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KATA PENGANTAR PAKAR
SEBIDANG ILMU

Buku yang berjudul Metode Simulasi Dinamika Molekul:
from the beginning to real applications ini terasa seperti oase di
tengah padang pasir yang luas. Mengapa demikian karena jarang
sekali sebuah buku teks berbasis riset yang diterbitkan khususnya
dalam bidang riset komputasi material. Apalagi buku ini ditulis
sangat detail khususnya mengenai teknis bagaimana sebuah riset
komputasi material dilaksanakan mulai dari awal, pemilihan
software, teori, instalasi dan penerapannya.

Isi dari buku ini menurut pandangan saya sudah sangat
lengkap dan bermutu sebagai buku referensi riset komputasi karena
disusun berdasarkan referensi yang up to date pada saat ini.
Software-software yang digunakan juga software yang popular dan
banyak digunakan oleh periset-periset kelas dunia.

Isi buku ini menurut pandangan saya juga sangat disiapkan
agar pembaca yang tertarik pada bidang/metode simulasi dinamika
molekul ini mampu mempelajarinya dengan baik dan mampu
menerapkannya sebagai inisiai rieset untuk berbagai problem yang
merarik dalam fisika.

Format penulisan buku ini juga tidak kaku dan monoton,
serta ditampilkan banyak gambar yang menarik serta dengan
ilustrasi yang sangat membantu pemahaman.

Akhirnya saya mengucapkan selamat untuk tim penulis buku
ini yang telah memberikan satu sumbangsih yang sangat berarti
untuk kemajuan sains komputasi di Indonesia.

Jakarta, 01 Nopember 2018

/%ﬁ

Dr. Paken Pandiangan, S.Si., M.Si
Pendidikan Fisika, FKIP, Universitas Terbuka
Email: pakenp@ut.ac.id
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PRAKATA

Alhamdulillah buku teks hasil penelitian ini akhirnya berhasil kami
susun setelah melalui proses pembuatan, editing dan perbaikan yang
cukup lama. Buku ini diharapkan dapat memberikan bahan atau
referensi tambahan untuk mendukung riset yang menggunakan
Metode Dinamika Molekul. Buku ini juga diharapkan dapat
memberi bekal bagi yang tertarik mempelajari metode dinamika
molekul untuk pengembangan riset/penelitian baik bidang fisika,
kimia, biologi dan matematika bahkan tidak menutup kemungkinan
pada bidang farmasi dan ilmu bahan. Metode dinamika molekul
sebagai salah satu metode komputasi yang handal, dewasa ini
mempunyai tempat dan peran yang sangat penting bagi kemajuan
ilmu dan pengembangan teknologi. Banyak berbagai fenomena
bidang sains yang dapat diprediksi gejala dan prosesnya melalui
pendekatan metode dinamika molekul. Dengan makin meningkat
pesatnya sumber daya komputasi seperti kecepatan processor
komputer, kemampuan memori komputer, teknologi jaringan
komputer, kapasitas dan kemampuan media penyimpan data maka
penerapan metode dinamika molekul untuk menangani problem-
problem kompleks bidang sains dan teknik menjadi semakin
memungkinkan dan menjanjikan. Dengan memodelkan sistem
material dan mensimulasikan fenomena terkait yang ingin diteliti
maka pencapaian-pencapaian dan inovasi-inovasi bidang sains dapat
dimaksimalkan dengan penggunaan sumber dana yang efisien. Oleh
karena itu tidaklah berlebihan jika mempelajari metode dinamika
molekul ini merupakan hal yang sangat positif dan berguna.
Berbagai artikel-artikel ilmiah dalam bentuk jurnal dan prosidings
yang menampilkan tulisan hasil riset dinamika molekul dapat
memberikan gambaran betapa dewasa ini metode ini menjadi salah
satu alat penting bagi periset-periset kelas dunia.

Buku ini secara umum dapat juga digunakan sebagai bahan rujukan
oleh mahasiswa  yang melakukan penelitian  tugas
akhir/thesis/disertasi bidang komputasi material. Namun demikian
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buku ini juga ada manfaatnya jika digunakan untuk bahan rujukan
perkuliahan komputasi. Apa yang menjadi kekhasan dari buku ini
adalah pembaca akan dibawa mendalami mulai dari tingkatan dasar,
diberikan pendangan yang cukup mengenai urgensi dari metode
komputasi, diberikan cara bagaimana bagi pemula untuk memasuki
metode komputasi ini baik berkenaan dengan sistem operasi,
instalasi, software-software yang diperlukan, sampai bagaimana
menjalankan program simulasi yang mana lebih ditekankan pada
persiapan melakukan riset di bidang komputasi material. Software-
software yang digunakan juga software-software yang popular
digunakan dalam riset komputasi material yang hasil-hasilnya
banyak dipublikasikan dalam jurnal dan prosidings internasional.
Pada Bab 6 yaitu bab terakhir diberikan contoh aplikasi simulasi
dinamika molekul yang hasil-hasilnya cukup layak untuk ide
publikasi dalam jurnal internasional.

Pada kesempatan ini penulis mengucapkan terima kasih kepada
DRPM-DIKTI Republik Indonesia atas bantuan Hibah Penelitian
Berbasis Kompetensi 2018 sehingga buku hasil riset ini dapat dibuat
berdasarkan data-data penelitian yang telah diperoleh.

Akhirnya tentu saja tidak ada yang sempurna kecuali perkenan Allah
swt, oleh karena itu saran-saran dan pendapat yang membangun dari
pembaca akan sangat membantu bagi perbaikan buku ini. Penulisan
buku ini juga telah melalui review buku oleh Dr. Paken Pandiangan
dari Universitas Terbuka Jakarta, dimana beliau mempunyai
pengetahuan yang cukup baik dalam bidang teori dan komputasi
fisika.

Jember, Kampus Tegal Boto, 17 Januari 2019
Penulis, AM.E
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Jadi dengan simulasi ini dapat dilihat bahwa pemberian oksigen 0.1155 wt%
memberikan efek lebih baik untuk penghambatan korosi dibanding
pemberian 0.038 wt%.
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RINGKASAN BUKU

Dewasa ini metode simulasi dinamika molekul merupakan salah satu
metode yang sangat powerful untuk memprediksi dan menghitung
besaran-besaran fisis sebuah sistem materi dan juga untuk
memprediksi proses fisika-kimia yang mungkin terjadi dari
fenomena/sistem materil.

Untuk melaksanakan riset material dengan metode ini maka ada
banyak software yang dapat dipilih. Salah satunya yang sangat
handal adalah Program MOLDY. Metode simulasi dinamika
molekul berusaha mempelajari dan mengkaji fenomena alam
mikroskopis dengan cara atau menggunakan pendekatan
makroskopis yaitu menggunakan hukum gerak Newton. Oleh
karena kompleksitas fenomena alam dan juga jumlah partikel yang
diteliti yang mungkin saja perlu dalam jumlah besar maka
persamaan gerak ini menuntut dikerjakan dalam perangkat komputer
dan oleh karena itu dalam bentuk program komputer. Beberapa
pendekatan untuk menyelesaikan persamaan gerak Newton secara
numerik ada dalam metode ini. Berbagai program simulasi
dinamika molekul (MD) juga telah banyak dibuat baik yang boleh
digunakan secara gratis maupun harus membeli untuk mendapatkan
lisensinya.

Program MOLDY adalah program yang sederhana namun menurut
penulis adalah program yang sangat akurat sehingga masih sangat
baik untuk digunakan riset komputasi material, meskipun selain
Moldy ada banyak software-software yang lebih baru dengan
berbagai fasilitas/utiliti yang sudah disediakan untuk menghitung
berbagai besaran fisis. Program-program tersebut misalnya adalah
LAMMPS, GROMACS, NAMD dan lain-lain. Dalam buku ini
dibahas sangat detail mengenai program MOLDY mulai dari
instalasi sampai penggunaannya dalam simulasi material. Berbagai
program bantu juga digunakan baik untuk tahapan pre-procesing
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maupun post-processing seperti program OVITO, PACKMOL,
JMOL, VESTA, ATOMSK, XCRYSDEN, Python, Gnuplot.

Penulis merasa buku ini sangat cocok digunakan bagi siapa saja
yang ingin memulai riset bidang komputasi material maupun bagi
yang ingin memperluas kemampuan dalam bidang komputasi
material dengan metode baru dan software baru. Buku ini dapat
dikatakan sebagai lanjutan dari buku tema komputasi yang sudah
diterbitkan oleh penulis yaitu Fisika Komputasi: metode simulasi
dinamika molekul dan aplikasinya (UNEJ Press) sebelumnya. Buku
ini disusun sedemikian hingga pembaca yang tertarik riset metode
simulasi dinamika molekul dapat belajar dari awal, membuat yang
sederhana sampai hanya menggunakan software-software yang
sudah ada. Buku ini disiapkan agar pembaca dapat memulai
melakukan riset atau penelitian dalam bidang fisika material
meskipun juga pada kenyataanya metode simulas MD ini dapat
diterapkan dan dikembangkan ke banyak sekali bidang kajian seperti
Biologi, Kimia, Farmasi, Astrofisika, Geofisika, Biofisika bahkan ke
ekonofisika.

Simulasi dinamika molekul menawarkan peluang untuk menemukan
material unggul yang dapat dimanfaatkan untuk berbagai keperluan
dan aplikasi. Terakhir penulis mempunyai harapan agar riset dalam
bidang aplikasi dinamika molekul ini dapat berkembang dengan baik
ke depan, dapat bersinergi dengan riset terapan untuk dapat
menghasilkan karya-karya dan produk-produk yang berguna bagi
bangsa Indonesia.


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

Bab |

Metode
Density
Functional
Theory (DFT)

Metode
Simulasi
Dinamika
Molekul

CLI

Moldy

XXVi

GLOSARIUM

Metode komputasi untuk menyelesaikan problem
mekanika kuantum untuk sistem material dengan
pendekatan fungsi kerapatan. Dengan pendekatan ini
maka komputasi kuantum dapat dipercepat dengan
akurasi yang cukup baik daripada menyelesaikan
problem kuantum apa adanya sesuai prinsip-prinsip
mekanika kuantum seperti pada komputasi Hartree-
Fock. Teori DFT ini dewasa ini dapat diterapkan
secara luas dalam fisika, kimia, dan ilmu material
untuk menyelidiki struktur elektronik banyak sistem,
terutama atom, molekul, dan fase terkondensasi. DFT
adalah salah satu metode paling populer dan
serbaguna yang tersedia untuk komputasi kuantum
sistem material. Banyak program komputer handal
yang bekerja berdasarkan konsep DFT ini seperti
Quantum Espresso dan HILAPW

Metode simulasi komputer untuk mempelajari
gerakan fisik atom dan molekul. Atom dan molekul
dapat berinteraksi selama jangka waktu tertentu
menurut potensial interaksi tertentu yang hasilnya
adalah trayektori atau lintasan atom dan molekul
ditentukan berdasarkan persamaan gerak Newton
secara numerik. Kemudian dengan mengadopsi
konsep-konsep dalam mekanika statistik dapat
dihitung besaran-besaran fisis berdasarkan informasi
trayektori atom/molekul terebut. Aplikasi metode
simulasi ini sangat luas. Program-Program komputer
yang terkenal misalkan Moldy dan Lammps serta
Gromacs.

Singkatan dari Command Line Interface. Adalah
perintah-perintah dalam sistem operasi komputer
khuusnya Linux untuk menjalankan instruksi
tertentu dengan menuliskan perintah CLI tersebut
pada terminal atau console dari Linux.

Adalah salah satu program komputer untuk
menjalankan simulasi dinamika molekul. Program


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

Bab 11

Lammps

Ovito

Packmol

Struktur
Kristal

Sel Satuan

Sistem Kiristal

XXvii

Moldy ini sangat akurat untuk simulasi material.
Moldy sudah lama tidak dikembangkan lagi
meskipun masih relevan untuk digunakan dalam riset.
Adalah salah satu program komputer untuk
menjalankan simulasi dinamika molekul. Program
LAMMPS ini sangat akurat untuk simulasi material.
LAMMPS terus dan aktif dikembangkan lagi dan
banyak diterapkan dalam riset-riset material dewasa
ini.

Salah satu program komputer untuk visualisasi
molekul. Sangat popular dan mudah digunakan.
Salah satu program komputer untuk merancang
bentuk sistem material yang akan disimulasikan
secara dinamika molekul.

Suatu susunan khas atom-atom dalam suatu kristal.
Struktur kristal dibangun oleh sel unit, dimana
sebuah kristal mengandung sekumpulan atom yang
tersusun secara khusus, yang secara periodik
berulang dalam tiga dimensi dalam suatu Kisi
menurut sel unit. Spasi antar sel unit dalam segala
arah disebut konstanta kisi.

Kristal juha mempunyai simetri tertentu karena
struktur kistral yang dimilikinya dan sifat simetri ini
juga menentukan sifat-sifat kimia fisika dari kristal
ini.

Sel satuan atau sel unit yang merupakan bagian
terkecil dari struktur kristal dimana untuk
mendapatkan kristal yang lebih besar diperoleh dari
penggandaan sel satuan ini secara periodik pada arah
yang diinginkan.

Ada 7 sistem kristal yang unik berdasrkan simetrinya
yaitu

kubus atau kubik
heksagonal

tetragonal
rhombohedral (trigonal)
ortorombik

monoklinik

triklinik

NoogkrwbdPE
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Program Open Source command-line  untuk
melakukan kreasi, manipulasi, konversi file data
atom. Mendukung program-program lain dalam
format data atom yang beragam seperti XYZ dll.
Atomsk dapat diguakan untuk pengandaan, rotasi,
translasi sistem kristal

program Visualisasi 3D untuk model struktur, data
volumetrik seperti rapat elektron, dan morfologi
kristal.

Medan gaya mengacu pada bentuk fungional dan
kumpulan parameter untuk menghitung energi
potensial sebuah sistem atomdi dalam simulasi
dinamika molekul. Parameter energi potensialnya
dapat dirumuskan dari data eksperimen atau
perhitungan kuantum

bentuk interaksi dua atom/partikel netral dalam
bentuk rumusan yang relatif sederhana dengan model
matematis:

o= e(2)"- ()

Metode numerik untuk menyelesaiakan persamaan
gerak Newton dalam simulasi dinamika molekul.
Salah satu skim integrasi numerik yang banyak
digunakan dalam simulasi dinamika molekul seperti
pada program LAMMPS

Salah satu program komputer simulasi dinamika
molekul yang akurat. Sudah lama tidak
dikembangkan untuk memperluas aplikasinya
berdasarkan support fungsi energi potensial yang ada
di dalamnya.

File input pada program Moldy berisi data atom

File input pada program Moldy berisi parameter input
jalannya simulasi seperti tekanan, temperatur jumlah
step integrasi dan lain lain

Sistem penghasil energi panas berdasrkan konsep
pembelahan inti yang terkendali.Biasanya energi
panas yang dihasilkan segera dikonversi menjadi
energi listrik melalui generator pembangkit.

Korosi yang terjadi ketika material bestruktur bekerja
pada lingkungan logam cair panas tinggi. Material
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akan cepat rusak atau mengalami korosi akibat
interaksni dengan material logam cair.

Metode penghambatan dengan memasukkan unsur
inhibitor seperti oksigen ke dalam medium logam cair
agar korosi dapat dihambat. Pemberian oksigen harus
dengan jumlah yang tepat agar korosi dapat
dihambat. Terlalu banyak atau terlalu sedikit akan
mengurangi kemampuan sistem dalam menghambvat
korosi.
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