristal dari unsur yang berbeda. Difusi vacancy merupakan
difusi yang terjadi apabila atom bergerak dari kisi yang bersifat normal ke sisi yang
yang terdekat yang terdapat kekosongan (Callister dan Rethwisch, 2009). Difusi
tersebut tidak jarang terjadi pada logam campuran dari pada difusi vacancy,

disebabkan interstisial yang relatif lebih kecil dan terjadi proses difusi lebih cepat.

2.2 Material

2.2.1 Besi(Fe)

Besi(Fe) disebut sebagai logam berat yang sangat berpengaruh dalam proses
menghasilkan oksidasi enzim cytochrome dan juga pigmen pernapasan
(haemoglobin). Konsentrasi pada logam akan bersifat di atas normal apabila dapat

berubah menjadi racun (Hasbi, 2007). Besi termasuk golongan transisi yang



memiliki sifat menunjukkan keadaan saat oksidasi ( Syam, 2004). Logam pada besi
(Fe) faktanya bersifat mineral saat membentuk hemoglobin, dimana dapat dijumpai
pada buah, sayuran dan juga pada suplemen makanan (Pratama et all, 2012).

Besi merupakan salah satu jenis logam yang terdapat nomor atom 26, massa
atom relatif (Ar) 55.845 u. Titik leleh besi pada suhu 1538°C, 2800°F, 181 K
(Hartina et al, 2020). Unsur besi dapat diperoleh memalui penguraian kimia dengan
campuran unsur lain yang dipisahkan. Besi dimanfaatkan dalam pembuatan besi
baja melalui proses tidak hanya campuran beberapa logam maupun non logam,
namun juga dapat dicampur dengan karbon (Sunardi, 2006).

Besi Murni yang berada pada suhu dibawah 219 °C memiliki struktur kristal
Body Centered Cubic (BCC). Pada besi BCC terdapat karbon yang dapat dilarutkan
dalam jumlah yang sedikit yaitu 0,02 % pada suhu maksimum 723 °C. Besi disebut
sebagai logam yang sering digunakan pada kehidupan sehari-hari. Hal tersebut
disebabkan beberapa faktor seperti sumber pemberdayaan besi yang melimpah pada
permukaan bumi, sifat besi yang mudah dimodifikasi, serta pengelolaan besi yang
mudah dan tidak terlalu memberatkan penggunanya. Besi memiliki macam-macam
karakteristik yang diantaranya dapat menghantarkan listrik, mengalami korosi,
mengalami perubahan menjadi magnet, dan lain sebagainya. Pada industri besi
sering dipadukan sebagai baja disebabkan pada besi murni yang memiliki sifat
mudah dibentuk. Baja merupakan material yang terbentuk dari beberapa macam
logam yang dibuat dari besi tuang kemudian ditambahkan unsur-unsur lainnya

(Geoscience Australia, 2020).

2.2.2 Nikel (Ni)

Nikel merupakan salah satu unsur paduan baja yang dapat menghambat
korosi yang memiliki sifat konsentrasi relatif rendah untuk baja yang memiiki sifat
tahan karat ferrit serta penambahan nikel di atas 20 % pada baja superaunstenit
(Wessman, 2013). Nikel merupakan unsur yang bersifat fisis mekanik dengan
konidisi baik seperti dapat bertahan pada oksidasi, ketahana korosi pada
temperature tinggi, dan dapat membentuk larutan padat yang bersifat kuat.

Perpaduan nikel pada baja saat menurunkan temperature transformasi yang



menghasilkan struktur aunteni sehingga dapat meningkatkan ketahanan pada
temperature. Nikel mampu beroperasi pada temperature tinggi menyebabkan niekel
menjadi salah satu komponen utama dalam pembuatan perklengkapan nuklir untuk

pendingin nuklir (Lister dan Cook, 2004).

2.2.3 Timbal (Pb)

Timbal (Pb) merupakan salah satu jenis logam yang mempunyai nomor
atom 82, masa atom (Ar) sebesar 207.2 u yang bersifat relati. Titik leleh timbal (Pb)
pada suhu 327.46°C, 621.43°F, 600.6 K dan terdapat struktur kristal (FCC) (Hartina
et al, 2020). Timbal Pb disebut sebagai logam yang memiliki sifat toksik yang
berbahaya dan berdampak besar pada Kesehatan. Dampak logam pada timbal (Pb)
pada Kesehatan antara lain seperti sel-sel darah yang dapat tersumbat,
perkembangan otak pada anak-anak ( lka ef al, 2012). Timbal memiliki
karakteristik logam yang berbahaya disebabkan adanya sifat karsinogenik,
sehingga memiliki dampak seperti mutase, terurai dalam jangka waktu lebuh lama,
dan pada toksisitasnya tidak mengalami perubahan ( Brass dan Strauss, 1981).

Timbal terbentuk oleh beberapa sumber yang berasa dari antropogenik di
atmosfer, perairan dan dari dalam bumi. Pada atmosfer timbal terlepas kemudian
diendapkan di darat, dan mengalir ke perairan (United Nations Enviroment Prgram,
2010). Timbal memilik sifat seperti material pendingin nuklir pada umumnya
seperti memiliki titik didih yang lebih tinggi, tekanan uap yang lebih rendah, serta
memilik transfer panas yang baik (Hatta et al. dalam Maulana, 2007). Timbal
memiliki wujud lebih lembut, yaitu terdapat logam terberat di antara seluruh logam
karbon, permukaan mengkilat dan bewarna biru keabuan. Timbal memiliki sifat
yang tidak bisa menghantrakan getaran, suara, serta listrik dengan baik (Winter,

1993).



2.3 Metode Dinamika Molekul

Metode dinamika molekul merupakan metode yang popular pada metode
bidang komputasi. Metode tersebut digunakan sebagai gerak atom pada sistem
molekul maupun objek dengan ukuran besar seperti planet. Metode dinamika
molekul berkembang secara pesat dan sering diterapkan pada berbagati kasus
penelitian terutama pada bidang komputasi material (Widiasih et al., 2013).
Dinamika molekul digunakan untuk menilai Gerakan partikel yang diakibatkan
adanya interaksi antar atom. beberapa model yang menunjukkan interaksi seperti :
mekanika kuantum, mekanika molekuler, dan lainnya. Metode dinamika molekuler
sering digunakan sebagai analisis model molekul dan memprediksi sifat secara
detail pada gerakan atom yang diakibatkan oleh interaksinya (Jana, 2014). Metode
dinamika molekul berhasil diterapkan pada berbagari riset penelitian komputasi
material baik pada bidang fisika, kimia, maupun biologi dengan tujuan
memprediksi sifat-sifat pada bidang tersebut (Ackland et al., 2011).

Simulasi dinamika molekul menggunakan prinsip mekanika klasik yaitu

persamaan Newton seperti persamaan yang tertulis sebagai berikut :

627'1
Lot

F; = (2.1)
Mekanika klasik keadaan gerak menyatakan bahwa bahwa gaya merupakan negatif
dari gradien fungsi potensial. Partikel dengan jumlah N pada sebuah sitem dan
interaksi dilakukan akan menghasilkan potensial antar atom sebesar } yang
merupakan potensial interaksi sistem :

Fy ==V V(r;,., N) (2.2)
Sehingga gaya yang bekerja pada sebuah sistem dengan atom berjumlah N dapat
diprediksi nilainya dengan negatif dari gradien potensial dihitung yang diperoleh
dari hasil interaksi antar atom (Fransson dan Hakansson, 2014).

Dinamika molekul diaplikasikan pada sistem material seperti kumpulan
atom dan molekul. Dinamika molekul digunakan mengamati gerak evolusi semua
partikel yang membentuk trayektori. Selanjutnya dapat diterapkan bagaimana cara
membuktikan dan menentukan nilai potensial antar atom yang sesuai objek

penelitian yang dilakukan. konsep yang digunakan seperti konsep mekanika



statistik, dari trayektori-trayektori pada seluruh partikel yang dapat menghitung
besaran-besaran termodinamik dan mekanik yang ingin dipelajari (Arkudanto et al.,
2016). Parameter dari dinamika molekul yang harus diketahui yaitu interaksi
potensial antar atom dalam material, yang pada dasarnya fungsi potensial
diterapkan untuk menyelesaikan persaman gerak Newton dan memperoleh

penyelesaian untuk lintasan atomnya (Arkundato, 2013).

2.3.1. Potensial Lennard-Jones

Potensial Lennard-Jones menggambarkan interaksi antar atom dan molekul
yang mana pada jarak jauh terjadi gaya tarik menarik sedangkan pada jarak dekat
terjadi tolak menolak Parameter yang diperoleh potensial Lennard-Jones yaitu (o)
dan (&) yang didapatkan berdasarkan fiting eksperimen (Rodgers, 2012). Menurut
(Zhen dan Davies, 1983) secara umum potensial Lennard-Jones ditunjukkan pada

persamaan berikut :

otes) = e [(35) - () e

dimana n > m (n dan m merupakan bilangan bulat positif)

m/(n-m)
= (2) (2.4)
Keterangan :
UR;; = potensial Lennard-Jones (eV)
o = parameter potensial Lennard-Jones berupa jarak ikatan atom (A)

= parameter potensial Lennard-Jones berupa energi ikat atom (eV)

k = koefisien fungsi Lennard-Jones
T = jarak antar atom (A)

n =12

m =6

Sehingga diperoleh persamaan Lennard-Jones yang ditulis sebagai berikut :
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U(R;;) = 4e [( Riij)lz B (Rij)sl

(2.5)
Parameter Lennard-Jones pada atom yang berbeda dituliskan dalam

persamaan Lorentz-Berthelot sebagai berikut :

1
05 = 5 (014 07) (2.6)

kemudian untuk parameter energi ditulis persamaan sebagai berikut :

gl'j = 1/€i€j (27)

Tabel 2.1Parameter Potensial untuk Interaksi Lennard Jones-Jones

Interaksi Pasangan a(A) e (eV)
Fe-Fe 0,400 2,319
Pb-Pb 0,191 3,189

(Sumber : Arkundato et al., 2013)
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Gambar 2. 1 Potensial Lennard-Jones

(Sumber : Maghfiroh, 2020)
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Pada gambar 2.5 merupakan fungsi potensial interaksi Lennard-Jones yang
ditunjukkan dengan kurva. Gambar tersebut menjelaskan bahwa pada potensial
Lennard-Jones dengan jarak yang sangat dekat akan terjadi gaya tolak menolak
seperti penjelasan dari prinsip Pauli, sedangkan pada jarak yang lebih jauh akan
terjadi interaksi tarik menarik antar atom seperti pengaruh gaya Van der Waals yang

dipengaruhi oleh interaksi dipol-dipol.

2.4 Program Dinamika Molekul

24.1. MOLDY

Melakukan simulasi dinamika molekul membutuhkan program komputer
yang mampu menangani sistem multi-partikel, termasuk MOLDY. MOLDY
merupakan program komputer yang dapat menangani kumpulan molekul, atom,
atau ion apa pun serta campuran keduanya. Pada program ini terdapat file
spesifikasi sistem yang berisi informasi tentang jumlah atom dan parameter
potensial yang digunakan dalam simulasi. Fungsi potensial yang dapat digunakan
di MOLDY misalnya Lennard-Jones, Buckingham dan tipe potensial lainnya dapat
ditambahkan (Refson, 2001)

< D:\My_Grant\project_UT2001_penelitian\laporan_PAKEN\case1\WMD.exe

Pembe lajaran

ode LAMMPS
r
Artoto Arkundato
vember 2811
asukkan password program: v
>Data potensial yg sudah ada (format EAM>: Ag,.Pd.Ni,.Cu.Pt

4.098 A1-3.986

sahan (lihat tabel di a

>>>>hervapa penggandaan kristal satuan arah x,.y,.z (misal 5)>:

>>>>berikan massa elemen(lihat tabel di atas)

Gambar 2. 2 Tampilan MOLDY (Adler, 2003)
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2.4.2. OVITO

OVITO (Open Visualization Tool) merupakan program visualisasi yang
digunakan untuk memvisualisasi hasil simulasi atomistik dengan simulasi 2
dimensi dan 3 dimensi pada skala besar yang dikembangkan di Darmistadt
University of Tecnology, Jerman oleh Alexander Stukowski (Stukowski, 2010).
Program OVITO memiliki banyak keunggulan sebagai program visualisasi, salah
satunya yaitu dapat menghasilkan visualisasi struktur molekul dan kristal serta
menganalisis hasil simulasi komputasi. OVITO memiliki berbagai fitur dan fasilitas
analisis, salah satunya yaitu CNA (Common Neighbor Analysis) yang digunakan
untuk mengetahui presentase struktur kristal. Program OVITO dapat digunakan
dengan mengunduh melalui website http://www.ovito.org/ (Arkundato et al.,

2013).

& OVITO Basic (Open Visualization Tool) - X
File Edit Help

I A | e

L omesc QI

Welcome to OVITO!

ing this software, plesse post your
cnline user forum or visit

Citing OVITO

When you publish d.
help of OVITO, pleas:
Simul. Mater, Sci. En

Data Inspector |

QW@ -
o>

Gambar 2. 3 Tampilan OVITO

(Sumber : http://www.ovito.org/)




BAB 3. METODOLOGI PENELITIAN

3.1 Lokasi dan Waktu Penelitian
Penelitian ini dilakukan di Laboratorium Fisika Komputasi Jurusan Fisika,

Fakultas Matematika dan [lmu Pengetahuan Alam, Universitas Jember.

3.2 Desain Penelitian

Desain Penelitian ini terdapat rancangan yang dilakukan untuk menjelaskan
apa saja langkah-langkah yang dilakukan pada pada sebuah penelitian sehingga
dapat berjalan secara terstruktur Penelitian dilakukan menggunakan metode
Dinamika Molekul dengan program MOLDY . Kegiatan penelitian dilakukan dalam
beberapa tahap simulasi. Berikut merupakan skema rancangan pada penelitian ini

dalam bentuk diagram alir sebagai berikut :

r Kajian Pustaka
v
Tahap I Identifikasi Permasalahan
Persiapan
L Variabel Penelitian
gy A\ 4
Kegiatan Simulasi
Tahap II ||
Pelaksanaan v
Perhitungan
A\ 4
Analisis Data dan Pembahasan
Tahap III
Laporan 4
Kesimpulan dan Penulisan

3. 1 Diagram Alir Rancangan Penelitian

13



14

Penelitian dilakukan dengan tahap pertama (persiapan) yaitu melakukan studi
literatur untuk mendapatkan rumusan masalah penelitian. Tahapan selanjutnya
yaitu tahap pelaksanaan, dilakukan instalasi program di komputer, menyiapkan
data-data input yang diperlukan seperti: struktur kristal bahan, potensial interaksi,
timestep, jumlah step intergrasi. Pada bagian ini juga dilakukan instalasi program
program yang diperlukan dalam peneltian seperti paket program MOLDY dan
OVITO. Pada tahap kedua ini juga dilakukan perhitungan data-data output hasil

simulasi.

3.3 Prosedur Penelitian
Prosedur penelitian ini menggunakan kerangka pemecahan masalah yang

digambarkan dalam bentuk flowchart sebagai berikut :
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Observasi unit cell kristal Fe, Ni, FeNi untuk membangun sistem
material supercell melalui website Crystallography open database
v

Membentuk supercell dengan Ovito

v

Membuat script input
simulasi

v
Running simulasi

v

Data output hasil
simulasi
v
Analisis komposisi Logam Fe,Ni dan FeNi

v

visualisasi dan analisis korosi logam

3. 2 Flowchart Simulasi Pada Penelitian

Detail input pada Tahapan II (simulasi) adalah sebagai berikut:

a. Script Input dibuat pada MOLDY, Input Simulasi yang disiapkan yaitu
input file yang memuat data-data seperti jumlah atom, bentuk potensial serta
parameternya, jumlah step simulasi yang diukur dan parameter lain yang
mengatur proses hingga mendapatkan output simulasi.

b. Menjalankan simulasi menggunakan model sistem pada input file. Sistem
yang diamati yaitu logam besi yang diletakkan di tengah logam timbal Pb
cair.

Membuat struktur kristal pada OVITO untuk memvisualisasi hasil simulasi.

d. Menganalisis hasil visualisai pada OVITO dengan mengamati komposisi
logam Fe, Ni dan paduannya FeNi.

e. Menganalisis korosi struktur kristal pada logam Fe, Ni dan paduannya FeNi
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3.5.1 Sistem Simulasi

Simulasi penelitian ini terdiri dari logam besi (Fe) dan logam timbal (Pb)
cair. Box simulasi ini menempatkan logam besi (Fe) di bagian tengah logam timbal
cair (Pb) cair. Besi (Fe) memiliki jumlah atom sebesar 17969 atom dan pada logam

cair atom tersusun atas 13497 atom.

3.5.2 Input Simulasi

Simulasi pada penelitian ini dilakukan dengan menyiapkan input file. Input
file berupa besaran fisis pada koefisien difusi (D7) yang akan dihitung dan beberapa
data keadaan sistem simulasi berupa bentuk jumlah atom, kristal logam, konstanta
kristal, bentuk potensial dan parameter, berat atom, jumlah step simulasi
temperature 7' (K). Data yang diinput memiliki karakteristik konstan seperti pada
kristal logam, jumlah atom, konstanta kristal, jumlah step simulasi, serta berat
atom. data input dapat diubah menyesuaikan variasi yang diberikan seperti bentuk
potensial, temperatur, dan parameter. Saat simulasi dijalan, akan terjadi atom yang

bergerak pada sistem simulasi.

3.5.3 Running Simulasi

Running simulasi dilakukan dengan memasukkan input file yang disiapkan.
Sistem yang akan diamati yaitu logam besi (Fe) yang terletak pada logam timbal
cair (Pb). Rumning simulasi dijalankan menggunakan program OVITO dan
MOLDY pada sistem operasi LINUX. Running simulasi dilakukan dengan
memasukkan file input kemudian menuliskan perintah simulasi pada terminal
LINUX. Setelah menulis perintah pada terminal LINUX maka program akan

melakukan running sesuai file input yang diberikan.

3.5.5 Analisis dan Visualisasi Hasil Simulasi
Analisis hasil simulasi yang akan diperoleh pada penelitian ini yaitu

parameter potensial terbaik dan visualisasi hasil simulasi seperti komposisi pada
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logam murni Fe, Ni dan paduan FeNi dan jumlah struktur kristal setelah korosi
dengan temperature terntetu (7)) sebesar 1023K. Kemudian dengan visualisasi

tersebut akan menghasilkan kesimpulan dari penelitian yang telah dilakukan.

3.4 Pengumpulan Data Penelitian

Pengumpulan data penelitian dilakukan dengan menggunakan jenis data yaitu
data kuantitatif. Data yang diperoleh diukur dan dihitung secara langsung kemudian
dinyatakan dalam sebuah angka. Data kuantitaif dibagi menjadi data primer dan
data sekunder. data primer merupakan data yang dihitung berdasarkan hasil
simulasi yaitu komposisi logam murni Fe, Ni dan paduan FeNi dalam logam Pb cair
dengan potensial interaksi yang berbeda sebagai parameter. Sedangkan data
sekunder merupakan data yang diperoleh dari sumber yang ada. Data tersebut
seperti nilai korosi logam Fe,Ni dan FeNi setelah berinteraksi dengan logam Pb cair
yang kemudian hasil eksperimen yang nantinya akan digunakan sebagai
pembanding data simulasi. Data yang diperoleh dari visualisasi yaitu gambar

struktur kristal dan struktur kristal.

3.5 Alat/Instrumen Penelitian

Alat/instrumen yang yang digunakan pada penelitian ini yaitu :
a. Perangkat Komputer serta spesifikasi :
a) Prosesor : Intel (R) core (TM) 15-3470 CPU @3.20GH
b) Memori : 4.00 GB
c) Sistem Operasi : Linux Ubuntu
b. Program yang digunakan pada simulasi yaitu :
a) MOLDY untuk melakukan running simulasi dinamika molekul dan
memperoleh data .
b) OVITO sebagai visualisasi dan analisis ilmiah data atomistik yang

diperoleh dari program MOLDY.



3.6 Metode Analisis
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Analisis data pada penelitian ini meliputi analisis nilai parameter potensial

Lennard-Jones serta nilai komposisi dengan jumlah atom pada logam Fe,Ni dan

FeNi. Nilai komposisi jumlah logam dianalsis dalam bentuk tabel sebagai berikut :

Tabel 3. 1 Analisis Komposisi Jumlah Atom Logam

Logam

Fe

Ni

Pb

Kemudian dari hasil simulasi yang dikelompokkan menjadi komposii jumlah atom

logam tersebut dilakukan visualisasi pada OVITO dengan melihat perbuahan

seterlah terjadi korosi pada logam dengan dianalisis pada tabel sebagai berikut :

Tabel 3. 2 Analisis Korosi Pada Logam

Logam Ni

Struktur

count

Fraction

Sehingga dari proses analisis tersebut, kita akan membandingkan nilai struktur

logam setelah berinteraksi pada logam Pb cair kemudian mengalami korosi dari

yang logam murni maupun logam paduan dan melihat mana yang paling Tangguh

saat mengalami korosi.



BAB 4. HASIL DAN PEMBAHASAN

Penelitian ini menggunakan metode simulasi dinamika molekul untuk
meneliti karakteristik logam Fe, Ni, dan baja paduan FeNi di dalam logam cair Pb.
Simulasi dinamika molekul menggunakan program LAMMPS sedangkan visualisai
dan uji struktur kristal menggunakan program Ovito. Data-data yang telah diperoleh

dari simulasi adalah sebagai berikut.

4.1 Komposisi Logam

Fenomena korosi dipelajari dengan menempatkan logam Fe, Ni, FeNi di dalam

logam cair Pb pada suhu 1023K dengan komposisi jumlah atom sebagai berikut:

Tabel 4. 1 Komposisi Material

Logam Fe Ni Pb
Ni Murni 17969 (100 %) 13497
Fe Murni 17969 (100 %) 13497
Fe50%Ni 50% 8985 (50 %) 8984 (50%) 13497
Fe25%Ni75% 4492 (25%) 13477 (75%) 13497
Fe75%Ni25% 13477 (75%) 4492 (25%) 13497

4.2 Logam Ni Murni

Simulasi logam Ni murni di dalam Pb cair pada suhu 1023K menggunakan
program MOLDY menggunakan data input sebagai berikut :

#http://www.chemicalelements.com/elements/ni.html
nickel 17969

1000 58.6934 0 Ni

lead 13497

2000207.19 0 Pb

end

lennard-jones

110.3729 2.2808 #Ninm
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220.1909 3.1888 #Pb nm
120.266808189529482 2.7348#LB
end

Data input di atas kemudian digunakan untuk simulasi dengan program
MOLDY dengan script kontrol simulasi sebagai berikut :

sys-spec-file=FeNifrac.in
title=--Moldy on liquid metal corrosion --
time-unit=1.0181e-14

#density=7.85 #unit gFeNifrac.inr/mL

lattice-start=1

const-temp=1 # Nose Hoover Thermostat
temperature=1023

const-pressure = 4 # Andersen constant pressure
pressure = 0

#text-mode-save=1
save-file=file.save
#restart-file=file.restart
backup-file=file.back
dump-file=file.dump%d
begin-dump=20000
dump-level=3
dump-interval=1000
scale-options=2
#scale-interval=5
#scale-end=2500
#steps=84000

nsteps = 30000
print-interval=1000
roll-interval=1000
begin-average=20000
average-interval=1000
step=0.0001 #
subcell=2
#strict-cutoff=1
cutoff=8.5125 #2.5 * sigma
begin-rdf=20000
rdf-interval=50
#rdf-out=15000

end
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Hasil simulasi Nikel di dalam pendingin logam Pb cair pada 1023K yang dianalisis

dengan program OVITO adalah sebagai berikut :

Structure Count Fraction |Id

M Other 3775 21.0% O
M 1 Fcc 14173 789% 1
& B Hep 7 00% 2
& B 8cC 14 01% 3
Milico 0 00% 4

Gambar 4. 1 Visualisasi Logam Ni Murni

4.3 Logam Fe Murni dalam Pb Cair

Simulasi logam Fe murni di dalam Pb cair pada suhu 1023K menggunakan

program MOLDY menggunakan data input sebagai berikut :

#http://www.chemicalelements.com/elements/ni.html
iron 17969

100055.847 0 Fe

lead 13497

2000207.190Pb

end

lennard-jones

1 1
2 2
#33
1 2
#13
#23
end

0.5193 2.3193 #Fe
0.1909 3.1888 #Pb
0.3729 2.2808 #Ni
0.31485610999312  2.75405
0.440053371763017 2.30005
0.266808189529482 2.7348

89.514 89.514 89.5149090901 11

Hasil simulasi Fe di dalam pendingin logam Pb cair pada 1023K yang dianalisis

dengan program OVITO adalah sebagai berikut :
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Structure Count Fraction |Id

B4  Other 3366 187% 0
M O FcC 14588 812% 1
& B Hee
& I 8cC
M ICO 0 0.0% 4

Gambar 4. 2 Visualisasi Logam Fe Murni

4.4 Logam Fe50%Ni50% di dalam Pb Cair

Simulasi logam Fe50%Ni50% di dalam Pb cair pada suhu 1023K
menggunakan program MOLDY menggunakan data input sebagai berikut :

#http://www.chemicalelements.com/elements/ni.html
iron 8985

100055847 0 Fe

lead 13497

2000207.19 0 Pb

nickel 8984

300058.6934 0 Ni

end

lennard-jones

1 1 0.5193 2.3193 #Fe

2 2 0.1909 3.1888 #Pb

33 0.3729 2.2808 #Ni

1 2 0.31485610999312  2.75405
1 3 0.440053371763017 2.30005
2\ 3 0.266808189529482 2.7348
end

Hasil simulasi Fe50%Ni50% di dalam pendingin logam Pb cair pada 1023K yang
dianalisis dengan program OVITO adalah sebagai berikut :
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Structure Count Fraction Id
M Other 14348 79.8%
™ FCC 1943  10.8%
& B Hep 579 3.2%
& B 8cc 1099 6.1%
~ ICO 0 0.0%

& w L] . o

Gambar 4. 3 Visualisasi Logam Fe50%Ni50%

4.5 Logam Fe25%Ni75% di dalam Pb Cair

Simulasi logam Fe25%Ni75% di dalam Pb cair pada suhu 1023K
menggunakan program MOLDY menggunakan data input sebagai berikut :

#http://www.chemicalelements.com/elements/ni.html
iron 4492

100055.847 0 Fe

lead 13497

2000207.19 0 Pb

nickel 13477

300058.6934 0 Ni

end

lennard-jones

11 0.5193 2.3193 #Fe

2 2 0.1909 3.1888 #Pb

33 0.3729 2.2808 #Ni

1 2 0.31485610999312  2.75405
1 3 0.440053371763017 2.30005
2 3 0.266808189529482 2.7348
end

89.514 89.514 89.5149090901 11

Hasil simulasi Fe25%Ni75% di dalam pendingin logam Pb cair pada 1023K yang
dianalisis dengan program OVITO adalah sebagai berikut :



¥ Other
FCC
~ B Hep
&~ Il BcC
¥ ICO

Gambar 4. 4 Visualisasi Logam Fe25%Ni75%

4.6 Logam Fe75%Ni25% di dalam Pb Cair

Structure Count Fraction

10302 57.3%

7579

2

1

-

67

0

42.2%
0.1%
0.4%

0.0%

L] - o

wo

Id
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Simulasi logam Fe75%Ni25% di dalam Pb cair pada suhu 1023K

menggunakan program MOLDY menggunakan data input sebagai berikut :

#http://www.chemicalelements.com/elements/ni.html
iron 13477

1000 55.847 0 Fe

lead 13497

2000207.19 0 Pb

nickel 4492

3000 58.6934 0 Ni

end

lennard-jones

1

N — = W N =
W W N W N

end

0.5193 2.3193 #Fe
0.1909 3.1888 #Pb
0.3729 2.2808 #Ni
0.31485610999312  2.75405
0.440053371763017 2.30005
0.266808189529482 2.7348

89.514 89.514 89.5149090901 1 1

Hasil simulasi Fe75%Ni25% di dalam pendingin logam Pb cair pada 1023K yang

dianalisis dengan program OVITO adalah sebagai berikut :
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Structure Count Fraction Id

M Other 9237 514% O
M B Fcc 8660 48.2% 1
& B Hep 19 01% 2
& Il 8cc 53 03% 3

%! ICO 0 0.0% 4

Gambar 4. 5 Visualisasi Logam Fe75%Ni25%

4.7 Analisis Korosi Pada Logam Fe, Ni, dan FeNi dalam Pb cair

Dari gambar 4.1 sampai dengan 4.5 di atas dapat kita ringkas kinerja dari

logam Fe, Ni, dan FeNi seperti tabel berikut :

Tabel 4. 2 Analisis Korosi Pada Logam Murni Ni

Logam Ni N
Struktur count Fraction
other 3909 21,8 % 13497
FCC 14014 78,9 %
HCP 8 0,0 %
BCC 38 0,1 %
ICO 0 0,0 %




Tabel 4. 3 Analisis Korosi Pada Logam Murni Fe

Logam Fe N
Struktur count Fraction
other 3366 18,7% 13497
FCC 14588 81,2%
HCP 10 0,1 %
BCC 5 0,0 %
ICO 0 0,0 %

Tabel 4. 4 Analisis Korosi Pada Logam Murni Fe50%Ni50%

Fe50%50% N
Struktur count Fraction
other 14348 79,8 % 13497
FCC 1943 10,8 % 8985
HCP 579 3.2 %
BCC 1099 6,1 %
ICO 0 0,0 %
Tabel 4. 5 Analisis Korosi Pada Logam Murni Ni
Fe25%Ni75% N
Struktur count Fraction
other 10302 573 % 13497
FCC 7579 42,2% 4492
HCP 21 0,1 %
BCC 67 0,4 %
ICO 0 0,0 %
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Tabel 4. 6 Analisis Korosi Pada Logam Murni Ni

Fe75%Ni25% N
Struktur count Fraction
other 9237 51,4 % 13497
FCC 8660 48,2 % 13477
HCP 19 0,1 %
BCC 53 0,3 %
ICO 0 0,0 %

Dari tabel ringkasan di atas kita mendapatkan beberapa gambaran yang
menarik, bahwa komposisi atom-atom suatu bahan khususnya berbasis Fe dan Ni
sangat menentukan karakteristik suatu bahan. Pada penelitian ini kita ingin melihat
bagaimana kekompakan struktur bahan dengan komposisi tertentu jika bahan itu
dimasukkan dalam lingkungan Pb cair pada suhu 1023K. Pada kasus pertama untuk
logam Ni ternyata yang semula memiliki jumlah struktur FCC 100% setelah
berinteraksi dengan logam Pb cair selama waktu tertentu (30000 step integrasi)
telah mengalami korosi sehingga jumlah struktur FCC 78 %.

Kemudian pada kasus kedua untuk logam Fe ternyata yang semula memiliki
jumlah struktur FCC 100% setelah berinteraksi dengan logam Pb cair selama waktu
tertentu (30000 step integrasi) telah mengalami korosi sehingga jumlah struktur
FCC 81,2 %.

Pada kasus ketiga untuk logam Fe50%Ni50% ternyata yang semula
memiliki jumlah struktur FCC 100% setelah berinteraksi dengan logam Pb cair
selama waktu tertentu (30000 step integrasi) telah mengalami korosi sehingga
jumlah struktur FCC 10,8 %.

Pada kasus keempat untuk logam Fe25%Ni75% ternyata yang semula
memiliki jumlah struktur FCC 100% setelah berinteraksi dengan logam Pb cair
selama waktu tertentu (30000 step integrasi) telah mengalami korosi sehingga

jumlah struktur FCC 42,2%.
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Pada kasus kelima untuk logam Fe75%Ni25% ternyata yang semula
memiliki jumlah struktur FCC 100% setelah berinteraksi dengan logam Pb cair
selama waktu tertentu (30000 step integrasi) telah mengalami korosi sehingga
jumlah struktur FCC 48,2%.

Dari data di atas dapat kita simpulkan bahwa penggunaan logam murni Fe
untuk aplikasi dalam Pb cair lebih tangguh dari pada penggunaan logam murni Ni
yang ditunjukkan jumlah FCC Fe 81,2 % > 78,% FCC Ni.

Dari data di atas juga dapat kita simpulkan bahwa penggunaan logam
paduan FeNi untuk aplikasi dalam Pb cair memiliki karakteristik yang tangguh
melawan korosi berturut-turut dari lemah ke yang lebih kuat sebagai berikut :
Fe50%Ni50% < Fe25%Ni75% < Fe75%Ni25%. Hal ini konsisten dengan
karakteristik dengan logam murni di atas yaitu jumlah Fe yang lebih besar
menunjukkan ketangguhan yang lebih besar terhadap Korosi Pb cair.

Namun demikian, dalam aplikasi nyata penggunaan Ni untuk dipadu dengan
Fe mempunyai tujuan membuat baja komposit yang lebih kuat karena secara umum
logam murni lebih lembek dibanding logam paduan. Oleh karena itu, simulasi
dalam penelitian ini menunjukkan bahwa dalam menghadapi korosi Pb cair Fe
harus lebih banyak dari pada Ni, untuk membuat baja paduan FeNi. Ini dapat
terlihat dari nilai CNA FCC baja Fe75%Ni25% yang lebih tinggi daripada baja
Fe25%Ni75%.



BAB 5. KESIMPULAN DAN SARAN

5.1 Kesimpulan

Simulasi dalam penelitian ini menunjukkan bahwa dalam menghadapi korosi
Pb cair Fe harus lebih banyak dari pada Ni, untuk membuat baja paduan FeNi. Ini
dapat terlihat dari nilai CNA FCC baja Fe75%Ni25% yang lebih tinggi daripada
baja Fe25%Ni175%.

5.2 Saran

Penelitian dilakukan untuk mencari komposisi material yang tahan pada suhu
tinggi dan pengaruh dari logam cair. Simulasi untuk mendapatkan baja yang kuat
antara Fe dan Ni dalam hal ini hanya berfokus pada sifat termodinamika saja,
sehingga saran untuk penelitian selanjutnya adalah perlu mencari sifat mekanik
bahan. Penelitian lebih lanjut juga perlu dilakukan, misalnya dengan paduan baja
selain kromium dengan jumlah atom yang lebih banyak, dimana semakin besar

jumlah atom yang digunakan maka hasil yang didapatkan semakin akurat.
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LAMPIRAN-LAMPIRAN

Lampiran 1 Analisis Komposisi Pada Excel

Logam Fe Ni Pb
Ni 17969 | 13497
Fe 17969 | 13497
Fe50%Ni50% 8985 8984 | 13497
Fe25%Ni75% 4492 13477 | 13497
Fe75%Ni25% 13477 4492 | 13497
Ni N

Struktur count Fraction

other 3909 21,8 % 13497
FCC 14014 78,9 %

HCP 8 78,0 %

BCC 38 0,0 %

ICO 0 0,0 %

Fe25%Ni75% N

Struktur count Fraction

other 10302 57,3 % 13497
FCC 7579 42.2% 4492
HCP 21 0,1 %

BCC 67 0,4 %

ICO 0 0,0 %
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Fe50%N150% N
Struktur | count Fraction
other 14348 79,8 % 13497
FCC 1943 10,8 % 8985
HCP 579 3,2 %
BCC 1099 6,1 %
I1CO 0 0,0 %
Fe N
Struktur | count Fraction
other 3366 18,7% 13497
FCC 14588 81,2%
HCP 10 0,1 %
BCC 5 0,0 %
ICO 0 0,0 %
Fe75%Ni125% N
Struktur | count Fraction
other 9237 51,4 % 13497
FCC 8660 48,2 % 13477
HCP 19 0,1 %
BCC 53 0,3 %
ICO 0 0,0 %

lampiran 2 Input Program MOLDY

#http://www.chemicalelements.com/elements/ni.html
nickel 17969

1000 58.6934 0 Ni

lead 13497

2000207.190Pb

end

lennard-jones

110.37292.2808 #Ninm

220.1909 3.1888 #Pb nm

120.266808189529482 2.7348#LB

end
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