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MOTTO 

 

 

“ Barangsiapa bertaqwa kepada Allah, maka Allah  memberikan jalan keluar 

kepadanya dan  memberi rezeki  dari arah yang tidak disangka-sangka”
*
 

(QS. Ath-Talaq: 2,3,4) 
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 QS. Ath-Thalaq : 2, 3, 4 
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RINGKASAN 

 

Perhitungan Koefisien Difusi Diri Bergantung Temperatur Beberapa Logam 

Murni Pembemtuk Baja Paduan Dengan Metode Simulasi  Dinamika  

Molekul  Dengan  Potensial Morse; Luq’il Ma’nun; 151810201003; 2019;  53 

halaman; Jurusan Fisika Fakultas  Matematika dan Ilmu Pengetahuan Alam  

Universitas Jember. 

 

      Salah satu aplikasi metode simulasi dinamika molekul adalah untuk 

menghitung nilai koefisien difusi diri    bahan. Dalam menentukan nilai 

koefisien difusi diri dengan metode dinamika molekul perhitungannya 

memerlukan parameter potensial yang tepat untuk mampu menggambarkan 

interaksi atom-atom penyusun bahan. Dalam penelitian ini, dilakukan simulasi 

bahan logam-logam murni dengan parameter potensial Morse, yang memiliki  tiga 

parameter potensial           . Perhitungan koefisien difusi diri menggunakan  

metode Green-Kubo dan untuk mendapatkan koefisien difusi diri bergantung 

temperatur D(T) digunakan formulasi Arrhenius berbentuk  ( )       (
  

  
)    

Nilai koefisien difusi diri suatu bahan untuk setiap material/bahan belum tentu ada 

data lengkap koefisien difusi diri untuk berbagai temperatur baik yang diperoleh 

secara teori maupun eksperimen. Tujuan penelitian ini yaitu untuk menentukan 

nilai parameter potensial Morse  beberapa logam murni pembentuk  baja paduan  

yang sesuai untuk bahan tersebut dan selanjutnya digunakan untuk menghitungi  

koefisien difusi diri  bergantung temperatur  logam murni Pb, Cr, Ni, dan Fe. 

       Penelitian ini diawali dengan studi literatur nilai koefisien difusi diri yang 

diperoleh secara eksperimen dan digunakan sebagai acuan untuk membandingkan 

hasil simulasi bahan dengan nilai koefisien difusi  diri secara eksperimen. Jika 

nilai koefisien difusi diri hasil simulasi yang dihasilkan cukup jauh dengan nilai 

eksperimen maka perlu dilakukan verifikasi (koreksi) nilai parameter potensial 

Morse dengan cara mengubah secara sistematis nilai parameter potensial Morse 
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beberapa kali dan disimulasikan kembali untuk menghitung koefisien difusi diri  

sampai diperoleh hasil yang diinginkan yaitu selisih hasil simulasi dan eksperimen 

cukup kecil. Setelah didapatkan nilai parameter yang sudah terkoreksi dilanjutkan 

dengan perhitungan koefisien difusi diri bergantung temperatur. Berdasarkan hasil 

penelitian didapatkan nilai koefisien difusi diri dengan nilai deskripansi kecil 

untuk logam Pb yaitu                    dengan  nilai deskripansi sebesar 

4% untuk nilai parameter potensial Morse                            dan 

nilai              dan dihasilkan rumusan 

 ( )              (
        

  
)        Untuk logam Cr dihasilkan  nilai 

koefisien difusi diri sebesar                    dengan  parameter potensial 

Morse untuk logam kromium adalah   = 0,3292 eV ,                dan nilai 

            dan nilai deskripansi yang diperoleh adalah       sehingga 

diperoleh rumusan  ( )              (
        

  
)       Untuk logam nikel 

diperoleh nilai koefisien difusi diri sebesar                  dengan nilai 

parameter potensial Morse   = 0,3784 eV ,                dan nilai    

        dan rumusan  ( )             (
        

  
)     . Dan untuk logam 

besi didapatkan nilai koefisien difusi diri sebesar                dengan 

parameter potensial Morse  untuk besi sebesar   = 0,4174 eV ,                

dan nilai           , dan didapatkan diskrepansi terkecil yaitu       dengan 

rumusan  ( )              (
        

  
)       Secara keseluruhan 

penelitian ini, telah berhasil memperoleh nilai parameter potensial Morse terbaik 

dan rumusan koefisien difusi diri untuk logam Pb, Cr, Ni, dan Fe. 
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BAB 1. PENDAHULUAN 

1.1. Latar Belakang 

Salah satu aplikasi simulasi dinamika molekul adalah untuk menghitung 

nilai koefisien difusi diri bahan. Dalam menentukan nilai koefisien difusi diri 

memerlukan parameter potensial yang tepat. Dalam penelitian ini akan digunakan 

parameter potensial Morse, dikarenakan parameter potensial Morse cocok untuk 

bahan logam. Koefisien difusi adalah besaran fisis yang cukup penting untuk 

diketahui. Contohnya adalah peristiwa korosi dapat dipelajari dengan 

menganggap adanya difusi (terlepasnya) atom-atom permukaan bahan yang 

mengalami korosi ke lingkungan (Arkundato, 2016).  Salah satu alasan studi teori 

koefisien difusi adalah untuk menemukan metode yang akurat dalam penentuan 

tekanan uap larutan pada suhu tinggi. Penentuan tekanan uap larutan sangat 

penting, karena berhubungan dengan temperatur. Difusi merupakan proses dimana 

materi dipindahkan dari satu bagian ke bagian yang lain sebagai gerakan molekul 

secara acak. Biasanya, diilustrasikan secara eksperimen klasik dimana  bejana 

silinder  pada bagian bawahnya diisi dengan larutan yodium dan bagian atas diisi 

dengan air,  kemudian ditemukan bagian atas dari yodium tersebut menjadi 

bewarna, setelah waktu yang cukup warna seluruhnya menjadi seragam. Dapat 

disimpulkan bahwa ada transfer yodium dan molekul-molekul yang ada dalam 

materi (Crank, 1975). Koefisien self-diffusion adalah koefesien difusi D   dari 

unsur i  sebuah material yang terdiri dari berbagai unsur. Unsur-unsur  yang 

mengalami difusi secara umum atom-atomnya akan menyebar kesegala arah. 

Zhang (2014),  pernah melakukan perhitungan self-diffusion besi dengan 

pendekatan secara eksperimental dan teoritik melalui eksperimennya 

menggunakan data  modulus geser  dari bahan polimorf Fe pada suhu tinggi dan 

pada tekanan tinggi. Xiun Liu (2013),  telah melakukan riset tentang koefisien 

difusi dengan sistem molekular dinamik dalam campuran binary (dwi atom) dan 
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ternary (tri atom). Pada percobaannya dia mencari koefisien difusi dengan  

formulasi binary (dwi atom)  dan  juga dengan hukum Fick. Hukum Fick 

menunjukkan bahwa laju difusi berbanding  lurus dengan gradien konsentrasinya. 

Aplikasi dari koefisien difusi diri selain untuk mengukur  tekanan uap pada 

suhu tinggi,  juga dapat digunakan untuk memprediksi koefisien difusi air menjadi 

polikarbonat. Dalam  industri elektronik informasi koefisien difusi diri sangat 

penting  untuk mempelajari ketahanan komponen (Nasirabadi et. al, 2016). 

Aplikasi lainnya yaitu pada perancangan  desain reaktor nuklir yang harus 

menyelesaikan persamaan koefisien difusi dimana diperlukan data koefesien 

difusi diri. Selain itu, untuk mengetahui benda terlarut  atau tidak terlarut  

parameternya dapat  menggunakan data-data koefesien difusi bahan/benda yang 

ditinjau.  

Kendala untuk aplikasi koefisien  difusi diri suatu bahan adalah untuk setiap 

material/bahan belum tentu ada data koefisien difusinya baik yang diperoleh 

secara teori maupun eksperimen. Pengukuran difusi diri secara eksperimental juga  

tidak mudah dilakukan untuk setiap material yang ingin diketahui nilai koefisien 

difusinya. Koefisien difusi diri  nilainya bergantung pada temperatur,  untuk 

temperatur tinggi secara eksperimental pengukuran nilai koefisien difusi diri  

tidak mudah dilakukan. Untuk itu, biasanya dilakukan kajian baik secara teoritik  

atau komputasi untuk menentukan koefisien difusi diri suatu bahan atau material. 

Secara komputasi untuk menentukan koefisien difusi diri dapat dilakukan 

menggunakan  berbagai metode khususnya metode dinamika molekul.  

Dinamika molekul didasarkan pada analisis dinamika atom dan interaksi 

atom-atom dalam materi yang dalam perhitungannya nanti dapat memprediksi  

struktur dan sifat termodinamika cairan, bahkan untuk kasus  yang relatif 

kompleks. Dinamika molekul adalah teknik simulasi  yang memungkinkan atom-

atom  bahan berinteraksi satu sama lain untuk berevolusi selama jangka waktu 

tertentu sedemikian hingga semua atom-atom bahan akan membentuk suatu 

lintasan tertentu yang disebut trayektori. Di dalam dinamika molekul terdapat 

beberapa skema perhitungan lintasan gerak atau trayektori ini  dengan berbagai 
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code yang telah dibuat baik yang diperoleh secara gratis maupun berbayar. Moldy 

adalah sebuah program komputer gratis untuk melakukan simulasi dinamika 

molekul untuk sistem materi. Banyak penelitian menggunakan simulasi dinamika 

molekul untuk mempelajari fenomena misalnya, viskositas bergantung suhu 

misalnya untuk senyawa hidrokarbon dan cairan (Arkundato, 2015). Perhitungan 

koefisien difusi diri  dengan metode simulasi dinamika molekul dapat dilakukan 

dengan dua cara yaitu melalui formula Einsten  dan formulasi Green-Kubo. 

Formulasi Green-Kubo didefinisikan melalui fungsi VACF (Velocity 

Autocorrelation Function) yang merupakan formula untuk mengautokorelasi 

fungsi kecepatan atau  dapat secara opsional menghitung fungsi total korelasi 

kecepatan dari sumber data yang sama. Sedangkan formulasi Einsten atau 

diketahui sebagai relasi Einsten adalah teori yang mempelajari  sifat atom dan 

kinetika molekuler dimana koefisien difusi  diperoleh dari slope nilai-nilai MSD 

(Mean Square Displacement) terhadap waktu. Pada formulasi ini, merupakan 

perhitungan jumlah molekul didalam zat cair. Kemudahan dari formulasi Einsten 

adalah pada formulasi ini, sangat cocok diterapkan untuk sistem cair dan gas 

karena dapat menghasilkan grafik linier antara MSD dan waktu (t), akan tetapi 

pada sistem padat ataupun setengah padat formulasi ini tidak mudah diterapkan 

sehingga memerlukan evaluasi lebih lanjut. Formulasi Einsten ini menggunakan 

kurva MSD (Mean Square Displacement) dalam perhitungannya. Formulasi 

Green-Kubo memiliki kelebihan yaitu  dapat diterapkan untuk sistem materi yang 

lebih umum baik padat, cair, dan gas. Mondello dan Grest menggunakan metode 

dinamika  molekul setimbang  untuk menghitung viskositas n-alkana  dengan  

menggunakan kedua formulasi yaitu formulasi Green- Kubo dan formulasi 

Einsten. 

Pada penelitian ini perhitungan koefisien difusi diri digunakan formulasi 

Green-Kubo untuk beberapa  unsur logam komponen baja paduan misalnya Pb, 

Cr, Ni, dan Fe. Keempat unsur diatas akan diverifikasi nilai parameter potensial 

Morse, sehingga diperoleh nilai parameter potensial Morse yang sesuai untuk 

dilakukan simulasi perhitungan koefisien difusi diri bergantung temperatur. 

Aplikasi penting  dari perhitungan koefisien difusi diri adalah contohnya pada 
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kasus  baja di dalam  logam cair  dalam reaktor nuklir dimana komponen-

komponen baja mengalami difusi atau terlarut dalam logam cair Pb, yang dikenal 

dengan peristiwa korosi. Atom unsur Fe yang mengalami difusi perlu dihitung 

koefisien difusinya menggunakan metode dinamika molekul. Potensial Morse 

adalah salah satu model interaksi interatomik atom-atom yang menyusun bahan 

dengan bentuk energi potensial tertentu sistem molekul diatomik. Pada penelitian 

ini secara garis besar ingin dihitung koefisien difusi diri  bahan bergantung pada 

temperatur D(T) menggunakan metode simulasi dinamika molekul, menggunakan 

potensial Morse. Untuk rumusan koefisien difusi diri  dapat menggunakan 

potensial Morse, maka perlu ada verifikasi dahulu parameter potensial Morse 

menurut data eksperimen koefisien difusi diri bahan pada temperatur tertentu. 

Untuk dapat menentukan koefisien difusi diri D(T) ini maka digunakan formulasi 

Arrhenius. Hal yang paling penting dari penelitian ini adalah ingin mengetahui  

koefisien difusi diri bergantung temperatur untuk  beberapa unsur logam 

komponen baja paduan, dimana data ini sangat penting untuk aplikasi secara 

umum karena secara eksperimental rumusan D(T) ini untuk bahan tersebut  tidak 

selalu ada. 

 

1.2  Rumusan Masalah 
Berdasarkan latar belakang diatas rumusan masalah penelitian yang 

diterapkan yaitu: 

1. Berapa nilai parameter potensial Morse ( , α,  dan   )  yang  sesuai 

untuk logam Pb, Cr, Ni, Fe yang mampu menggambarkan  koefisien 

difusi  logam tersebut dengan baik? 

2. Apa rumusan koefisien difusi  bergantung temperatur logam-logam 

tersebut? 

 

 

 

 

Digital Repository Universitas JemberDigital Repository Universitas Jember

http://repository.unej.ac.id/
http://repository.unej.ac.id/
http://repository.unej.ac.id/


5 
 

 
 

1.3  Batasan Masalah 

Batasan masalah pada penelitian ini adalah: 

1. Koefisien difusi diri dihitung dengan menggunakan metode Green-Kubo 

2. Kebergantungan suhu dari koefisien difusi diri didekati dengan formulasi 

Arrhenius. 

 

 

1.4  Tujuan 

Penelitian yang dilakukan bertujuan untuk: 

1. Menentukan nilai dari parameter potensial Morse  beberapa unsur logam 

murni pembentuk baja paduan yang sesuai untuk bahan tersebut. 

2. Mengetahui rumusan koefisien difusi diri bergantung temperatur logam 

murni Pb, Cr, Ni dan Fe. 

 

1.5  Manfaat 

Manfaat dari penelitian ini adalah dapat menentukan nilai parameter 

potensial Morse  beberapa unsur logam komponen baja paduan yang cocok  

sehingga dapat digunakan untuk perhitungan-perhitungan besaran fisis secara 

umum yang menggunakan parameter potensial Morse seperti perhitungan 

koefisien difusi bergantung temperatur. 
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BAB 2. TINJAUAN PUSTAKA 

2.1  Koefisien Difusi  

Nilai koefisien difusi sering digunakan untuk mengecek nilai penguatan 

pada logam atau senyawa yang dihasilkan. Proses difusi atomik pada material 

melibatkan perpindahan atom dari bagian  konsentrasi tinggi menuju konsentrasi 

yang lebih rendah pada material. Dalam rekayasa bahan permukaan atom-atom 

donor diaktivasi sehingga mampu menembus permukaan material untuk 

membentuk permukaan baru melalui pembentukan molekul-molekul baru 

(Setiawan, 2015). 

Transportasi difusi adalah fenomena yang terjadi karena adanya gradien  

potensial di dalam sistem bahan. Difusi merupakan proses yang lambat untuk 

proses perpindahan atom dalam sistem. Namun seiring dengan peningkatan 

temperatur, biasanya nilai koefisien difusi juga meningkat dalam banyak proses 

difusi banyak terjadi, seperti dalam hal reaksi kimia. Ketika difusi melambat maka 

membatasi tingkat keseluruhan proses. Oleh karena itu dalam memprediksi proses 

difusi dibedakan menjadi self-diffusion dan transport difusi. Self-diffusion adalah 

perpindahan rata-rata molekul, sedangkan transport difusi adalah  kumpulan 

molekul karena adanya kekuatan pendorong. Proses tersebut dapat dirumuskan 

dalam hukum Fick sebagai berikut:      

      ∑    

   

   

                                                                           (   )      

 

dimana,    adalah total konsentrasi molar,     adalah difusitivitas Fick yang 

bergantung pada konsentrasi tetapi tidak bergantung terhadap gaya  dan     adalah 

komponen fraksi mol. Di dalam gas koefesien difusi biasanya             

sedangkan di dalam liquid koefisien difusi biasanya            . Persamaan 1 

acuan difusi fluks adalah kecepatan molar rata-rata, maka ∑      
    . 
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                                                                                          (   )     

 

                                                                                          (   )     

  

hukum Fick I dimana         dan         sehingga didapat         

 . Sehingga difusi dalam sistem dapat dijelaskan oleh satu koefisien transportasi. 

Koefisien difusi Fick dalam sistem adalah sama untuk semua kerangka acuan 

asalkan menggunakan gradien dari pengukuran konsentrasi yang sesuai. Simulasi 

dinamika molekul adalah teknik komputasi yang menggunakan medan gaya untuk 

menghitung besaran-besaran ekuilibrium dan transport dalam sistem. Medan gaya 

digunakan untuk menggambarkan interaksi antar partikel atom atau molekul. 

Simulasi dinamika molekul menggunakan persamaan gerak hukum kedua Newton 

dalam bentuk numerik. Hukum kedua Newton menyatakan bahwa percepatan 

suatu partikel adalah sebanding dengan gaya total pada partikel dan berbanding 

terbalik dengan massanya, 

   
  

  
 

    
   

                                                                                     (   ) 

 

dimana    adalah percepatan partikel  i,    adalah  gaya total yang bekerja pada 

partikel,    adalah massa partikel i,    adalah posisi partikel i dan t adalah waktu.  

( Xiun Liu et. al,  2013). 

Penelitian ini dilakukan dengan memverifikasi terlebih dahulu parameter 

potensial Morse dari unsur Pb, Cr, Ni dan Fe yang akan dibandingkan dengan 

hasil simulasi nilai koefisien difusi diri dengan nilai koefesien difusi diri secara  

eksperimen dari berbagai sumber seperti pada tabel 2.1 
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Tabel 2.1 Nilai koefisien difusi  diri bahan secara eksperimen 

Referensi Unsur T (K) D (    ) 

Basu et al. (1980) Pb 743           

Donald & Wendelin (2014) Fe 3000           

Maier et al. (1976) Ni 813          

Neumann (2009) Cr 1369          

 

2.2  Struktur Kristal 

Simulasi MD memerlukan input sistem materi dalam bentuk struktur materi 

baik dalam bentuk kristal atau yang lain. Atom dalam struktur kristal  saling 

terikat dengan atom terdekatnya pada jarak  tertentu. Atom juga berinteraksi  

dengan  atom terdekat lainnya  baik secara lansung  maupun melalui atom 

terdekat pertama. Pembentukan kristal selalu hasil dari interaksi antar atom  yang 

disatukan oleh kisi kristal dan vibrasi termal (Vainshtein, 2013). Struktur  kristal  

dapat digambarkan melalui bentuk kisinya, yang terdiri dari kelompok atom yang 

saling berdekatan di setiap  titik kisinya. Kelompok  dari atom disebut dengan 

basis, ketika terjadi pengulangan basis pada ruang tiga  dimensi akan membentuk 

sebuah kristal (Kittel, 1996). 

Menurut (Oxtoby, 2003), unsur-unsur tertentu  ada dalam bentuk kristal 

struktur  padatan  yang sangat sederhana, dimana atom-atomnya menempati posisi 

dari kisi-kisinya. Polonium adalah salah satu unsur yang mengkristal dalam kisi 

kubik sederhana (Simple Cubic Lattice) yang atom-atomnya terletak pada 

perpotongan tiga pasang bidang yang berjarak  sama dan membentuk sudut siku-

siku setiap sel satuan. Logam alkali mengkristal dalam struktur body centered 

cubic (BCC). Sel satuan struktur ini mengandung dua titik kisi, satu dipusat kubus  

dan lainnya disalah satu dari kedelapan sisinya. Satu atom tunggal alkali  terletak 

pada setiap kisi.  
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Gambar 2.1 Struktur Body Centered Cubic (BCC) 

Sumber: (Oxtoby, 2003) 

 

Logam alumunium, nikel, tembaga dan perak antara lain mengkristal dalam 

struktur  Face  Centered Cubic (FCC). Sel satuan ini mengandung empat titik  

kisi, dengan satu atom tunggal terletak  pada setiap titik.  Keseluruhan untuk 

struktur ini  empat atom per sel satuan. 

 

Gambar 2.2 Struktur face Centered Cubic (FCC).  

Sumber: (Oxtoby, 2003). 

 

 

2.3  Besi (Fe) 

Besi merupakan logam yang sering digunakan diberbagai aplikasi dan 

mempunyai struktur kristal yang berbentuk BCC dan ada pula yang berstruktur 

FCC. Besi memiliki sifat fisik yang menarik banyak digunakan dalam material 

dan dianggap secara khusus sebagai komponen utama dari inti bumi (Zhang, 

2014). Pada tabel periodik unsur, besi mempunyai simbol Fe dan bernomor atom 

26. Besi merupakan logam yang relatif mudah pengolahannya tetapi,  salah satu 
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kelemahan besi adalah mudah mengalami korosi. Logam murni sangat reaktif 

secara kimiawi  dan cepat rusak, terutama pada kelembapan udara atau pada suhu 

tinggi (Winter, 1993).  

Besi termasuk gologan ke 8  yang lebih reaktif dibandingkan dengan unsur 

golongan ke 8 lainnya. Logam besi tampak berkilauan dan bewarna perak, logam 

besi murni maka bersifat lunak dan mudah dibentuk. Besi memiliki sifat unik 

yaitu pada temperatur tinggi (> 910 ºC) besi memiliki struktur FCC dan pada 

temperatur sekitar 1390 ºC berubah kembali menjadi struktur BCC. Besi memiliki 

titik leleh sebesar 1535 ºC dan jari-jari atomik sebesar 126 pm. Besi sangat 

berperan penting dalam bidang biologi (Kristian & Retno,  2010). 

2.4  Timbal (Pb) 

Timbal merupakan kelompok ke 14 dari tabel periodik dan juga termasuk C, 

Si, Ge, dan Sn. Timbal memiliki karakteristik yang paling metalik diantara unsur 

diatas. Unsur timbal memiliki nomor atom 82 dengan massa atom  207,19.  

Timbal adalah paling banyak dari unsur logam transisi. Timbal merupakan 

pembentuk elemen logam chalcopile dan beberapa mineral penting (Greenwood 

dan Earnshaw, 1984). Jumlah energi ionisasi pertama dan kedua timbal yaitu 

mirip dengan energi ionisasi timah, timbal merupakan golongan IVA  yang 

memiliki struktur kubik  yaitu FCC. Timbal memiliki titik leleh (Marcillac et al, 

2003). Timbal memiliki massa jenis 11,34       dan memiliki titik leleh sebesar 

1740 ºC.  Timbal merupakan logam yang berbahaya karena bersifat karsinorgenik 

yang dapat menyebabkan mutasi dan terurai dalam jangka waktu yang lama, 

timbal juga merupakan logam yang bersifat neurotoksin yang dapat masuk 

kedalam tubuh manusia dan hewan (Kusnoputranto,  2006). 

Timbal merupakan unsur-unsur golongan 14 (p) yang lebih bersifat logam 

dibandingkan dengan  karbon, silikon, dan germanium. Timbal memiliki titik 

leleh sebesar 327 ºC dengan jari-jari atomik sebesar 175 pm. Timbal sebagai 

logam berat merupakan unsur yang paling banyak di alam. Istilah logam berat 

pada timbal dikarenakan timbal memiliki  densitas (rapatan) yang sangat tinggi 

yaitu sebesar 11,34 g     jauh melebihi  densitas logam transisi yang pertama 
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yaitu sebesar 8,92 g    . Timbal banyak manfaat  dalam industri cat digunakan 

sebagai pigmen warna, selain itu timbal masih mempunyai banyak manfaat 

lainnya (Kristian & Retno,  2010). 

 

2.5  Nikel (Ni) 

Logam paduan nikel telah dikenal di Cina lebih dari 2000 tahun yang lalu, 

dan penambang Saxon telah terbiasa dengan biji NiAs yang bewarna kemerahan, 

yang secara sekilas mirip dengan senyawa     . Para penambang tersebut tidak 

mampu mengekstrak “tembaga” dari bijinya sehingga diberi nama kupfernikel. 

Pada tahun 1751, A.F. Constedt mengisolasi logam tak murni dari biji yang 

berasal dari Swedia dan mengindentifikasi dengan logam kupfernikal sebagai 

logam baru atau yang baisa disebut dengan nikel. Nikel mempunyai titik leleh 

sebesar 1455 ºC dengan jari-jari atom sebesar 124 pm. Dalam keadaan pasif nikel 

tahan terhadap korosi atmosfer pada temperatur normal. Pada pemanasan nikel 

bereaksi dengan unsur-unsur B, Si, P, S dan halogen. Pada keadaan pemanasan 

nikel teroksidasi oleh uap air, larut dalam asam mineral (Kristian & Retno,  2010). 

Nikel  merupakan logam yang mempunyai struktur FCC dengan konstanta 

kisi 3,5214   (Born, 1940). Salah satu kelebihan dari nikel  adalah  memiliki sifat 

tahan korosi namun dalam keadaaan murni bersifat lunak sehingga ketika 

digabungkan dengan beberapa logam akan menjadi pilihan yang tepat untuk 

membentuk baja tahan korosi (Huheey & Keither, 1993).  

 

2.6  Kromium (Cr) 

Kromium adalah suatu unsur kimia  dalam tabel periodik yang memiliki 

lambang Cr dan memiliki nomor atom 24. Kromiun merupakan atom pertama 

golongan ke enam. Logam kromium adalah logam bewarna abu-abu seperti baja 

dan memiliki titik lebur tinggi. Logam ini, merupakan unsur yang melimpah ke-

22 dikerak bumi (Walwork, 1976). 

Konfigurasi untuk kromium menyimpang dari diagram aufbau. Kromium 

lebih mudah bereaksi dengan asam non oksidator. Kromium memiliki titik leleh 
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1900 ºC dan titik didih 2690 ºC.  Logam golongan 6  tingkat oksidasi rendah 

semakin tidak stabil  dengan naiknya nomor atom. Jadi, kromium mempunyai 

variasi tingkat oksidasi yang paling banyak sehingga, logam kromium lebih 

banyak membentuk berbagai senyawa (Kristian & Retno,  2010). 

 

2.7  Formulasi Green- Kubo 

Menurut (Refson, 2001),  Formulasi Green- kubo  didefinisikan melalui 

fungsi VACF yang merupakan formula untuk mengautokorelasi fungsi kecepatan 

atau bisa juga disebut VTF (Velocity Total Correlation Function) . Untuk partikel 

N, fungsi VACF atau Z(t) dapat didefinisikan : 

 ( )  
 

    
∑ ∑   (  

 

   

  

    

)   (    )                                    (   ) 

   ( )  
 

  
∑(∑     

 

   

  

    

(  ) ∑   

 

   

  (    )            (   ) 

dimana q adalah muatan total,  v(t) adalah kecepatan pada waktu t. Koefisien self-

diffusion, D dapat diperoleh  dari hasil integrasi VACF maka: 

  
 

 
∫  ( )

 

 

                                                                           (   ) 

 

2.8  Formulasi Arrhenius 

Reaksi kimia lebih cepat terjadi pada temperatur tinggi, karena energi panas 

menghubungkan arah pada  tingkat molekul. Pada saat temperatur naik, molekul-

molekul bergerak lebih cepat dan bertabrakan lebih kuat sehingga memungkinkan 

pembelahan ikatan dan penataan ulang. Pada tahun 1890, sudah menjadi rahasia 

umum bahwa temperatur yang tinggi dapat mempercepat reaksi, sering kali 

menggandakan kenaikan laju reaksi tetapi belum ada alasan yang jelas. Tahun 

1899, ahli kimia Swedia Svante Arrhenius (1859-1927) menggabungkan konsep 

energi aktivasi dan hukum distribusi Boltzman kedalam salah satu  hubungan 

paling penting dalam kimia fisik: 
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                                                        (   ) 

dimana,   adalah konstanta laju, T adalah suhu absolut dalam Kelvin, A adalah 

konstanta,    adalah energi aktivasi, dan R adalah konstanta gas universal (0,082  

L atm/mol K). Koefesien difusi bergantung suhu dapat dirumuskan: 

 ( )       (
   

  
)                                      (   ) 

 

dimana     adalah nilai koefisien difusi diri pada saat T = 0 K  dalam     ,    

adalah energi aktivasi dalam        T adalah suhu dalam Kelvin dan R adalah 

konstanta gas universal (0,082  L atm/mol K) (Ames, 2010). 

 

2.9  Potensial Morse 

Dalam dinamika molekul terdapat dua potensial yang sering digunakan 

yaitu potensial Lennard-Jones dan potensial Morse. Potensial Morse merupakan 

potensial yang cocok untuk sistem logam. Potensial Morse menggambarkan  

sistem diatomik  yang menghubungkan  energi potensial dan jarak  pada sistem 

diatomik  dan juga hubungan ikatan atom atau molekul dengan jaraknya (Chiang 

et. al, 2009). Potensial Morse merupakan potensial yang cocok dalam hal molekul 

diatomik  yang ditemukan oleh Phillip M. Morse pada tahun 1929, dalam 

temuannya menyatakan bahwa potensial Morse memberikan gambaran yang lebih 

baik untuk molekul diatomik yang dapat dirumuskan sebagai berikut: 

 (   )        (      )      (      )                                                        (    ) 

dimana r merupakan jarak antar atom,   adalah energi diasosiasi molekul 

(Pelepasan ikatan) dan   adalah parameter panjang yang merupakan 

kelengkungan potensial pada titik asal (Filho et. al,  2017). 

Parameter potensial Morse dihitung menggunakan nilai eksperimental, 

dalam persamaan keadaan dan konstanta elastis yang dihitung menggunakan 

parameter potensial Morse  dengan percobaan kedua logam FCC dan BCC. Hal 

ini,  menunjukkan  bahwa fungsi potensial  dapat diterapkan secara akurat untuk 
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hal yang melibatkan  semua jenis deformasi logam kubik (Girifalco dan Weizer, 

1959). Tabel 2.2 adalah tabel parameter potensial Morse untuk beberapa logam. 

 

Tabel 2.2 Parameter potensial Morse 

Metal              (eV) 

Pb 1,1836 3,733 0,2348 

Ag 1,3690 3,115 0,3323 

Ni 1,4199 2,780 0,4205 

Cu 1,3588 2,866 0,3429 

Al 1,1646 3,253 0,2703 

Ca 0,80535 4,569 0,1623 

Sr 0,73776 4,988 0,1513 

Mo 1,5079 2,976 0,8032 

W 1,4116 3,032 0,9906 

Cr 1,5721 2,754 0,4414 

Fe 1,3885 2,845 0,4174 

Ba 0,65698 5,373 0,1416 

K 0,49767 6,369 0,05424 

Na 0,58993 5,336 0,06334 

Cs 0,41569 7,557 0,04485 

Rb 0,42981 7,207 0,04644 

 
Sumber: (Girifalco dan Weizer, 1959) 

 

Meskipun kita sudah mendapatkan parameter potensial Morse  pada tabel di atas, 

akan tetapi penelitian ini akan diverifikasi lebih dalam akurasi dari nilai-nilai 

tersebut untuk dapat digunakan dalam simulasi dinamika molekul. 

2.10   Program MOLDY  

Metode dinamika molekul adalah salah satu metode komputasi yang sangat 

populer untuk mensimulasikan gerak atom, baik sistem molekul maupun obyek 

berukuran besar seperti planet dalam galaksi. Dengan metode dinamika molekul 

gerak atom-atom atau bahan dapat diamati  dari waktu ke waktu akibat pengaruh 

dari luar seperti pemanasan, dan perubahan temperatur. Metode dinamika molekul 

memerlukan informasi koordinat awal atom, kondisi simulasi (temperatur, 

tekanan, rapat partikel,  dan lain-lain). Metode dinamika molekul juga 
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memerlukan fungsi potensial yang menggambarkan interaksi antar partikel  

seperti yang telah dijelaskan di atas (Arkundato, 2013). Pada peneitian ini, 

simulasi MD direalisasikan dalam bentuk program MOLDY. Program ini dipilih 

karena sangat akurat dan masih digunakan dalam riset-riset aktual. 

Metode MD adalah teknik simulasi komputer dengan meninjau  perubahan 

waktu atom dan molekul  yang berinteraksi secara teratur (Dwi et al., 2017). 

Kuantitas makroskopik yang paling berperan dalam progam MOLDY adalah 

Mean Square Displacement (MSD). MSD adalah besaran fisis yang dapat 

dihitung dalam menentukan koefisien difusi, temperatur tinggi yang diberikan 

atom-atom  yang bergerak setiap saat. Dinamika molekular adalah literasi 

pemecahan  persamaan differensial  dengan jumlah timestep tertentu. Dalam hal 

ini persamaan perpindahan  kuadrat atom-atom dapat di rata-rata, sehingga 

kuantitas tersebut dapat dihubungkan  dengan perhitungan koefesien difusi 

(Arkundato,  2016). 

Pada penelitian ini akan menggunakan program MOLDY yang berbasis 

“Free Code”. Program ini mudah di instal baik dalam OS Windows maupun 

Linux. Program MOLDY dapat diunduh secara gratis melalui internet di alamat 

http://cpc.cs.qub.ac.uk/summaries/AEJU_v1_0.html. 

 

 

Gambar 2.3 Situs web http://cpc.cs.qub.ac.uk/summaries/AEJU_v1_0.html 
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BAB 3. METODE PENELITIAN 

 

3.1  Rancangan Kegiatan Penelitian 

Pada kegiatan penelitian ini yang akan dilakukan dibagi dalam dua tahap 

simulasi: 1) Simulasi I yaitu  memverifikasi nilai parameter potensial Morse untuk 

beberapa unsur logam komponen baja paduan.  Tahap ini kita menyiapkan file 

input simulasi yaitu file spesifikasi dan file kontrol simulasi. Untuk verifikasi 

akan dilakukan perhitungan besaran fisis  koefisien difusi diri dengan 

menggunakan formulasi Green-Kubo berbasis VACF. Pada hal ini, dilakukan 

komparasi data eksperimen koefisien difusi diri bahan pada T tertentu dengan 

hasil simulasi. 2) Simulasi II yaitu menghitung koefisien difusi diri  bergantung 

temperatur dengan formulasi Arrhenius. Pelaksanaan penelitian dilakukan di 

Laboratorium Fisika Komputasi Jurusan  Fisika,   Fakultas Matematika dan Ilmu 

Pengetahuan Alam, Universitas Jember. Kegiatan dilaksanakan mulai semester 

ganjil 2018 hingga semeter genap 2019. 

Kegiatan penelitian diawali dengan studi literatur dari berbagai sumber 

sebagai langkah observasi mengenai topik metode penelitian yang akan diteliti, 

dan juga menginstal software MOLDY sebagai software yang akan digunakan 

untuk melakukan simulasi. Penelitian ini dilakukan secara komputasi  dengan 

menggunakan metode dinamika molekul untuk menentukan koefisien difusi bahan 

unsur logam komponen baja paduan. 

      

3.2  Sumber Data Penelitian 

Simulasi dinamika molekul merupakan metode yang digunakan untuk 

perhitungan koefisien difusi diri bergantung temperatur dan memverifikasi nilai 

parameter potensial Morse dalam penelitian ini. Perhitungan koefisien difusi diri 

bergantung temperatur diperoleh dari data sekunder, berupa massa atom, 

konstanta kisi atom, struktur kristal atom, dan nilai parameter potensial Morse. 
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Oleh karena data yang dihasilkan berupa angka, maka penelitian ini dikategorikan 

kedalam penelitian kuantitatif. 

3.3  Definisi Operasional Variabel 

Definisi operasional variabel  dari penelitian ini, antara lain sebagai berikut: 

1. Variabel  Bebas 

            Variabel bebas dari penelitian ini meliputi temperatur yaitu dengan   

memvariasi temperatur (500- 2000) K. 

2. Variabel Terikat 

            Variabel terikat  yang dari penelitian ini adalah koefisien difusi diri D(T). 

3. Variabel kontrol 

            Variabel Kontrol yang diterapkan pada penelitian ini  meliputi tekanan 

(P), jumlah atom (N), struktur kristal molekul dan jumlah integrasi n step. 

 

3.4  Kerangka Pemecahan Masalah 

Pada penelitian ini menghitung koefisien difusi diri bergantung temperatur, 

untuk mendapatkan nilai koefisien difusi diri diperlukan nilai parameter yang 

sesuai dengan bahan Pb, Cr, Ni, Fe, sehingga dapat digunakan dalam simulasi. 

Parameter potensial Morse diverifikasi terlebih dahulu dan dibandingkan dengan 

nilai koefisien difusi diri pada temperatur tertentu yang didapatkan secara 

eksperimen. Nilai parameter potensial Morse yang sesuai akan digunakan untuk 

perhitungan nilai koefisien difusi diri bergantung temperatur dengan 

menggunakan formulasi Arrhenius. Tahapan Simulasi dapat ditunjukkan pada 

gambar 3.1. 
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Gambar 3.1 Diagram alir kerangka pemecahan masalah 

Mulai 

Studi pustaka nilai koefisien difusi diri 

eksperimental dan parameter potensial Morse  

 beberapa unsur logam komponen baja paduan 

Instalasi software 

Input simulasi (spesifikasi sistem dan 

kontrol simulasi)  

 

Running simulasi verifikasi 

parameter potensial Morse 

Data ouput hasil 

simulasi 

Perhitungan koefesien difusi diri (D) 

pada T tertentu 

Uji kesesuaian data 

eksperimen dan simulasi 

Simulasi perhitungan koefisien 

difusi diri D(T) dengan formulasi 

Arrhenius 

Kesimpulan  

Selesai 

Adjusment 

parameter 

potensial Morse 

Tidak 

Ya 
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Verifikasi nilai parameter potensial Morse dilakukan dengan cara melihat 

data koefisien difusi diri hasil simulasi dengan temperatur yang sesuai dengan 

eksperimen. Setelah diperoleh data koefisien difusi diri tersebut maka, 

dibandingkan dengan nilai koefisien difusi diri yang didapat secara eksperimen. 

Nilai koefisien difusi diri hasil simulasi yang tidak sesuai dengan eksperimen 

maka perlu diverifikasi nilai parameter potensial Morse dengan melakukan 

simulasi ulang sehingga didapatkan nilai parameter potensial yang sesuai untuk 

logam Pb, Cr, Ni, dan Fe.  

Proses selanjutnya adalah nilai parameter potensial Morse yang sesuai 

digunakan untuk perhitungan koefisien difusi diri bergantung temperatur D(T) 

dengan menggunakan formulasi Arrhenius dengan variasi suhu (500-2000) K 

dengan melakukan fitting data menggunakan formulasi tersebut sehingga 

didapatkan nilai koefisien difusi diri D(T). 

 

3.5  Alat dan Bahan 

Alat- alat yang digunakan dalam penelitian, antara lain: 

1. Perangkat komputer yang terdiri atas layar monitor, CPU, dan mouse 

dengan spesifikasi : 

a. Prosesor          : Intel(R) Core (TM) i3 – 4170 CPU@ 3,70 GHz 

b. Sistem             : 64 bit 

c. RAM               : 2,00 GB (1,88 GB usable) 

d. OS                   : Linux Ubuntu 

2. Program yang digunakan dalam simulasi antara lain:. 

a. Software MOLDY untuk memproses simulasi dinamika molekul dan 

mendapatkan data. 

b. Microsoft Excell digunakan untuk mengolah dan mem-fitting data. 
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3.6  Analisis Data 

Perhitungan koefisien difusi diri bergantung temperatur menggunakan 

formulasi Arrhenius pada bahan  Pb, Cr, Ni, Fe,  dengan variasi temperatur 500K-

2000K.  Formulasi Arrhenius ditunjukkan sebagai berikut: 

 ( )       (
   

  
)                                                (   ) 

dimana,  

      = energi aktivasi (     ) 

      = Koefisien difusi diri pada     (    ) 

       = suhu absolut (K) 

       = konstanta gas universal (           ) 

Perkiraan kesalahan atau nilai diskrepansi yang didapatkan dapat dihitung 

berdasarkan 

            |
  

      
   

  
   |                                       (   ) 

 

dimana   
    adalah nilai koefisien difusi diri hasil simulasi,   

    adalah nilai 

koefisien difusi diri  eksperimen dari referensi yang ada. Kemudian, nilai 

koefisien difusi diri hasil simulasi dibandingkan dengan nilai koefisien difusi diri 

yang di dapat dari referensi. 

 

3.7  Prosedur Kerja 

Prosedur Kerja dalam penelitian ini menerangkan detail dari diagram alir  

gambar 3.1 pemecahan masalah: 

3.7.1  Step Pre-Processing  

Pada pre-processing step  dilakukan untuk menyiapkan file yang nantinya 

akan digunakan sebagai input spesifikasi material atau bahan yang akan 

digunakan. File yang perlu disiapkan adalah file spesfikasi yang memuat data 

struktur kristal, lattice constant, massa atom dan parameter potensial Morse (D, 

α,    ) dari  unsur logam komponen baja paduan dan kontrol simulasi. Software 
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MOLDY telah di instal atau upgrade dalam sistem  OS Linux Ubuntu caranya 

dengan mengetik pada layar terminal Linux dengan perintah: 

$ tar (spasi) -2xvf (spasi) moldy.tar.gz   

$ cd (spasi) moldy   

$ make    

$ sudo (spasi) make (spasi) install   

$ make (spasi) clean   

file input dan file control simulasi detailnya seperti pada Gambar 3.2 dan Gambar 

3.3: 

 

Gambar 3.2  File Control Simulasi 

 

Pada kontrol file nanti dapat dilakukan variasi suhu  dari 500 K – 2000 K, 

dengan tekanan 0,013MPa atau 1 atm seperti Gambar 3.2 di atas. File input 

spesifikasi dimasukkan nilai  parameter potesial Morse seperti pada Gambar 3.3 

berikut ini: 
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Gambar 3.3  File Input Simulasi 

 

Pada file input simulasi dimulai dengan nama atom dan diakhiri dengan 

perintah end. Tanda pagar (#) pada file input simulasi berarti setelah tanda ini 

tidak dianggap sebagai data input. Baris pertama menjelaskan tipe atom dan 

jumlah tipe atom. Baris ke dua menyatakan, 1 untuk kode atom Fe, angka  55,847 

merupakan massa atom Fe, dan angka 0 adalah muatan atom netral. Baris keempat 

dan kelima adalah jenis potensial dan besar nilai dari parameter potensial yang 

digunakan dalam simulasi. Baris ke tujuh angka 12 menyatakan nilai 

penggandaan kristal, angka 35 menyatakan dimensi unit kristal, dan angka 90 

menyatakan sudut α,     pada kristal BCC. Baris ke delapan dan ke sembilan 

adalah posisi atom-atom Fe dalam unit kristal BCC. 

3.7.2  Step Simulasi 

Pada tahap simulasi perlu dilakukan pengecekan konvergensi simulasi 

material atau bahan terlebih dahulu. Simulasi ini untuk melihat kondisi ekuilibrasi 

sistem yang digunakan, karena dalam simulasi dinamika molekul pada saat 

perhitungan besaran fisis koefisien difusi diri keadaan sistem harus sudah 

setimbang. Hal ini dapat diketahui dari kurva ekuilibrasi energi. Untuk melakukan 

simulasi dengan cara memanggil file kontrol dan file input pada terminal Linux 

dengan perintah: 

$ Moldy (spasi)  nama-file-kontrol (spasi)  nama-file-output  
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Setelah memanggil file dengan perintah di atas maka program MOLDY 

akan merunning sesuai dengan file kontrol dan file input yang telah diberikan. 

Setelah itu, untuk mengecek data yang dihasilkan dapat dilihat dari file output 

pada saat selesai merunning seperti yang ditunjukkan pada Gambar 3.4. 

 

 

Gambar 3.4 Hasil Data Pada Program MOLDY 

 

Untuk mengecek kurva ekuilibrasi dengan cara memanggil energi potensial 

yang dihasilkan dengan perintah sebagai berikut: 

$ Moldyext (spasi) –f (spasi) 4 (spasi) nama-file-output  

Setelah melakukan perintah di atas maka akan muncul data energi potensial 

yang hasilkan, lalu di plot dengan Microsoft Excell untuk melihat kurva 

ekuilibrasi yang dihasilkan. Kemudian, setelah melakukan simulasi awal dan tidak 

terjadi error pada sistem maka dilakukan  tahap simulasi material atau bahan yang 

digunakan dalam penelitian.  

3.7.3  Step Post Processing  

Pada tahap post processing step dilakukan analisis data untuk data hasil 

simulasi yang menggunakan perhitungan utilitis moldy. Analisis data untuk 

menghitung koefisien difusi diri dengan mensimulasikan file input dan kontrol 

file, setelah itu ketikkan di terminal linux perintah: 

$ mdvaf [-s system-specification | -r restart-file] [-d dump-file-format] [-t dump-

range] [-f output-type] [-a] [-1] [-i] [-o output-file]  
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Keterangan: 

-s membaca file spesifikasi sistem. 

 -r membaca file restart,  pilih salah satu untuk menggunakan –s atau –r. 

-d membaca data konfigurasi dari file dump yang diberikan sebagai nama 

prototipe. 

-t range dari file dump ke posisi rata-rata. 

-f memberikan output dalam format yang ditentukan. 

-a menghitung posisi rata-rata menggunakan koordinat Cartesian (absolut). 

-1ortonormalisasi MD  rata-rata.  

-i menggeser posisi rata-rata sehingga semua partikel berada di dalam sel MD. 

-o nama opsional file output. 

Fungsi Mdvaf untuk menghitung koefisien difusi diri seperti pada rumus 

(2.8) dan dilanjutkan menghitung koefisien dengan rumus (2.9). 

Hasil simulasi perhitungan koefisien difusi diri (D) pada temperatur tertentu 

dibandingkan dengan hasil eksperimen, jika tidak sama perlu dilakukan koreksi 

nilai parameter  ,          dari potensial Morse. Untuk koreksi dapat diberi 

variasi naik atau turun sedikit demi sedikit, lalu dilakukan simulasi ulang sampai 

diperoleh % diskrepansi antara eksperimen dan simulasi % diskrepansi   5%. 

Setelah diperoleh nilai D,         , maka dilanjutkan menghitung koefisien difusi 

diri D(T) dengan formulasi Arrhenius pada persamaan (3.1)  

Nilai D(T) dapat dicari dari logaritma natural Arrhenius kemudian dengan 

memasukkan data simulasi dari berbagai temperatur sehingga didapatkan 

beberapa titik data. Grafik dari titik data tersebut didapatkan persamaan koefisien 

difusi diri sehingga hasil koefisien difusi diri dapat di plot dan dapat dibahas 

sehingga diperoleh kesimpulan dari hasil penelitian. 
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BAB 5. PENUTUP 

 

5.1  Kesimpulan 

Dari hasil penelitian  dan analisa data simulasi yang telah dilakukan dalam 

penelitian ini,  untuk koefisien difusi logam murni Pb, Cr, Ni, dan Fe (pembentuk 

baja paduan) dengan metode simulasi dinamika  molekul dengan potensial Morse 

maka dapat disimpulkan penelitian ini telah menghasilkan hasil yang sangat baik  

sebagai berikut: 

1. Data awal dengan input nilai parameter potensial Morse nilai koefisien 

difusi diri simulasi yang dihasilkan jauh dari nilai eksperimen, Sehingga 

perlu adanya verifikasi nilai parameter dan didapatkan nilai parameter 

potensial Morse terbaik untuk Pb, Cr, Ni, dan Fe sebagai berikut: 

a. Pb :   = 0,2348 eV ,                dan nilai           , 

b. Cr :  = 0,3291 eV ,                dan nilai           , 

c. Ni :  = 0,3784 eV ,                dan nilai           , 

d. Fe :   = 0,4174 eV,                dan nilai           . 

2. Koefisien difusi diri bergantung temperatur untuk masing-masing unsur  

didapatkan nilai  ( )  yang berbeda,  maka dapat dituliskan sebagai 

berikut: 

a. Pb :  ( )              (
        

  
)        

b. Cr:  ( )              (
        

  
)        , 

c. Ni :  ( )             (
        

  
)           

d. Fe:  ( )              (
        

  
)       

 

5.2  Saran 

Penelitian ini dapat dilanjutkan dengan dilakukan verifikasi parameter 

potensial Morse untuk unsur-unsur yang lain, sehingga diperoleh data parameter 
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potensial  Morse dan koefisien difusi diri bergantung temperatur lebih lengkap 

untuk berbagai unsur logam. 
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LAMPIRAN 

 

 

A. Data Verifikasi Nilai Parameter Potensial Morse 

A.1 Unsur Pb 

A.1.1 Data Hasil Simulasi Nilai Parameter Potensial Morse ( ) 

No   (   )   ( )  (  )   
   (    )   

   (    ) Diskrepansi(%) 

1 1,1836 3,733 0,2348                     1453 

2 1,6910 3,733 0,2348                      84,37 

3 1,5810 3,733 0,2348                     70 

4 1,4203 3,733 0,2348                     18,81 

5 1,4795 3,733 0,2348                     4 

6 1,0652 3,733 0,2348                     15 

7 1,0061 3,733 0,2348                     29 

8 0,9469 3,733 0,2348                     22 

9 0,8877 3,733 0,2348                     35 

10 0,8285 3,733 0,2348                     25 

 

A.1.2 Data Hasil Simulasi Nilai Parameter Potensial Morse (  ) 

no 
  (   )   ( )  (  )   

   (    )   
   (    ) Diskrepansi(%) 

1 1,4795 3,733 0,2348                     4 

2 1,4795 4,106 0,2348                     18 

3 1,4795 4,293 0,2348                     35 

4 1,4795 4,479 0,2348                     13 

5 1,4795 4,666 0,2348                     15 

6 1,4795 3,359 0,2348                     61 

7 1,4795 3,173 0,2348                     32 

8 1,4795 2,986 0,2348                     12 

9 1,4795 2,799 0,2348                     66 

10 1,4795 2,613 0,2348                     73 

 

A.1.3 Data Hasil Simulasi Nilai Parameter Potensial Morse ( ) 

No 
  (   )   ( )  (  )   

   (    )   
   (    ) Diskrepansi(%) 

1 1,4795 3,733 0,2348                     4 

2 1,4795 3,733 0,2583                      89 

3 1,4795 3,733 0,2700                     66 
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4 1,4795 3,733 0,2818                     73 

5 1,4795 3,733 0,2935                     57 

6 1,4795 3,733 0,2113                     70 

7 1,4795 3,733 0,1996                     34 

8 1,4795 3,733 0,1878                     18 

9 1,4795 3,733 0,1761                     37 

10 1,4795 3,733 0,1644                     33 

 

A.2 Unsur Cr 

 

A.2.1 Data Hasil Simulasi Nilai Parameter Potensial Morse ( ) 

No 
  (   )   ( )  (  )   

   (    )   
   (    ) Diskrepansi(%) 

1 1,5721 2,754 0,4414                    99,89 

2 1,7293 2,754 0,4414                    72,6 

3 1,8079 2,754 0,4414                    44 

4 1,8865 2,754 0,4414                    30 

5 1,9651 2,754 0,4414                    22 

6 1,4149 2,754 0,4414                    39 

7 1,3363 2,754 0,4414                    33 

8 1,2577 2,754 0,4414                    18 

9 1,1791 2,754 0,4414                    15 

10 1,1005 2,754 0,4414                   10,7 

 

A.2.2 Data Hasil Simulasi Nilai Parameter Potensial Morse (  ) 

No 
  (   )   ( )  (  )   

   (    )   
   (    ) Diskrepansi(%) 

1 1,1005 2,754 0,4414                   10,7 

2 1,1005 3,029 0,4414                    49,42 

3 1,1005 3,167 0,4414                    84 

4 1,1005 3,305 0,4414                    72 

5 1,1005 3,443 0,4414                    86,4 

6 1,1005 2,479 0,4414                    70 

7 1,1005 2,341 0,4414                    72 

8 1,1005 2,203 0,4414                    8 

9 1,1005 2,065 0,4414                    35 

10 1,1005 1,928 0,4414                    68,7 
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.2.3 Data Hasil Simulasi Nilai Parameter Potensial Morse ( ) 

No 
  (   )   ( )  (  )   

   (    )   
   (    ) Diskrepansi(%) 

1 1,1005 2,203 0,4414                    8 

2 1,1005 2,203 0,4526                    8 

3 1,1005 2,203 0,4732                    7 

4 1,1005 2,203 0,4938                    20 

5 1,1005 2,203 0,5143                    20 

6 1,1005 2,203 0,3703                    8 

7 1,1005 2,203 0,3497                    7 

8 1,1005 2,203 0,3292                    3 

9 1,1005 2,203 0,3086                    5 

10 1,1005 2,203 0,2880                    4 

 

A.3 Unsur Ni 

 

A.3.1 Data Hasil Simulasi Nilai Parameter Potensial Morse ( ) 

No 
  (   )   ( )  (  )   

   (    )   
   (    ) Diskrepansi(%) 

1 1,4199 2,78 0,4205                    99,54 

2 1,56189 2,78 0,4205                    81,86 

3 1,632885 2,78 0,4205                    87,08 

4 1,70388 2,78 0,4205                    40 

5 1,774875 2,78 0,4205                    27 

6 1,27791 2,78 0,4205                    38 

7 1,206915 2,78 0,4205                    13 

8 1,13592 2,78 0,4205                    18 

9 1,064925 2,78 0,4205                    7 

10 0,99393 2,78 0,4205                    20 

  

A.3.2 Data Hasil Simulasi Nilai Parameter Potensial Morse (  ) 

No 
  (   )   ( )  (  )   

   (    )   
   (    ) Diskrepansi(%) 

1 1,064925 2,78 0,4205                    7 

2 1,064925 3,058 0,4205                    19 

3 1,064925 3,197 0,4205                    18 

4 1,064925 3,336 0,4205                    34 

5 1,064925 3,475 0,4205                    19 

6 1,064925 2,502 0,4205                    34 

7 1,064925 2,363 0,4205                    28 
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8 1,064925 2,224 0,4205                    9 

9 1,064925 2,085 0,4205                    3 

10 1,064925 1,946 0,4205                    6 

 

A.3.3 Data Hasil Simulasi Nilai Parameter Potensial Morse ( ) 

No 
  (   )   ( )  (  )   

   (    )   
   (    ) Diskrepansi(%) 

1 1,064925 2,085 0,4205                    3 

2 1,064925 2,085 0,4625                    10 

3 1,064925 2,085 0,4836                    9 

4 1,064925 2,085 0,5046                    6 

5 1,064925 2,085 0,5256                    13 

6 1,064925 2,085 0,3784                    1 

7 1,064925 2,085 0,3574                    7 

8 1,064925 2,085 0,3364                    7 

9 1,064925 2,085 0,3154                    9 

10 1,064925 2,085 0,2944                    25 

 

A.4 Unsur Fe 

 

A.4.1 Data Hasil Simulasi Nilai Parameter Potensial Morse ( ) 

No 
  (   )   ( )  (  )   

   (    )   
   (    ) Diskrepansi(%) 

1 1,3885 2,845 0,4174                     306 

2 1,3890 2,845 0,4174                     65,63 

3 1,5279 2,845 0,4174                     12 

4 1,5974 2,845 0,4174                     6 

5 1,6668 2,845 0,4174                     24 

6 1,2051 2,845 0,4174                     36 

7 1,1806 2,845 0,4174                     25 

8 1,1112 2,845 0,4174                     25 

9 1,0418 2,845 0,4174                     7 

10 1,7363 2,845 0,4174                     82 

 

A.4.2 Data Hasil Simulasi Nilai Parameter Potensial Morse (  ) 

No 
  (   )   ( )  (  )   

   (    )   
   (    ) Disekrpansi(%) 

1 1,5974 2,845 0,4174                     6 

2 1,5974 2,840 0,4174                     1 

3 1,5974 2,556 0,4174                     81 

4 1,5974 2,414 0,4174                     26 
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5 1,5974 2,272 0,4174                     66 

6 1,5974 3,124 0,4174                     38 

7 1,5974 3,266 0,4174                     24 

8 1,5974 3,408 0,4174                     14 

9 1,5974 3,550 0,4174                     3 

10 1,5974 3,692 0,4174                     6 

 

A.4.3 Data Hasil Simulasi Nilai Parameter Potensial Morse ( ) 

No 
  (   )   ( )  (  )   

   (    )   
   (    ) Diskrepansi(%) 

1 1,5974 2,840 0,4174                     1 

2 1,5974 2,840 0,417                     53 

3 1,5974 2,840 1,5212                     42 

4 1,5974 2,840 0,5004                     33 

5 1,5974 2,840 0,4795                     9 

6 1,5974 2,840 0,3753                     17 

7 1,5974 2,840 0,3545                     16 

8 1,5974 2,840 0,3336                     48 

9 1,5974 2,840 0,3128                     26 

10 1,5974 2,840 0,2922                     22 

 

 

B. Data Simulasi Perhitungan  Koefisien Difusi  Diri D(T) 

B.1 Unsur Pb 

Tabel B.1.1 Data Hasil Untuk Mencari Ln D dan 1/T 

T(K) 1/T D(    ) Ln D 

500 0,002           -19,4351 

700 0,001428571           -19,245 

900 0,001111111           -18,9682 

1100 0,000909091           -18,8968 

1300 0,000769231           -18,8656 

1500 0,000666667           -18,8382 

1700 0,000588235           -18,8044 

2000 0,0005           -18,7479 

 

Tabel B.1.2 Data Perhitungan Koefisien Difusi Diri D(T) 

T (K) D(T) (    ) 

10            

50            
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T (K) D(T) (    ) 

200            

300           

350           

400           

450           

500           

550           

600           

650           

700           

750           

800           

850           

 

B.2 Unsur Cr 

Tabel B.2.1 Data Hasil Untuk Mencari Ln D dan 1/T 

T(K) 1/T D(    ) Ln D 

500 0,000329 0,002 -8,01832 

700 0,000382 0,001429 -7,87109 

900 0,000513 0,001111 -7,57447 

1100 0,000689 0,000909 -7,27973 

1300 0,000725 0,000769 -7,22881 

1500 0,000805 0,000667 -7,12475 

1700 0,00099 0,000588 -6,91807 

2000 0,000979 0,0005 -6,92939 

 

Tabel B.2.2 Data Perhitungan Koefisien Difusi D(T) 

T (K) D(T) (    ) 

10            

50            

100           

200           

300           

350           

400           

450           

500           

550           

600           

650           
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700           

750           

800           

850           

 

B.3 Unsur Ni 

 

Tabel B.3.1 Data Hasil Untuk Mencari Ln D dan 1/T 

T(K) 1/T D(    ) Ln D 

500           0,002 -10,557 

700           0,001429 -10,2072 

900           0,001111 -9,21662 

1100           0,000909 -9,01989 

1300           0,000769 -8,81843 

1500           0,000667 -8,14287 

1700           0,000588 -7,96619 

2000           0,0005 -7,90452 

 

Tabel B.3.2 Data Perhitungan Koefisien Difusi  Diri D(T) 

T (K) D(T) (    ) 

10            

50            

100            

200           

300           

350           

400           

450           

500           

550           

600           

650           

700           

750           

800           

850           
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B.4 Unsur Fe 

 

Tabel B.3.1 Data Hasil Untuk Mencari Ln D dan 1/T 

T(K) 1/T D(    ) Ln D 

500           0,002 -16,0198 

700           0,001429 -15,847 

900           0,001111 -15,6117 

1100           0,000909 -15,3641 

1300           0,000769 -15,3115 

1500           0,000667 -15,1656 

1700           0,000588 -15,1232 

2000           0,0005 -14,9742 

 

Tabel B.2.2 Data Perhitungan Koefisien Difusi Diri D(T) 

T (K) D(T) (    ) 

10            

50            

100            

200           

300           

350           

400           

450           

500           

550           

600           

650           

700           

750           

800           

850           

 

 

C. Rumusan Arrhenius Untuk Mencari    dan E 

 ( )        (
  

  
)  

   ( )       
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   ( )        
  

  
 

 
 

 

       

Maka,  
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