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PRAKATA 

 
lhamdulillah, buku teks hasil riset ini akhirnya berhasil kami susun setelah melalui 

proses pembuatan, editing dan perbaikan dan revisi dalam 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 penegmbangan 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 yang terkait yang ingin 

diteliti maka pencapaian-pencapaian dan inovasi-inovasi bidang sains dapat dimaksimalkan 

dengan penggunaan sumber dana yang efisien.  

 

Buku Teks ini telah mengalami revisi dari edisi pertama (tahun 2016) dengan memasukkan 

hasil-hasil Riset Hibah Terapan DRPM 2021, khususnya pada modul 1, 2, 4 dan 5 serta 

Lampiran,  dimana berbagai aspek dan data penting telah ditambahkan menyesuaikan dengan 

kebutuhan simulasi. Buku ini secara umum dapat juga digunakan sebagai bahan rujukan oleh 

mahasiswa yang melakukan penelitian tugas akhir/thesis/disertasi bidang komputasi material. 

Namun demikian buku ini juga ada manfaatnya jika digunakan untuk bahan rujukan 

perkuliahan fisika 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.   

 

Akhirnya tentu saja tidak ada yang sempurna kecuali Gusti Allah azza wajalla. 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. Iwan Sugihartono (Fisika FMIPA 

UNJ).  Untuk itu kami ucapkan terima kasih bagi semua pihak yang memberikan kontribusi 

untuk terwujudnya buku ini. 

 

Jember, Kampus Tegal Boto, November 2022 

 

Penulis AMZ 

 

 

 

 

A 
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KATA PENGANTAR PAKAR SEBIDANG ILMU 
 

  

ertama kali saya mengucapkan selamat kepada penulis (AMZ) yang sudah berhasil 

menyelesaikan buku “Metode Simulasi Dinamika Molekul dan Aplikasinya”. 

 

Buku ini merupakan buku yang sangat berguna bagi siapa saja yang tertarik pada bidang komputasi, 

khususnya mahasiswa tingkat akhir yang sedang melakukan riset tugas akhir bidang Komputasi Fisika 

Condensed Matter dan bagi mahasiswa yang sedang mempelajari aplikasi komputasi Fisika. Sesuai 

dengan judulnya maka dengan mempelajari buku ini pembaca diharapkan dapat 

memprediksi/menghitung besaran-besaran dinamik sistem materi yang berkaitan dengan gerak 

molekul-molekulnya seperti koefisien difusi, tegangan permukaan, entalpi, volume, temperatur, energi 

total dan sebagainya menggunakan program komputer LAMMPS dan MOLDY dengan dukungan 

software-software pendukung seperti Packmol, OVITO dan sebagainya. 

 

Di dalam buku ini, penulis secara sistematis menjelaskan bagaimana program komputer LAMMPS dan 

MOLDY di install ke dalam sistem operasi linux. Namun demikian, sistem operasi windows juga dapat 

digunakan. Salah satu kelebihan buku ini adalah program-program komputer dan sistem operasi linux 

yang digunakan semua tersedia di internet. Para pembaca yang ingin mempelajari dan mencoba 

melakukan simulasi menggunakan program dan sistem operasi tersebut tidak perlu kuatir mengeluarkan 

biaya. Metode dinamika molekul juga disuguhkan oleh penulis secara komprehensif disertai dengan 

prosedur simulasi yang terstruktur. Penulis juga memandu pembaca dengan menyuguhkan pula contoh 

pemrograman sederhana dinamika molekul menggunakan bahasa pemprograman C++. Sedangkan di 

bagian akhir buku ini, penulis memberikan ide bagaimana menemukan suatu ide melakukan riset 

dinamika molekul menggunakan program Moldy dan LAMMPS dan dukungan program Packmol, 

Ovito. Penulis telah menambahkan beberapa bagian materi yang sangat penting misalnya pada 

penggunaan program Atomsk dan juga website-website penting. 

 

Menurut pendapat saya, buku ini dapat memberikan inspirasi dan manfaat dalam menunjang riset 

dibidang Fisika Condensed Matter berbasiskan komputasi. Akhir kata, saya mengucapkan terima kasih 

sudah diberi kesempatan untuk membaca dan menelaah buku ini, dan semoga buku ini dapat 

memberikan wawasan, khazanah baru, dan inspirasi bagi mahasiswa atau siapa saja yang sedang 

menekuni riset Fisika khususnya bidang Condensed Matter, Ilmu Material, dan bidang terapan Fisika 

komputasi. 

 

 

Jakarta, Oktober 2022 

 
Dr. Iwan Sugihartono, MSc. 

Grup Fisika Semikonduktor dan Nano-Struktur 

Jurusan Fisika FMIPA Universitas Negeri Jakarta 

 

 

 

 

 

 

P 
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RINGKASAN BUKU 

 

Untuk melaksanakan riset material secara teoretik maka ada banyak metode yang dapat dipilih dan 

dilakukan.  Salah satunya yang sangat handal adalah metode simulasi dinamika molekul.  Metode ini 

sebenarnya adalah 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. Pada buku ini digunakan program-program yang gratis dan/atau  open-source 

seperti MOLDY, LAMMPS, OVITO, PACKMOL, ISSACS dan ATOMSK. 

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. 

Buku ini sebagian besar memberikan materi untuk keperliuan riset dan juga memaparkan hasil-hasil 

penelitian khususnya menggunakan software MOLDY, Ovito dan Atomsk. 
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