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RINGKASAN 

 

Verifikasi Potensial Lennard-Jones Besi dan Timbal serta Aplikasinya untuk 

Studi Korosi Besi dalam Logam Cair; Ayu Triwardani, 151810201052; 2019 : 

50 halaman; Jurusan Fisika Fakultas Matematika dan Ilmu Pengetahuan Alam, 

Universitas Jember.  

 Penggunaan bahan bakar nuklir sebagai pembangkit listrik mulai gencar 

dilakukan karena bahan bakar nuklir dianggap menjadi metode yang efektif untuk 

menghasilkan energi listrik dalam jumlah besar. Namun dalam penggunaannya 

terdapat beberapa kekurangan salah satunya yaitu adanya korosi pada material 

besi yang berinteraksi dengan timbal cair, sehingga untuk memecahkan masalah 

tersebut dilakukan metode untuk menghambat korosi dengan menambahkan gas 

nitrogen yang diinjeksikan ke dalam timbal cair. 

 Penelitian ini dilakukan untuk memahami fenomena korosi dan cara 

penghambatannya secara komputasi. Bahan yang digunakan yaitu besi, timbal, 

dan nitrogen. Pada sistem ini korosi terjadi pada temperatur 1023 K dengan 

penghambatannya menggunakan penginjeksian gas nitrogen dengan konsentrasi 

disesuaikan. Metode komputasi yang digunakan yaitu metode dinamika molekul 

dengan program MOLDY, sedangkan potensial untuk menggambarkan interaksi 

antar logam menggunakan potensial Lennard-Jones. Besaran fisis yang digunakan 

untuk meninjau korosi yaitu nilai koefisien difusi. Sebelum menganalisis korosi, 

penelitian ini juga bertujuan untuk memverifikasi parameter potensial Lennard-

Jones yang terdiri atas (𝜎) dan (𝜀). Hal ini dilakukan untuk mengetahui 

kesesuaian parameter dengan sistem yang digunakan, dimana dalam penelitian-

penelitian yang telah ada parameter potensial ini digunakan untuk banyak jenis 

sistem namun tidak pernah diverifikasi terlebih dahulu untuk melihat kesesuaian 

dengan sistem yang digunakan. Verifikasi parameter potensial dilakukan dengan 

membandingkan nilai koefisien difusi hasil simulasi dengan eksperimen, dengan 

cara memvariasikan nilai parameter potensial. Variasi dilakukan dengan cara 

mengubah terlebih dahulu salah satu parameter sedangkan yang lain tetap, dan 

begitupun sebaliknya hingga diperoleh nilai koefisien difusi dengan diskrepansi 
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yang terkecil. Semakin kecil nilai diskrepansi maka dapat disimpulkan bahwa 

parameter potensial yang digunakan merupakan yang paling sesuai dengan sistem. 

Pada penelitian ini didapatkan nilai parameter potensial besi hasil verifikasi yaitu 

𝜀 = 0.4007 eV dan 𝜎 = 2.3894 Å sedangkan pada timbal 𝜀 = 0.1910 eV dan 𝜎 =

2.9578 Å. Nilai koefisien difusi bergantung temperatur untuk besi yaitu 𝐷(𝑇) =

1.9069 𝑥 10−7exp
−135766

𝑅𝑇
(m2 s⁄ ) dan untuk timbal yaitu 𝐷(𝑇) =

1.399 𝑥 10−8exp
−8885,76

𝑅𝑇
(m2 s⁄ ). Sedangkan untuk studi korosi didapatkan hasil 

yang menunjukkan bahwa koefisien difusi besi dalam timbal cair mengalami 

kenaikan seiring dengan peningkatan temperatur untuk sistem simulasi. 

Penghambatannya dilakukan dengan menginjeksikan atom-atom gas nitrogen 

dengan konsentrasi yang sesuai. Diperoleh nilai penghambatan korosi yang secara 

signifikan dapat dicapai apabila nitrogen diinjeksikan dengan konsentrasi 

0.29 wt% dalam sistem korosi besi dalam timbal cair. 
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BAB 1. PENDAHULUAN 

1.1  Latar Belakang 

Ilmu pengetahuan dan teknologi dewasa ini telah berkembang sedemikian 

pesat. Peningkatan ilmu pengetahuan dan teknologi semakin mempermudah 

pekerjaan manusia dengan beragamnya metode guna menghasilkan energi. Hal ini 

gencar dilakukan di berbagai negara salah satunya Indonesia. Salah satu cara yang 

efektif untuk menghasilkan energi dalam jumlah besar yaitu penggunaan bahan 

nuklir sebagai pembangkit listrik. Bahan bakar nuklir diolah sedemikian rupa 

dalam suatu reaktor nuklir untuk menghasilkan energi listrik. Namun dibalik 

pengolahan tersebut, penggunaan bahan bakar nuklir dalam penyediaan energi 

memiliki beberapa kekurangan, salah satunya yaitu adanya korosi pada material 

yang digunakan akibat adanya difusi partikel pada temperatur yang sangat tinggi. 

Material tersebut berfungsi sebagai bahan pembungkus bahan bakar pada sistem 

reaktor nuklir yang umumnya terbuat dari baja. Pada suhu yang sangat tinggi 

material ini dapat berinteraksi dengan logam cair dan dapat mengalirkan panas 

yang berasal dari reaksi fisi reaktor nuklir. Interaksi tersebut menyebabkan 

terjadinya difusi atom-atom material baja pembungkus menuju logam cair yang 

mengakibatkan terjadinya korosi (Sekimoto, 2007). 

Korosi secara umum memiliki pengertian sebagai kerusakan yang terjadi pada 

material akibat adanya reaksi kimia. Proses tersebut terjadi apabila adanya zat 

yang bersifat sebagai elektrolit yang berfungsi sebagai penghantar listrik (Ashadi 

et al., 2002). Korosi juga diartikan sebagai proses elektrokimia kompleks yang 

dapat merusak logam melalui reaksi dengan lingkungannya. Kerusakan logam 

tersebut disebabkan oleh reaksi kimia yang secara umum menunjukkan adanya 

transfer elektron (Arkundato et al., 2013). Namun korosi pada logam cair adalah 

korosi khusus yang disebut hot corrosion dimana fenomenanya tidak terdapat 

transfer elektron (reaksi kimia) karena adanya kelarutan logam padat, sehingga 

untuk menelitinya dengan melihat sifat-sifat fisis bahan seperti koefisien difusi.  
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Koefisien difusi adalah besaran fisis yang menunjukkan kemampuan suatu 

bahan untuk berdifusi pada gradien konsentrasi. Besaran ini bergantung pada 

komposisi atom dalam bahan dan sifat zat lainnya yang dapat menyebar. Nilai 

koefisien difusi dapat ditentukan melalui metode eksperimen yang selanjutnya 

disajikan dalam tabel referensi dan dapat pula menggunakan metode simulasi 

komputer. Salah satu metode simulasi yang digunakan yaitu simulasi dinamika 

molekul (Dipojono, 2001). Simulasi dengan menggunakan metode dinamika 

molekul memerlukan fungsi potensial yang menggambarkan interaksi atom yang 

dalam penelitian ini menggunakan potensial Lennard-Jones. 

Potensial Lennard-Jones adalah potensial yang menggunakan pendekatan 

matematika untuk menggambarkan energi interaksi antara dua atom atau molekul 

nonbonding yang didasarkan pada jarak pemisah. Potensial ini memiliki dua 

parameter yaitu parameter jarak (𝜎) dan energi (𝜀). Parameter-parameter 

potensial Lennard-Jones sering diperoleh berdasarkan pada data-data pengukuran 

eksperimen misalnya viskositas bahan (Rodgers, 2012).  

Nilai parameter masing-masing bahan telah diketahui dan digunakan dalam 

berbagai simulasi dengan berbagai sistem. Namun berdasarkan penelitian-

penelitian sebelumnya tidak pernah dilakukan pengecekan terlebih dahulu apakah 

nilai parameter tersebut telah sesuai dengan masing-masing sistem simulasi. Oleh 

karena itu, pada penelitian ini dilakukan verifikasi parameter potensial Lennard-

Jones untuk melihat kesesuaian nilai parameter potensial dengan sistem simulasi 

yang digunakan selain itu verifikasi perlu dilakukan agar parameter potensial 

tersebut akurat ketika menggunakan suatu sistem tertentu, dimana verifikasi 

dilakukan dengan meninjau nilai koefisien difusi bahan. 

Besar koefisien difusi dari suatu bahan dapat diketahui dengan menggunakan 

berbagai formulasi salah satunya yaitu relasi Einstein. Relasi Einstein adalah teori 

yang mempelajari sifat atom dan kinematika molekuler dimana nilai koefisien 

difusi diperoleh melalui slope nilai MSD (Mean Square Displacement) terhadap 

waktu. Dengan menggunakan formulasi ini, dapat dilakukan simulasi dengan 

metode dinamika molekul yang nantinya gerak atom dapat dipelajari lebih lanjut 
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dan divisualisasikan sehingga mampu menggambarkan proses fisis yang terjadi 

secara mikroskopis (Allen, 2004). 

Metode dinamika molekul merupakan salah satu metode komputasi fisika 

yang digunakan untuk menjalankan program simulasi gerak atom dan molekul, 

dengan meninjau gaya interatomik. Selain itu, dapat pula digunakan untuk 

meninjau atom dan molekul yang mendapat pengaruh dari luar seperti adanya 

pemanasan (Dipojono, 2001). Metode dinamika molekul juga digunakan untuk 

simulasi pergerakan atom-atom dalam sistem mikroskopis dengan fungsi potensial 

tertentu dalam bentuk simulasi komputer selama periode waktu tertentu. Simulasi 

dinamika molekul memberi informasi besaran statis dan dinamis pada skala 

atomik berdasarkan prinsip-prinsip fisika statistik (Cuendet, 2008). 

Realisasi dari simulasi dinamika molekul memerlukan program komputer 

untuk dapat menangani sistem banyak partikel salah satunya MOLDY. MOLDY 

adalah salah satu program komputer yang dapat menangani setiap sekumpulan 

molekul atom atau ion serta campuran keduanya. Dalam program ini terdapat file 

spesifikasi sistem yang berisi informasi jumlah atom dan parameter potensial yang 

digunakan pada simulasi. Fungsi potensial yang dapat digunakan di MOLDY 

misalkan Lennard-Jones, Buckingham dan tipe potensial lain yang dapat 

ditambahkan (Refson, 2001). 

Penelitian ini merujuk pada penelitian sebelumnya yaitu adanya fenomena 

korosi pada baja dalam reaktor nuklir cepat bersuhu tinggi. Menurut Arkundato et 

al. (2013), korosi yang terjadi akibat adanya proses difusi dengan memodelkan 

besi (unsur penyusun baja) sebagai logam cladding yang dikelilingi oleh logam 

cair timbal bismut (PbBi) pada temperatur tinggi. Hasil yang didapatkan 

menunjukkan koefisien difusi besi yang juga menunjukkan laju difusi atom-atom 

logam padat dalam logam cair mengalami kenaikan seiring kenaikan temperatur. 

Penelitian lainnya yang digunakan sebagai rujukan yaitu penelitian oleh 

Arkundato et al. (2013), menghitung koefisien self-diffusion besi murni 

menggunakan simulasi dinamika molekul dengan potensial Lennard-Jones. 

Hasilnya, simulasi bahan besi mengalami korosi yang sangat cepat, hal ini 

berdampak pada koefisien self-diffusion besi juga mengalami kenaikan. Pada 
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penelitian tersebut Arkundato et al. (2013), menggunakan potensial Lennard-

Jones berdasarkan hasil penelitian orang lain (eksperimen), dimana parameter 

yang digunakan tidak atau belum pernah dilakukan verifikasi terlebih dahulu 

apakah cocok dengan program MOLDY yang digunakan. 

Pada penelitian ini simulasi dilakukan untuk mendapatkan nilai koefisien 

difusi bahan (D) dan koefisien difusi bergantung temperatur D(T) dengan 

formulasi Arrhenius. Nilai koefisien difusi tersebut digunakan untuk 

memverifikasi nilai parameter potensial Lennard-Jones bahan besi dan timbal. 

Selain itu, nilai koefisien difusi juga digunakan sebagai analisis studi korosi besi 

pada timbal cair serta penghambatannya melalui penginjeksian gas nitrogen 

dengan konsentrasi tertentu. 

 

1.2 Rumusan Masalah 

Berdasarkan latar belakang, rumusan masalah dalam penelitian ini adalah 

sebagai berikut : 

1. Berdasarkan hasil verifikasi berapakah nilai parameter potensial Lennard-

Jones (𝜎, 𝜀) yang paling tepat untuk perhitungan koefisien difusi diri 

bergantung temperatur ? 

2. Berapakah nilai koefisien difusi diri sebagai fungsi temperatur menurut 

formulasi Arrhenius 𝐷(𝑇) untuk bahan besi dan timbal menggunakan 

parameter potensial hasil verifikasi ? 

3. Pada aplikasi korosi besi dalam timbal cair berapakah konsentrasi nitrogen 

yang paling tepat untuk menghambat terjadinya korosi ? 

 

1.3  Batasan Masalah 

Batasan masalah pada penelitian ini adalah : 

1. Simulasi dilakukan dengan metode dinamika molekul dengan program 

MOLDY 

2. Bahan yang disimulasikan untuk diverifikasi nilai parameter potensialnya 

meliputi besi dan timbal 
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3. Bahan yang disimulasikan untuk sistem korosi meliputi besi, timbal cair, dan 

gas nitrogen 

 

1.4  Tujuan 

Tujuan dari penelitian ini adalah untuk : 

1. Mengetahui hasil verifikasi nilai parameter potensial Lennard-Jones (𝜎, 𝜀) 

yang paling tepat untuk perhitungan koefisien difusi diri bergantung 

temperatur. 

2. Mengetahui nilai koefisien difusi diri sebagai fungsi temperatur menurut 

formulasi Arrhenius 𝐷(𝑇) untuk bahan besi dan timbal menggunakan 

parameter potensial hasil verifikasi. 

3. Mengetahui konsentrasi nitrogen yang paling tepat untuk menghambat 

terjadinya korosi pada aplikasi korosi besi dalam timbal cair. 

 

1.5  Manfaat 

Secara umum manfaat dari penelitian yang dilakukan yaitu menyelesaikan 

permasalahan fisika menggunakan simulasi dinamika molekul. Beberapa manfaat 

yang diharapkan dalam penelitian adalah : 

1. Melalui simulasi dinamika molekul dapat dihitung nilai koefisien difusi  

bahan dengan parameter potensial Lennard-Jones untuk berbagai temperatur 

melengkapi data-data eksperimen yang ada, sehingga dapat digambarkan 

untuk mempelajari sistem yang lebih kompleks seperti korosi. 

2. Hasil dari penelitian dapat digunakan sebagai acuan dalam penelitian 

selanjutnya dengan riset-riset bahan berbasis komputasi 
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BAB 2. TINJAUAN PUSTAKA 

2.1  Besi 

Besi merupakan logam yang berasal dari bijih besi (tambang) yang paling 

beragam penggunaannya. Hal itu disebabkan oleh beberapa hal seperti 

kelimpahan besi di kulit bumi yang cukup besar, pengolahannya relatif lebih 

mudah dan murah, serta memiliki sifat-sifat yang menguntungkan dan mudah 

dimodifikasi. Besi memiliki nilai ekonomis yang tinggi terutama dalam bidang 

industri. Besi memiliki simbol Fe dengan nomor atom 26. Besi memiliki massa 

jenis sebesar 7,9 gr cm3⁄ . Besi murni memiliki struktur BCC (Body-Centered 

Cubic) pada suhu dibawah 910℃ dan di atas 1400℃, namun pada suhu 

menengah terdapat pula yang berstruktur FCC (Face-Centered Cubic) (Talbot, 

1998).  

Besi adalah salah satu material logam yang memiliki beberapa sifat seperti 

dapat berubah menjadi magnet, dapat menghantarkan listrik, dapat dengan cepat 

mengalami korosi dan beberapa sifat lainnya. Besi murni bersifat agak lunak dan 

kenyal. Oleh karena itu, dalam industri besi selalu dipadukan menjadi baja. Baja 

adalah berbagai macam paduan logam yang dibuat dari besi tuang yang ke 

dalamnya ditambahkan unsur-unsur lain tergantung keperluannya. Besi terlebih 

dahulu ditempa kemudian dilelehkan pada suhu yang relatif tinggi yaitu sekitar 

suhu 1535℃, kemudian besi dapat dicampurkan dengan berbagai logam lain 

seperti nikel, kromium, mangan atau titanium. Percampuran ini dapat menjadikan 

baja bersifat lebih kuat, tidak mudah korosi dan dapat menghantarkan listrik. 

Selain dapat diaplikasikan dalam pembuatan baja, besi juga dapat dibentuk 

menjadi benda-benda yang dapat digunakan dalam kehidupan sehari-hari 

(Australian Geological Survey Organization, 1999). 

 

2.2  Timbal 

Timbal merupakan salah satu logam berat yang beracun dengan tingkat 

paparan yang sangat rendah. Timbal berbentuk lembut dan merupakan logam 

terberat dari seluruh logam karbon, memiliki warna biru keabuan dengan 
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permukaan yang mengkilat, memiliki bilangan oksidasi sebesar +2, dan 

berstruktur FCC. Timbal memiliki beberapa sifat diantaranya yaitu memiliki titik 

leleh pada suhu 327℃, tidak menghantarkan arus listrik, suara dan getaran 

dengan baik. Timbal sering disebut dengan istilah timah hitam yang memiliki titik 

lebur tergolong rendah, mudah untuk dibentuk, memiliki sifat kimia yang aktif 

sehingga biasa digunakan dalam melapisi logam agar tidak terjadi perkaratan 

(Sunarya, 2007).  

Timbal adalah unsur kimia dengan lambang Pb dan memiliki nomor atom 82, 

dengan berat atom 207,20 g/cm3 dan memiliki massa jenis 11,34 g/cm3 yang 

tergolong tinggi dibandingkan bahan lain yang sering ditemui sehari-hari (Palar, 

1994). Timbal pada suhu 500 − 600 ℃ dapat menguap dan membentuk oksigen 

di udara dalam bentuk timbal oksida (PbO). Timbal merupakan salah satu logam 

berat yang berbahaya bagi makhluk hidup karena bersifat karsinogenik, dapat 

menyebabkan mutasi, terurai dalam jangka waktu lama dan toksisitasnya tidak 

berubah (Brass dan Strauss, 1981). 

 

2.3  Nitrogen 

Nitrogen adalah komponen penyusun utama atmosfer bumi, dimana 

komposisinya dalam udara mencapai 78%. Nitrogen memiliki karakteristik tidak 

berwarna, tidak berasa, tidak berbau, tidak dapat terbakar dan tidak beracun. Pada 

tekanan atmosfer nitrogen dapat berbentuk cair pada suhu −196℃ dengan massa 

jenis sebesar 1,2151 g/cm3. Nitrogen adalah salah satu unsur yang termasuk ke 

dalam golongan VA yang merupakan unsur nonlogam dengan simbol N dan 

nomor atom 7. Nitrogen memiliki struktur kristal berupa HCP (Hexagonal Close 

Pack). Nitrogen dapat membentuk molekul diatomik, yang berarti bahwa ada dua 

atom nitrogen per molekul gas nitrogen (N2), sedangkan dalam konfigurasi 

nitrogen tergolong sangat inert yaitu sangat sulit bereaksi dengan senyawa lain 

(Greenwood, 1997). 

Nitrogen adalah unsur yang paling berlimpah di atmosfer, namun 

penggunaannya pada bidang biologis sangatlah terbatas. Nitrogen merupakan 

unsur yang tidak reaktif atau sulit bereaksi dengan unsur lain sehingga dalam 
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penggunaan nitrogen pada makhluk hidup diperlukan berbagai proses, seperti 

fiksasi nitrogen, mineralisasi, nitrifikasi dan denitrifikasi (Hanafiah, 2010). 

Nitrogen memiliki massa dan jari-jari atom yang ukurannya lebih kecil 

dibandingkan besi, hal ini memudahkan terjadinya proses difusi ketika gas 

nitrogen mengalami kontak langsung dengan besi (dengan adanya perpindahan 

molekul gas). Difusi atom nitrogen pada besi dikenal dengan interstitial diffusion 

(Mohalik et al., 2005). 

 

2.4  Struktur Kristal 

Suatu material dapat diklasifikasikan dalam beberapa bentuk seperti kristalin, 

non kristalin atau campuran dari kedua jenis struktur tersebut. Perbedaan antara 

struktur kristalin dan non kristalin yaitu dengan menerapkan konsep yang 

berhubungan dengan susunan atom-atom yang saling berikatan. Kristal adalah 

bahan padat yang atom-atomnya tersusun dalam satu pola yang berulang dalam 

tiga dimensi yang juga disebut sebagai padatan kristalin. Susunan atom-atom yang 

beraturan tersebut disebut struktur kristal. Keteraturan atau kekristalan suatu 

struktur tidak hanya dijumpai pada material padat (Mangonon, 1999).  

Terdapat beberapa jenis struktur kristal yang umumnya terdapat pada logam, 

yaitu: 

1.  Struktur Body Centered Cubic (BCC) 

Kristal jenis ini terbentuk oleh satu atom pusat yang utuh di tengah sel satuan 

dan 1/8 atom lain terdapat pada tiap-tiap sudut sel satuan, sehingga dikatakan 

BCC memiliki bilangan koordinasi 8 dan dalam satu sel satuan BCC terdapat 2 

atom. Contoh logam yang memiliki struktur kristal BCC antara lain besi (Fe), 

kromium (Cr), litium (Li), molibdenum (Mo), vanadium (V) (Chung, 2007). 

Struktur BCC ditunjukkan pada Gambar 2.1. 
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Gambar 2.1 Struktur kristal BCC (a) hard-sphere, (b) reduced-sphere, dan (c) gabungan 

 sel satuan BCC (Sumber : Callister, 2001) 

Berdasarkan gambar, terlihat bahwa atom-atom inti ion bersentuhan satu sama 

lain sepanjang diagonal ruang. Hubungan panjang sisi kristal BCC, 𝑎 (Å) dan jari-

jari atomnya R (Å), diberikan dalam: 

𝑎 = 4R
√3

⁄                                                (2.1) 

𝑎 juga biasa dikenal sebagai konstanta kisi yang berbeda untuk tiap unsur. Besar 

Atomic Packing Factor (APF) dari struktur BCC dapat ditentukan dari: 

APF =
Volume atom−atom dalam sel satuan

volume sel satuan
                   (2.2) 

yang menghasilkan angka sebesar 68%, berarti bahwa 68% dari volume sel satuan 

BCC ditempati oleh atom-atom dan sisanya sebesar 32% merupakan ruang 

kosong, sehingga dapat dikatakan bahwa struktur BCC bukan merupakan struktur 

yang padat (Talbot, 1998). 

 

2.  Struktur Face Centered Cubic (FCC) 

Kristal FCC memiliki 1/2 atom pusat pada semua sisi kubus dan 1/8 atom 

pada setiap titik sudut kubus. Jumlah atom total pada satu sel satuan FCC adalah 4 

buah atom. Contoh logam yang mempunyai struktur kristal FCC antara lain besi 

(Fe), aluminium (Al), tembaga (Cu), nikel (Ni), timbal (Pb). Pada gambar di 

bawah terlihat bahwa sel satuan FCC terdiri dari satu titik lattice pada setiap sudut 

dan satu titik lattice pada setiap sisi kubus. Setiap atom pada struktur kristal FCC 

dikelilingi oleh 12 atom, jadi bilangan koordinasinya adalah 12 (Borg, 1992). 
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Struktur kristal berbentuk kubus (termasuk BCC dan FCC) memiliki besar vektor 

translasi a1, a2 dan a3 yang sama. Atom-atom atau inti ion bersentuhan satu sama 

lain sepanjang diagonal sisi yang ditunjukkan dalam : 

 

Gambar 2.2 Struktur Kristal FCC (a) hard-sphere, (b) reduced-sphere, dan (c) gabungan 

 sel satuan FCC (Sumber : Callister, 2001) 

Hubungan konstanta kisi a (Å), dengan jari-jari atomnya R (Å), ditunjukkan oleh 

persamaan: 

𝑎 = 4R
√2

⁄                                                   (2.3) 

yang berbeda-beda untuk setiap unsur yang ditinjau. Sementara itu, bilangan APF 

suatu logam dengan struktur FCC adalah 74%, yang menandakan bahwa struktur 

FCC lebih rapat dibandingkan struktur BCC.  

 

2.5  Korosi 

Korosi secara umum diartikan sebagai kerusakan yang terjadi pada material 

akibat adanya reaksi kimia. Proses korosi yang terjadi pada material yang terbuat 

dari bahan logam disebabkan oleh adanya proses transfer elektron tertentu yaitu 

pelepasan elektron pada logam (anoda) yang kemudian elektron tersebut diterima 

oleh logam lain (katoda). Proses tersebut terjadi apabila terdapat zat yang bersifat 

sebagai elektrolit yang berfungsi sebagai penghantar listrik. Korosi adalah suatu 

fenomena kompleks yang terjadi tidak hanya pada material yang terbuat dari 

logam dan non logam (Ashadi et al., 2002). 

Korosi yang terjadi pada logam cair diartikan sebagai kerusakan logam padat 

akibat kelarutan logam padat pada logam cair. Kelarutan tersebut menunjukkan 

adanya proses difusi yang terjadi yaitu perpindahan atom-atom dari logam padat 
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menuju logam cair yang prosesnya dipengaruhi beberapa faktor. Faktor-faktor 

tersebut antara lain temperatur, impuritas pada logam cair dan rasio luas 

permukaan antara logam padat dan logam cair (Manly, 1958). 

Korosi dapat dicegah atau dihambat melalui berbagai cara salah satunya yaitu 

dengan penggunaan inhibitor. Inhibitor adalah senyawa tertentu yang dapat 

ditambahkan untuk membatasi terjadinya korosi. Inhibitor terdiri dari anion atom 

ganda yang proses kerjanya melalui permukaan logam untuk menghasilkan 

selaput lapisan tunggal. Lapisan inilah yang bekerja untuk menghalangi terjadinya 

korosi pada permukaan logam (Djaprie, 1995). 

Pada reaktor nuklir sering digunakan pendingin berupa timbal cair. Timbal 

cair ini sangat korosif terhadap besi atau baja yang digunakan sehingga 

memungkinkan terjadi korosi pada besi atau baja. Berikut adalah skema terjadinya 

korosi besi sebagai logam padat dengan timbal cair sebagai logam cairnya : 

 

Gambar 2.3 Skema proses terjadinya korosi logam padat dalam logam cair (sumber : 

 Czerwinski, 2014) 

Perilaku korosi ini dapat dilihat dari seberapa besar difusi elemen-elemen baja 

atau besi yang terlarut dalam timbal cair dengan meninjau nilai koefisien 

difusinya. Semakin besar koefisien difusi besi dalam timbal cair maka semakin 

rusak atau korosi material besi tersebut. Sehingga dilakukan upaya untuk 

menghambat korosi besi dalam timbal cair dengan menambahkan inhibitor yang 
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dalam penelitian ini menggunakan gas nitrogen. Gas nitrogen yang ditambahkan 

memiliki konsentrasi tertentu agar maksimal untuk menghambat korosi. Korosi 

sebelum dan setelah ditambahkan gas nitrogen dapat dianalisis dengan meninjau 

nilai koefisien difusi besi (Arkundato et al., 2016). 

 

2.6 Koefisien Difusi 

Difusi merupakan suatu proses aliran partikel seperti ion, atom, elektron, dan 

molekul pada suatu material karena pengaruh besaran fisis seperti tekanan, suhu, 

dan lain-lain yang berasal dari lingkungan. Sedangkan koefisien difusi adalah 

besaran fisis yang menunjukkan kemampuan suatu bahan untuk berdifusi pada 

gradien konsentrasi. Kemampuan suatu atom untuk berdifusi berbanding lurus 

dengan kenaikan suhu yang diberikan pada atom atau material tersebut (Allen, 

2004). Askeland et al. (2010), menyatakan bahwa secara umum difusi dapat 

diartikan sebagai fluks atau aliran dari beberapa ion, atom, elektron atau molekul. 

Besar fluks yang mengalir bergantung pada gradien konsentrasi dan temperatur. 

Proses difusi juga berkaitan erat dengan struktur kristal dari material. Ketika 

atom-atom dari suatu material mengalami perpindahan maka struktur kristal 

material akan mengalami perubahan. Kemampuan suatu atom untuk berdifusi 

meningkat seiring bertambahnya temperatur, yaitu ketika energi termal yang 

didapatkan oleh atom atau molekul meningkat. Hubungan antara koefisisen difusi 

dan temperatur ditunjukkan oleh persamaan Arrhenius berikut:  

𝐷(𝑇) = 𝐷0 exp (
−𝑄

𝑅𝑇⁄ )                                 (2.4) 

Keterangan :  

𝐷= koefisien difusi (m2 s⁄ ) 

𝐷0 = koefisien difusi saat T = 0K (m2 s⁄ ) 

𝑇= temperatur (K) 

𝑅 = konstanta gas (8,32 J mol K⁄ ) 

𝑄 = energi aktivasi (J/mol) 

Energi aktivasi merupakan energi ambang yang harus dimiliki suatu atom 

agar dapat berpindah dengan kecepatan tertentu. Besar energi aktivasi merupakan 
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selisih energi potensial yang harus dimiliki oleh atom agar dapat berpindah pada 

sisi lain dengan melewati daerah di bawah pengaruh energi potensial maksimum 

(Campbell, 2008).  

Ketika temperatur dari material meningkat maka koefisien difusi (𝐷) juga 

meningkat. Energi termal akan mendorong atom untuk melewati energi ambang 

pada temperatur tinggi, sedangkan pada temperatur rendah proses difusi akan 

menjadi lambat atau bahkan atom tidak dapat melewati energi ambang untuk 

berpindah. Setiap atom atau molekul yang mengalami pergerakan dari posisi 

awal (𝑟0) dalam waktu 𝑡 menuju posisi (𝑟𝑡) akan memiliki kuadrat rata-rata 

pergerakan MSD (Mean Square Displacement) : 

𝑀𝑆𝐷 = (𝑟𝑖(𝑡) − 𝑟𝑖(0))2                                        (2.5) 

sedangkan besar koefisien difusi atom dalam tiga dimensi adalah sebagai berikut : 

𝐷 =
1

3
∫ 𝑑𝑡 (𝑣𝑖(𝑡) . 𝑣0(𝑡))

∞

0
                                      (2.6) 

dengan 𝑣𝑖(𝑡) adalah kecepatan pusat massa, sehingga hubungan antara MSD dan 

koefisien difusi (𝐷)dapat dirumuskan menurut relasi Einstein sebagai berikut : 

2𝑡𝐷 =
1

3
((𝑟𝑖(𝑡) − 𝑟𝑖(0))2)                                          (2.7) 

𝐷 =
1

2𝑡

1

3
((𝑟𝑖(𝑡) − 𝑟𝑖(0))2)                                        (2.8) 

𝐷 =  
1

6𝑡
𝑀𝑆𝐷                                                      (2.9) 

(Allen, 2004). 

 

2.7 Dinamika Molekul 

Metode dinamika molekul adalah salah satu metode komputasi fisika yang 

digunakan dalam program simulasi gerak atom dan molekul. Dengan 

menggunakan metode dinamika molekul gerak atom dapat diamati apabila 

mengalami pengaruh dari luar salah satunya seperti pemanasan dari waktu ke 

waktu. Simulasi dengan menggunakan dinamika molekul dimulai dengan terlebih 

dahulu menentukan konfigurasi awal atom-atom yang ditinjau (Dipojono, 2001). 

Dinamika molekul pada dasarnya memecahkan persamaan gerak dengan 

menggunakan mekanika klasik (persamaan Newton) untuk simulasi gerakan 
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sistem molekuler. Persamaan yang terlibat sangat besar (bergantung dari ukuran 

sistem yang diteliti) sehingga untuk penyelesaiannya dapat menggunakan 

algoritma numerik yang diimplementasi pada komputer. Salah satu parameter 

yang penting dalam dinamika molekular adalah energi potensial. Gaya yang 

bekerja pada partikel didefinisikan yaitu : 

𝐹 =
𝑚 𝑑2𝑟

𝑑𝑡2                                                 (2.10) 

sehingga posisi 𝑟(𝑡) sebuah partikel diperoleh dari integrasi solusi persamaan 

(2.9) secara praktis untuk 𝑁 partikel akan dipecahkan secara komputasi (Maulana 

et al., 2006). 

Pemahaman dasar tentang sifat material memerlukan informasi pada keadaan 

mikroskopis. Namun informasi tersebut sering tidak mudah diperoleh dengan 

peralatan eksperimental sehingga dengan adanya metode dinamika molekul 

menjadi alternatif untuk diterapkan pada kajian yang lebih luas (Aral, 2003).  

Dinamika molekul diterapkan pada bahan sistem seperti kumpulan partikel, 

atom atau molekul. Dinamika molekul juga dapat diaplikasikan untuk mengatur 

interaksi antar atom yang sesuai. Secara umum dari solusi persamaan (2.10) 

berupa koordinat atom 𝑟(𝑡) kemudian dengan menggabungkan mekanika statistik 

dapat dihitung berbagai besaran fisis seperti entalpi, energi, viskositas, koefisien 

difusi dan sebagainya. Dalam metode dinamika molekul, trayektori biasanya 

diperoleh dari solusi persamaan gerak klasik seperti hukum gerak Newton 

(Arkundato et al., 2016). 

 

2.7.1  Potensial Lennard-Jones 

 Pada penelitian ini digunakan potensial Lennard-Jones untuk 

menggambarkan interaksi logam-logam. Parameter potensial Lennard-Jones 

terdiri atas (𝜎) dan (𝜀) yang diperoleh berdasarkan pada fitting data eksperimen. 

Potensial Lennard-Jones secara sederhana menggambarkan interaksi sepasang 

atom atau molekul netral yang berupa gaya tarik-menarik pada jarak yang saling 

berjauhan dan tolak-menolak pada jarak dekat (Rodgers, 2012). Secara umum 

persamaan potensial Lennard-Jones sebagai berikut : 
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𝑈(𝑟) = 𝑘𝜀 [
𝜎

𝑟

𝑛

−
𝜎

𝑟

𝑚

]                                         (2.11) 

Keterangan : 

𝑈(𝑟) = potensial Lennard-Jones (eV) 

𝜎 = parameter potensial Lennard-Jones berupa panjang/jarak ikatan atom (Å) 

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

𝑘 = koefisien fungsi potensial Lennard-Jones 

𝑟 = jarak antar atom(Å) 

𝑛 = 12 

𝑚 = 6 

Nilai koefisien k pada persamaan di atas ditentukan menggunakan persamaan : 

𝑘 =
𝑛

𝑛 − 𝑚

𝑛

𝑚

𝑚 𝑛−𝑚⁄

                                        (2.12) 

Sehingga persamaan potensial Lennard-Jones (12-6) : 

𝑈(𝑟) = 4𝜀 [
𝜎

𝑟

12

−
𝜎

𝑟

6

]                                            (2.13) 

(Zhen dan Davies, 1983). 

Berikut adalah tabel daftar parameter Lennard-Jones beberapa bahan yang 

digunakan dalam penelitian ini : 

Tabel 2.1 Parameter potensial Lennard-Jones 

Interaksi Pasangan 𝜀 (eV) 𝜎(Å) 

Fe − Fe 0.4007 2.3193 
Pb − Pb 0.1910 3.1888 
N − N 0.0085 3.6560 

 (Sumber : Arkundato et al., 2013). 

Berikut adalah plot fungsi potensial Lennard-Jones secara umum menurut 

persamaan (2.13) yaitu hubungan jarak (𝑟) dengan energi potensial Lennard-Jones 

𝑈(𝑟): 
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Gambar 2.4 Plot fungsi potensial Lennard-Jones (Generalic, 2018) 

Pada gambar tersebut terlihat bahwa 𝜀 menggambarkan seberapa kuat interaksi 

tarik-menarik pada ikatan antar pasangan inti atom. Sedangkan parameter 𝜎 

menggambarkan jarak seberapa dekat pasangan inti atom boleh berdekatan. 

Apabila kurang dari 𝜎 maka pasangan inti atom akan saling tolak menolak dan 

begitupun sebaliknya. Namun, saat jarak r menuju tak hingga maka gaya tarik-

menarik akan asimtotik menuju titik nol (Arkundato et al., 2016). 

 

2.7.2  Program MOLDY 

   MOLDY adalah salah satu program komputer yang dapat menangani 

sistem dengan banyak partikel. MOLDY dapat menangani setiap sekumpulan 

molekul atom atau ion serta campuran keduanya. MOLDY tergolong sebuah 

program simulasi dinamika molekul untuk keperluan umum. Hal ini cukup 

fleksibel karena berguna untuk berbagai macam perhitungan simulasi atom, ionik 

dan sistem molekuler. Sistem ditentukan pada jangka waktu dengan file deskripsi 

sehingga tidak perlu untuk mengkompilasi ulang sistem (Refson, 2001). 

File spesifikasi pada MOLDY berisi informasi mengenai jenis dan jumlah 

atom yang akan disimulasikan serta parameter potensial yang akan digunakan 

pada simulasi. Terdapat pula file kontrol yang berisi parameter untuk mengontrol 
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jalannya simulasi. File kontrol terdiri dari data temperatur, tekanan, jumlah step 

integrasi dan lain-lain (Refson, 2001). 

Pada penelitian ini MOLDY akan menghitung nilai koefisisen difusi yang 

penentuannya dapat diperoleh dari analisis kurva MSD (Mean-Square 

Displacement). Nilai MSD diperoleh pada perangkat Ubuntu program Linux yang 

terinstal MOLDY sebelumnya. Berikut adalah tampilan MOLDY : 

 
Gambar 2.5 Tampilan MOLDY (Sumber : Adler, 2003) 

Program moldy dapat diunduh secara gratis melalui internet di alamat website 

http://cc-icpc.icp.ac.ru/Moldy_2_16.html. 

2.7.3  Program OVITO 

 OVITO merupakan singkatan dari (Open Visualisation Tool) dibuat oleh 

Alexander Stukowski, merupakan perangkat lunak yang berfungsi dalam 

visualisasi dan analisis data ilmiah untuk skala besar. Program ini memungkinkan 

untuk memvisualisasikan dan menganalisis data output dari simulasi partikel 

atomik. Area aplikasi utama adalah simulasi skala besar berdasarkan interaksi 

potensial. Tugas paket visualisasi OVITO adalah menerjemahkan koordinat atom 

menjadi representasi grafis (Stukowski, 2013). 

OVITO adalah salah satu program yang digunakan dalam visualisasi dan 

analisis hasil-hasil simulasi dinamika molekul. Program ini dapat diinstal dengan 

perintah sudo apt-get install pada program MOLDY. Program ini merupakan 

program visualisasi standar dengan banyak kelebihan dalam hal visualisasi 

struktur molekul dan struktur kristal, serta dalam hal fasilitas analisis untuk hasil 
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simulasi komputasi. Program ini dapat diunduh melalui website 

http://www.ovito.org/ (Arkundato et al., 2013). 

 

Gambar 2.6 Tampilan OVITO (Sumber : Stukowski, 2013)  

 

OVITO tersedia secara gratis dalam bentuk perangkat lunak. OVITO 

menerjemahkan koordinat atom kemudian mempresentasikan dalam bentuk grafik 

atomik sebagai outputnya. Berbagai fasilitas untuk analisis seperti CNA (Common 

Neighbor Analysis), calculate displacement dan lain-lain. OVITO juga digunakan 

untuk visualisasi berbagai fasilitas manipulasi seperti slice untuk memotong-

motong tampilan struktur molekul atau kristal, rotasi, rendering, dan sebagainya. 

Program ini masih terus diupdate dan dikembangkan hingga sekarang (Stukowski, 

2013).  
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BAB 3. METODE PENELITIAN 

Dalam bab 3 ini dipaparkan metode yang digunakan dalam penelitian. 

Rancangan penelitian, jenis dan sumber data, definisi operasional variabel dan 

kerangka pemecahan masalah akan dijelaskan secara berurutan. Langkah kerja 

penelitian dan teknik pengambilan data dijelaskan pada bagian prosedur penelitian 

sedangkan metode untuk menganalisis hasil dan data yang diperoleh terdapat pada 

bagian terakhir metode penelitian. 

3.1  Rancangan Penelitian 

Rancangan  penelitian diperlukan untuk memperjelas langkah-langkah yang 

akan dilakukan dalam sebuah penelitian sehingga dalam pelaksanaannya dapat 

berjalan sesuai tujuan penelitian. Secara garis besar, skema dari rancangan 

penelitian ditampilkan dalam bentuk diagram alir yang ditunjukkan sebagai 

berikut: 

 

Gambar 3.1 Diagram Alir Rancangan Penelitian

Identifikasi Permasalahan 

Kajian Pustaka 

Variabel Penelitian 

Kegiatan Simulasi 

Data 

Analisis Data 

Kesimpulan 
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Penelitian ini dimulai dengan mencari studi literatur hingga didapatkan 

sebuah permasalahan. Kemudian dilanjutkan dengan pengkajian teori-teori yang 

berkaitan dengan permasalahan tersebut. Melalui pengkajian teori ini, peneliti 

mengumpulkan dan mendapatkan sumber dan variabel penelitian sebagai data 

input di awal simulasi. Selanjutnya dilakukan simulasi untuk menyelesaikan 

permasalahan penelitian dengan menggunakan metode simulasi dinamika molekul 

program MOLDY. Simulasi dilakukan dalam dua tahapan, yang pertama yaitu 

memverifikasi nilai parameter potensial Lennard-Jones untuk logam besi dan 

timbal. Pada tahap ini dilakukan persiapan  file input berupa file spesifikasi dan 

file kontrol simulasi. Verifikasi dilakukan dengan melakukan perhitungan besaran 

fisis koefisien difusi (𝐷) dengan relasi Einstein dilanjutkan dengan menghitung 

koefisien difusi bergantung temperatur 𝐷(𝑇) dengan formulasi Arrhenius. 

Simulasi yang kedua yaitu studi korosi besi dalam logam cair dan 

penghambatannya. Hasil tersebut kemudian dapat ditarik kesimpulan yang 

selanjutnya dapat dikemas dalam bentuk karya tulis ilmiah berupa laporan tugas 

akhir. Penelitian ini dilaksanakan di Laboratorium Fisika Komputasi, Jurusan 

Fisika, Fakultas Matematika dan Ilmu Pengetahuan Alam, Universitas Jember 

yang dimulai dari bulan Maret – Juni 2019. 

 

3.2  Jenis dan Sumber Data Penelitian 

Jenis data yang digunakan dalam penelitian ini berupa data kuantitatif yaitu 

jenis data yang dapat dihitung atau diukur secara langsung dan dapat dinyatakan 

dalam sebuah angka. Sedangkan sumber data pada penelitian terdiri dari data data 

primer dan data sekunder. Data primer yaitu data yang dihitung oleh peneliti 

sendiri berdasarkan simulasi. Data yang diperoleh selama simulasi adalah nilai 

koefisien difusi (𝐷) dan koefisien difusi bergantung temperatur 𝐷(𝑇). Sedangkan 

data sekunder adalah data yang diperoleh peneliti dari sumber data yang telah ada. 

Data tersebut yaitu nilai koefisien difusi bahan (𝐷) hasil eksperimen yang 

nantinya akan digunakan sebagai pembanding dalam verifikasi. Data koefisien 

difusi hasil eksperimen disajikan pada tabel berikut : 
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Tabel 3.1 Data koefisien difusi berdasarkan eksperimen 

Referensi Bahan 𝐷(𝑇) 

Askeland & Wendelin 

(2014) 

Besi 𝐷(2000 𝐾) = 1.557𝑥10−10 

J. Winkelmann (2017) Timbal 𝐷(743 𝐾) = 2.427𝑥10−9 

 

3.3  Definisi Operasional Variabel 

 Variabel adalah faktor yang berpengaruh dalam penelitian dan memiliki nilai 

yang dapat berubah atau diubah. Variabel yang digunakan dalam penelitian ini 

adalah variabel terikat, variabel bebas dan variabel kontrol. Variabel terikat yaitu 

variabel yang diamati dan diukur oleh peneliti dalam sebuah penelitian. Variabel 

terikat pada penelitian ini adalah nilai koefisien difusi bahan (𝐷) dan koefisien 

difusi bergantung temperatur 𝐷(𝑇). Variabel bebas yaitu variabel yang 

mempengaruhi timbulnya variabel terikat. Variabel bebas yang dapat ditinjau dari 

penelitian ini adalah temperatur (𝑇). Sedangkan variabel kontrol yaitu variabel 

yang dikendalikan atau dibuat konstan dalam penelitian.Variabel kontrol pada 

penelitian ini adalah  jumlah atom (𝑁) , tekanan (𝑃), jumlah step integrasi (𝑛) 

dan struktur kristal atom. 

 

3.4  Kerangka Pemecahan Masalah 

Kerangka  pemecahan masalah dalam penelitian ini dilakukan  dalam tahapan 

kegiatan penelitian yang digambarkan pada diagram alir yang ditunjukkan pada 

Gambar 3.2 dan 3.3 berikut :   
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Gambar 3.2 Diagram alir verifikasi potensial Lennard-Jones besi dan timbal 

 

 

Penyesuaian 

parameter Lennard-

Jones 

Kesimpulan 

Studi pustaka nilai DT
eks dan parameter 

potensial Lennard-Jones Fe dan Pb 

Input : file spesifikasi 

dan kontrol simulasi 

untuk bahan Fe dan Pb 

Output berupa nilai 

koefisien difusi DT
sim 

Proses simulasi 

verifikasi parameter 

potensial Lennard-Jones 

Perbandingan 

DT
sim dan DT

eks 

Simulasi perhitungan 𝐷(𝑇) 

dengan formulasi Arrhenius 

Nilai 𝜀 dan 𝜎 yang 

telah diverifikasi 

tidak 

ya 
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Gambar 3.3 Diagram alir korosi besi dalam timbal cair dan penghambatannya 

  

Penyesuaian konsentrasi N2 

Kesimpulan 

Studi pustaka korosi pada logam cair dan 

penghambatannya 

Input korosi berupa Fe 

dalam Pb cair dan 

penginjeksian N2 

Output berupa nilai 

koefisien difusi  

Proses simulasi korosi 

dan penghambatannya 

Perbandingan DT 

sebelum dan 

setelah diberi N2 

Perhitungan 𝐷(𝑇) dengan 

formulasi Arrhenius 

Didapatkan konsentrasi 

N2 yang sesuai 

tidak 

ya 
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3.5  Prosedur Penelitian 

 Prosedur yang dilakukan pada penelitian ini adalah sebagai berikut : 

3.5.1 Pre-Processing Step 

 Pre-processing step adalah kegiatan yang dilakukan sebelum proses simulasi 

berlangsung. Pada tahapan ini dilakukan studi pustaka dan pengkajian teori-teori 

yang berkaitan dengan permasalahan yakni mengenai koefisien difusi bahan, 

korosi besi dalam timbal cair serta penghambatannya. Melalui pengkajian teori 

ini, didapatkan sumber-sumber data yang akan digunakan sebagai data input di 

awal simulasi seperti data nilai parameter potensial Lennard-Jones pada Tabel 2.1 

serta didapatkan pula sumber data yang akan digunakan sebagai pembanding atau 

acuan dalam simulasi yakni nilai koefisien difusi bahan hasil eksperimen (DT
eks) 

pada Tabel 3.1. Data input yang akan digunakan dalam simulasi meliputi file 

spesifikasi sistem dan file kontrol simulasi. File spesifikasi sistem berisi informasi 

mengenai  bahan yang akan disimulasikan, jumlah atomnya, struktur kristal, dan 

lain-lain. berikut adalah file spesifikasi yang digunakan dalam penelitian : 

 

Tampilan file spesifikasi untuk simulasi besi  

Sedangkan file kontrol simulasi yaitu file yang berisi data-data untuk mengontrol 

jalannya simulasi yang terdiri atas tekanan, jumlah step simulasi dan lain-lain. 

berikut adalah contoh file kontrol yang digunakan dalam penelitian : 
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Tampilan file kontrol untuk simulasi besi 

Pada penelitian ini file kontrol yang digunakan untuk simulasi hampir sama, yang 

membedakan adalah nilai dari beberapa data yang disesuaikan dengan sistem 

simulasi. Berikut adalah data masukan yang dapat diubah sesuai sistem : 

Tabel 3.2 Contoh data masukan pada file kontrol 

Nama 

 

Nilai Fungsi 

Temperature 500-5000 K Konfigurasi awal suhu 

 

Pressure 0 Tekanan eksternal yang diberikan 

pada sistem 

Begin-dump 20000 Timestep awal proses penyalinan 

hasil simulasi 

Dump-interval 1000 Frekuensi pencetakan hasil proses 

penyalinan 

Step 0,001 Lamanya waktu tiap step 

Nstep 80000 Jumlah proses integrasi numerik 

yang dijalankan 

(Sumber : Refson, 2001) 

 

Selanjutnya, dilakukan penginstalan software atau upgrade software, dimana 

software yang digunakan yaitu MOLDY. Data-data eksperimen koefisien difusi 
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bergantung nantinya akan digunakan sebagai pembanding hasil simulasi. Berikut 

adalah alat dan bahan yang digunakan dalam penelitian ini, antara lain: 

1. Perangkat komputer dengan spesifikasi : 

a. Prosesor  : Intel (R) Core (TM) i3 – 3240 CPU @3,40 GHz x4 

b. Sistem : 64 bit 

c. RAM  : 4,00 GB  

d. OS      : Linux Ubuntu 

2. Program yang digunakan dalam simulasi antara lain: 

a. Software MOLDY untuk memproses simulasi dinamika molekul 

b. OVITO berfungsi untuk membuat visualisasi 3D dan mengetahui  

jumlah struktur kristal suatu sistem. 

c. Microsoft Excell digunakan untuk plotting data. 

 

 

3.5.2 Simulation Step 

 Simulation step adalah tahapan dijalankannya simulasi dengan file input yang 

telah disesuaikan dengan sistem. Tahap simulasi diawali dengan dilakukan 

pengecekan konvergensi simulasi terlebih dahulu. Simulasi singkat dilakukan 

untuk menguji kesesuaian file input dengan meninjau keadaan ekuilibrasi sistem 

yang digunakan melalui kurva ekuilibrasi energi potensial. Keadaan ekuilibrasi 

adalah keadaan yang dicapai sistem untuk dapat melanjutkan simulasi, yang 

biasanya ditunjukkan dengan nilai kurva yang cukup stabil. Kurva ekuilibrasi 

digunakan untuk menentukan nilai begin dump pada file kontrol sistem dengan 

nilai begin dump diambil dari mulainya grafik menunjukkan keadaan stabil. 

Perintah untuk mengetahui tingkat ekuilibrasi sistem di MOLDY yaitu : 

[moldyext (spasi) –f (spasi) 4 (spasi) file output] 

 Setelah dilakukan uji ekuilibrasi maka sistem dapat dilanjutkan pada tahap 

simulasi koefisien difusi dengan perintah : 

[moldy (spasi) file kontrol (spasi) file ouput] 
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kemudian MOLDY akan melakukan proses running sesuai dengan file kontrol 

dan file input yang diberikan untuk menghasilkan data output seperti pada gambar 

berikut : 

 

Tampilan file output untuk simulasi besi 

Setelah file output dihasilkan, maka dilakukan perhitungan MSD untuk 

mendapatkan nilai koefisien difusi bahan berdasarkan relasi Einstein. Perintah 

yang diberikan di MOLDY adalah :  

[msd (spasi) –r (spasi) file save (spasi) –d (spasi) file dump (spasi) 0-50 (spasi) –

t (spasi) 0-50 (spasi) –o (spasi) output msd] 

Nilai 0-50 menyesuaikan sistem, dimana nilai tersebut diambil dari nilai 

maksimum yang dapat terbaca dari output simulasi. 
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Tampilan file MSD untuk simulasi besi 

 

3.5.3 Post Processing Step 

 Post processing step adalah tahapan yang dilakukan setelah simulasi yaitu 

menganalisis data output MSD untuk mendapatkan nilai koefisien difusi. Data 

MSD tersebut digambarkan dalam grafik hubungan antara 1 𝑇⁄  dan ln 𝐷 untuk 

mendapatkan parameter dari persamaan koefisien difusi bergantung temperatur 

yaitu 𝐷0 dan 𝑄. Setelah didapatkan kedua parameter tersebut dilakukan fitting 

data dengan persamaan Arrhenius dan dilakukan plotting data dalam grafik 

hubungan koefisien difusi bergantung temperatur 𝐷(𝑇) dengan temperatur (𝑇). 

Berdasarkan persamaan dan grafik tersebut dapat diketahui nilai koefisien difusi 

suatu bahan.  

 Setelah didapatkan nilai koefisien difusi masing-masing bahan DT
sim, 

dilakukan verifikasi dengan membandingkannya dengan hasil eksperimen DT
eks. 

Verifikasi dilakukan untuk mendapatkan nilai parameter potensial Lennard-Jones 

yang sesuai dengan sistem, dimana acuannya yaitu nilai diskrepansi dari hasil 

perbandingan DT
sim dan DT

eks. Diskrepansi yang baik adalah bernilai kurang dari 

5%, sehingga nilai parameter potensial diubah dengan variasi mencapai 50 pasang 
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nilai parameter potensial tiap bahan untuk mendapatkan nilai diskrepansi yang 

paling minimum. Diskrepansi yang paling minimum menandakan telah 

didapatkan nilai parameter potensial yang paling sesuai dengan sistem. 

 Variasi dilakukan pada parameter potensial Lennard-Jones yang telah 

diketahui dengan cara mengubah salah satu nilai parameter sedangkan parameter 

lainnya tetap, misalnya mengubah terlebih dahulu nilai (𝜎) dan nilai (𝜀) tetap. 

Yaitu dengan menambahkan atau mengurangi nilainya pada kisaran angka 0.1; 

0.01; 0.001; dan 0;0001. Hal tersebut juga berlaku untuk nilai  (𝜀) yang diubah 

sedangkan nilai (𝜎) tetap. 

 Nilai parameter potensial yang telah diverifikasi tersebut digunakan dalam 

studi korosi besi dalam timbal cair. Korosi yang terjadi ditinjau dari nilai 

koefisien difusi besi yang terkorosi. Kemudian dilakukan penambahan nitrogen 

untuk menghambat korosi. Nitrogen yang ditambahkan harus memiliki 

konsentrasi yang sesuai agar dapat bekerja menghambat korosi, apabila tidak 

sesuai maka tidak akan bekerja dalam penghambatan. Hal ini ditinjau pula dari 

nilai koefisien difusi besi yang terkorosi dengan membandingkan nilai koefisien 

difusi sebelum dan setelah diberi penambahan nitrogen. Struktur kristal besi yang 

terkorosi dalam dilihat melalui OVITO untuk menunjukkan analisis struktur 

kristalnya. 

 

3.6  Metode Analisis Data 

Metode analisis data yang digunakan dalam penelitian ini meliputi analisis 

nilai parameter potensial Lennard-Jones dan besar koefisien difusi suatu bahan. 

Analisis parameter potensial Lennard-Jones dilakukan dengan memverifikasi 

koefisien difusi yang didapatkan dari simulasi dengan koefisien difusi hasil 

eksperimen, dimana dengan dilakukan verifikasi dapat dihasilkan nilai parameter 

yang paling sesuai sehingga didapatkan nilai diskrepansi yang semakin kecil. 

Sedangkan analisis besar koefisien difusi dilakukan untuk studi korosi besi dalam 

logam cair ditinjau dari besar koefisien difusinya. 

Persamaan yang digunakan dari penentuan nilai koefisien difusi (𝐷) dari 

grafik  MSD adalah : 
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𝑀𝑆𝐷 = (𝑟𝑖(𝑡) − 𝑟𝑖(0))2                                       (3.1) 

Hubungan antara MSD dan koefisien difusi (𝐷)dapat dirumuskan menurut relasi 

Einstein sebagai berikut : 

𝐷 =  
1

6𝑡
𝑀𝑆𝐷                                              (3.2) 

Verifikasi nilai parameter potensial Lennard-Jones dilakukan dengan 

membandingkan hasil koefisien difusi saat simulasi dengan eksperimen, dengan 

nilai diskrepansinya dapat ketahui dengan persamaan : 

|∆𝐷| =  
𝐷 𝑠𝑖𝑚𝑢𝑙𝑎𝑠𝑖−𝐷 𝑒𝑘𝑠𝑝𝑒𝑟𝑖𝑚𝑒𝑛

𝐷 𝑒𝑘𝑠𝑝𝑒𝑟𝑖𝑚𝑒𝑛
 𝑥 100 %                  (3.3) 

Sehingga dapat diketahui berapa persen nilai diskrepansinya. Selanjutnya 

dilakukan perhitungan nilai koefisien difusi bergantung temperature 

menggunakan formulasi Arrhenius dengan persamaan : 

𝐷(𝑇) = 𝐷0 exp  (
−𝑄

𝑅𝑇⁄ )                              (3.4) 

Berdasarkan persaman tersebut untuk mendapatkan nilai 𝐷(𝑇) diperlukan nilai 𝐷0 

dan 𝑄 yaitu dengan cara menyatakan persamaan koefisien difusi dalam bentuk 

logaritma natural sehingga menghasilkan persamaan : 

ln 𝐷(𝑇) = ln 𝐷0 −
𝑄

𝑅𝑇⁄                                  (3.5) 

𝑄 merupakan energi aktivasi dan 𝑅 adalah konstanta gas. Persamaan 3.5 

merupakan persamaan linear yang dapat direpresentasikan dalam grafik hubungan 

(1/𝑇) dan (𝑙𝑛 𝐷).  

Untuk permasalahan korosi, digunakan konsentrasi nitrogen dengan rumus :  

𝑤𝑡% =
(𝑚 𝑥 𝑛)𝑛𝑖𝑡𝑟𝑜𝑔𝑒𝑛

(𝑚 𝑥 𝑛)𝑛𝑖𝑡𝑟𝑜𝑔𝑒𝑛+(𝑚 𝑥 𝑛)𝑡𝑖𝑚𝑏𝑎𝑙
                            (3.6) 

Keterangan : 

m : massa  

n : jumlah atom 

wt% : persen berat 

Semakin besar nilai koefisien difusi (𝐷) besi dalam logam cair, maka semakin 

korosi atau rusak besi tersebut. Oleh karena itu, ditambahkan nitrogen untuk 

menghambat korosi ditinjau dari nilai koefisien difusi yang mengecil. 
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BAB 5. PENUTUP 

5.1  Kesimpulan 

Berdasarkan penelitian yang telah dilakukan diperoleh kesimpulan sebagai 

berikut : 

1. Hasil verifikasi didapatkan nilai parameter potensial Lennard-Jones untuk

bahan besi bernilai 𝜀 = 0.4007 (eV)  dan 𝜎 = 2.3894 (Å), sedangkan untuk

bahan timbal bernilai parameter 𝜀 = 0.1910 (eV)  dan 𝜎 = 2.9578 (Å).

2. Nilai koefisien difusi diri bergantung temperatur dengan menggunakan

parameter potensial hasil verifikasi yaitu untuk besi 𝐷(𝑇) =

1.9069 𝑥 10−7exp
−135766

𝑅𝑇
(m2 s⁄ ), sedangkan untuk timbal yaitu 𝐷(𝑇) =

1.399 𝑥 10−8exp
−8885,76

𝑅𝑇
(m2 s⁄ )

3. Pada aplikasi korosi besi dalam timbal cair didapatkan konsentrasi nitrogen

untuk menghambat korosi secara optimal adalah sebesar 0.29 𝑤𝑡% ditandai

dengan nilai koefisien difusi yang terkecil.

5.2  Saran 

Sebaiknya dilakukan perumusan cara memverifikasi nilai parameter potensial 

Lennard-Jones agar memudahkan dalam memverifikasi dengan sistem simulasi 

lainnya. Selain itu untuk perbandingan hasil korosi sebaiknya dilakukan pada 

temperatur yang sama, agar keadaan sebelum dan setelah terjadi korosi dapat 

dibandingkan. Saran lain yaitu dalam menganalisis hendaknya dilakukan dengan 

langkah-langkah yang sesuai. 
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Lampiran 

A.1 Hasil Verifikasi Parameter Potensial Lennard-Jones Besi 

No 𝜀 𝜎 DT
sim(m2 s⁄ ) diskrepansi (%) keterangan 

1 0.4007 2.3193 2.9153 ×  10−10 87.22% Penambahan 0,1 

2 0.4007 2.4193 1.9395 ×  10−10 24.56%  

3 0.4007 2.5193 1.0898 ×  10−10 30.01%  

4 0.4007 2.6193 6.3109 ×  10−11 59.47%  

5 0.4007 2.7193 1.4085 ×  10−10 9.54%  

6 0.4007 2.2193 6.6105 ×  10−09 4145.36% Pengurangan 0,1 

7 0.4007 2.1193 1.0742 ×  10−08 6798.72%  

8 0.4007 2.0193 1.5388 ×  10−08 9782.35%  

9 0.4007 1.9193 1.6316 ×  10−08 10378.83%  

10 0.4007 2.4293 2.0969 ×  10−10 34.67% Penambahan 0,01 

11 0.4007 2.4393 2.5922 ×  10−10 66.47%  

12 0.4007 2.4493 6.5588 ×  10−11 57.88%  

13 0.4007 2.4093 1.6777 ×  10−10 7.75% Pengurangan 0,01 

14 0.4007 2.3993 1.8231 ×  10−10 17.08%  

15 0.4007 2.3893 1.5934 ×  10−10 2.34%  

16 0.4007 2.3883 1.7092 ×  10−10 9.77% Pengurangan 0,001 

17 0.4007 2.3873 1.7119 ×  10−10 9.95%  

18 0.4007 2.3863 1.3529 ×  10−10 13.12%  

19 0.4007 2.3903 2.1627 ×  10−10 38.89% Penambahan 0,001 

20 0.4007 2.3913 2.1729 ×  10−10 39.55%  

21 0.4007 2.3892 2.7137 ×  10−10 74.28% Pengurangan 0,0001 

22 0.4007 2.3891 1.7222 ×  10−10 10.60%  

23 0.4007 2.389 2.6127 ×  10−10 67.79%  

24 0.4007 2.3894 1.5906 ×  10−10 2.16% Penambahan 0,0001 

25 0.4007 2.3895 2.3014 ×  10−10 47.80%  

1 0.5007 2.3894 7.0531 ×  10−11 54.70% Penambahan 0,1 

2 0.6007 2.3894 5.2596 ×  10−11 66.22%  

3 0.7007 2.3894 4.3270 ×  10−11 72.21%  

4 0.8007 2.3894 3.8360 ×  10−11 75.36%  

5 0.3007 2.3894 1.4075 ×  10−10 9.60% Pengurangan 0,1 

6 0.2007 2.3894 4.7888 ×  10−09 2975.45%  

7 0.1007 2.3894 8.8312 ×  10−09 5571.47%  

8 0.0007 2.3894 5.0045 ×  10−08 32039.64%  
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No 𝜀 𝜎 DT
sim(m2 s⁄ ) diskrepansi (%) Keterangan 

9 0.3907 2.3894 2.9320×  10−10 88.30% Pengurangan 0,01 

10 0.3807 2.3894 1.94 ×  10−10 24.59%  

11 0.3707 2.3894 1.8564 ×  10−10 19.22%  

12 0.4107 2.3894 3.3560 ×  10−10 115.53% Penambahan 0,01 

13 0.4207 2.3894 2.8094 ×  10−10 80.42%  

14 0.4307 2.3894 2.1016 ×  10−10 34.97%  

15 0.3997 2.3894 2.2812 ×  10−10 46.50% Pengurangan 0,001 

16 0.3987 2.3894 1.8969 ×  10−10 21.82%  

17 0.3977 2.3894 2.7580 ×  10−10 77.13%  

18 0.4017 2.3894 2.1466 ×  10−10 37.86% Penambahan 0,001 

19 0.4027 2.3894 1.8602 ×  10−10 19.47%  

20 0.4037 2.3894 1.4805 ×  10−10 4.92%  

21 0.4006 2.3894 2.2771 ×  10−10 46.24% Pengurangan 0,0001 

22 0.4005 2.3894 2.3586 ×  10−10 51.47%  

23 0.4004 2.3894 1.9322 ×  10−10 24.09%  

24 0.4008 2.3894 1.6344 ×  10−10 4.96% Penambahan 0,0001 

25 0.4009 2.3894 2.0006 ×  10−10 28.48%  

26 0.401 2.3894 2.5669 ×  10−10 64.85%  

 

A.2 Hasil Verifikasi Parameter Potensial Lennard-Jones Timbal 

No 𝜀 𝜎 DT
sim(m2 s⁄ ) diskrepansi (%) Keterangan 

1 0.191 3.1888 1.1029 ×  10−10 95.46% Pengurangan 0,1 

2 0.191 3.0888 2.7983 ×  10−10 88.47%  

3 0.191 2.9888 1.9352 ×  10−9 20.26%  

4 0.191 2.8888 3.0051 ×  10−9 23.82%  

5 0.191 2.7888 4.0397 ×  10−9 66.45%  

6 0.191 2.6888 5.2968 ×  10−9 118.24%  

7 0.191 3.2888 4.8811 ×  10−11 97.99% Penambahan 0,1 

8 0.191 3.3888 2.2369 ×  10−11 99.08%  

9 0.191 3.4888 1.3313 ×  10−11 99.45%  

10 0.191 3.5888 7.5210 ×  10−12 99.69%  

11 0.191 3.6888 3.6690 ×  10−12 99.85%  

12 0.191 2.9788 2.0627 ×  10−9 15.01% Pengurangan 0,01 

13 0.191 2.9688 2.1985 ×  10−9 9.41%  

14 0.191 2.9588 2.4007 ×  10−9 1.08%  
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No 𝜀 𝜎 DT
sim(m2 s⁄ ) diskrepansi (%) Keterangan 

15 0.191 2.9988 1.7682 ×  10−9 27.14% Penambahan 0,01 

16 0.191 3.0088 1.4507 ×  10−9 40.22%  

17 0.191 2.9578 2.408 ×  10−9 0.78% Pengurangan 0,001 

18 0.191 2.9567 2.373 ×  10−9 2.22%  

19 0.191 2.9598 2.3276 ×  10−9 4.09% Penambahan 0,001 

20 0.191 2.9608 2.2561 ×  10−9 7.04%  

21 0.191 2.9579 2.3341 ×  10−9 3.83% Penambahan 0,0001 

22 0.191 2.9576 2.3963 ×  10−9 1.26% Pengurangan 0,0001 

1 0.091 2.9578 3.7755 ×  10−9 55.57% Pengurangan 0,1 

2 0.291 2.9578 7.9803 ×  10−10 67.12% Penambahan 0,1 

3 0.391 2.9578 2.8787 ×  10−10 88.14%  

4 0.491 2.9578 1.9364 ×  10−10 92.02%  

5 0.591 2.9578 1.3569 ×  10−10 94.41%  

6 0.101 2.9578 3.5703 ×  10−9 47.11% Penambahan 0,01 

7 0.111 2.9578 3.3778 ×  10−9 39.18%  

8 0.121 2.9578 3.1603 ×  10−9 30.22%  

9 0.081 2.9578 3.9903 ×  10−9 64.42% Pengurangan 0,01 

10 0.071 2.9578 4.2514 ×  10−9 75.17%  

11 0.061 2.9578 4.5414 ×  10−9 87.12%  

12 0.122 2.9578 3.1296 ×  10−9 28.95% Penambahan 0,001 

13 0.123 2.9578 3.1361 ×  10−9 29.22%  

14 0.124 2.9578 3.15 ×  10−9 29.79%  

15 0.12 2.9578 3.2242 ×  10−9 32.85% Pengurangan 0,001 

16 0.119 2.9578 3.3327 ×  10−9 37.32%  

17 0.118 2.9578 3.3174 ×  10−9 36.69%  

18 0.1221 2.9578 3.2108 ×  10−9 32.30% Penambahan 0,0001 

19 0.1222 2.9578 3.1759 ×  10−9 30.86%  

20 0.1223 2.9578 3.1353 ×  10−9 29.19%  

21 0.1219 2.9578 3.1668 ×  10−9 30.48% Pengurangan 0,0001 

22 0.1218 2.9578 3.1798 ×  10−9 31.02%  

23 0.1217 2.9578 3.1833 ×  10−9 31.16%  
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A.3 Perhitungan D(T) Besi 

 

No 𝑇 (K) 𝐷 (m2 s⁄ ) 1/𝑇(K) 𝑙𝑛 𝐷(m2 s⁄ ) 

1 1000 1.0937 𝑥 10−10 0.001 −22.9362 

2 2000 1.5906 𝑥 10−10 0.0005 −22.5617 

3 2500 1.7058 𝑥 10−10 0.0004 −22.4918 

4 3000 2.4023 𝑥 10−10 0.000333 −22.1494 

5 3200 4.0798 𝑥 10−10 0.000313 −21.6198 

6 3500 4.7181 𝑥 10−10 0.000286 −21.4744 

7 3700 6.376 𝑥 10−10 0.00027 −18.8706 

8 4000 6.8060 𝑥 10−10 0.00025 −18.8055 
9 4500 8.5278 𝑥 10−10 0.000222 −18.5799 

10 5000 9.4557 𝑥 10−10 0.0002 −18.4766 
 

No 𝐷0 (m2 s⁄ ) 𝑄 𝑅 𝑇(K) 𝐷(𝑇) (m2 s⁄ ) 

1 1.9069 𝑥 10−7 −135766 8.32 10 0 

2 1.9069 𝑥 10−7 −135766 8.32 100 2.57309 𝑥 10−78 

3 1.9069 𝑥 10−7 −135766 8.32 500 1.27378 𝑥 10−21 

4 1.9069 𝑥 10−7 −135766 8.32 700 1.42794 𝑥 10−17 

5 1.9069 𝑥 10−7 −135766 8.32 1000 1.55569 𝑥 10−14 

6 1.9069 𝑥 10−7 −135766 8.32 1200 2.36082 𝑥 10−13 

7 1.9069 𝑥 10−7 −135766 8.32 1500 3.58262 𝑥 10−12 

8 1.9069 𝑥 10−7 −135766 8.32 1700 1.28834 𝑥 10−11 

9 1.9069 𝑥 10−7 −135766 8.32 2000 5.43674 𝑥 10−11 

10 1.9069 𝑥 10−7 −135766 8.32 2200 1.14148 𝑥 10−10 

11 1.9069 𝑥 10−7 −135766 8.32 2500 2.77985 𝑥 10−10 

12 1.9069 𝑥 10−7 −135766 8.32 2700 4.50819 𝑥 10−10 

13 1.9069 𝑥 10−7 −135766 8.32 3000 8.25044 𝑥 10−10 

14 1.9069 𝑥 10−7 −135766 8.32 3500 1.79451 𝑥 10−9 

15 1.9069 𝑥 10−7 −135766 8.32 4000 3.214 𝑥 10−9 

16 1.9069 𝑥 10−7 −135766 8.32 4500 5.05711 𝑥 10−9 

17 1.9069 𝑥 10−7 −135766 8.32 5000 7.26754 𝑥 10−9 
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A.4 Perhitungan D(T) Timbal 

 

No 𝑇 (K) 𝐷(m2 s⁄ ) 1/𝑇(K) 𝑙𝑛 𝐷(m2 s⁄ ) 

1 500 1.6778 𝑥 10−9 0.002 −20.206 

2 550 1.9944 𝑥 10−9 0.00182 −20.033 

3 700 2.7628 𝑥 10−9 0.00143 −19.707 

4 900 3.7342 𝑥 10−9 0.00111 −19.406 

5 950 3.9483 𝑥 10−9 0.00105 −19.35 

6 1100 4.5473 𝑥 10−9 0.00091 −19.209 

7 1300 5.6698 𝑥 10−9 0.00077 −18.988 

8 1500 6.4032 𝑥 10−9 0.00067 −18.866 

9 1700 7.4983 𝑥 10−9 0.00059 −18.709 

10 2000 9.0491 𝑥 10−9 0.0005 −18.521 
 

No 𝐷0(m2 s⁄ ) 𝑄 𝑅 𝑇(K) 𝐷(𝑇)(m2 s⁄ ) 

1 1.399 𝑥 10−8 −8885.76 8.32 10 5.79809 𝑥 10−55 

2 1.399 𝑥 10−8 −8885.76 8.32 50 7.40296 𝑥 10−18 

3 1.399 𝑥 10−8 −8885.76 8.32 100 3.21863 𝑥 10−13 

4 1.399 𝑥 10−8 −8885.76 8.32 200 6.71125 𝑥 10−11 

5 1.399 𝑥 10−8 −8885.76 8.32 300 3.97967 𝑥 10−10 

6 1.399 𝑥 10−8 −8885.76 8.32 350 6.61785 𝑥 10−10 

7 1.399 𝑥 10−8 −8885.76 8.32 400 9.69102 𝑥 10−10 

8 1.399 𝑥 10−8 −8885.76 8.32 450 1.3038 𝑥 10−9 

9 1.399 𝑥 10−8 −8885.76 8.32 500 1.65304 𝑥 10−9 

10 1.399 𝑥 10−8 −8885.76 8.32 550 2.00731 𝑥 10−9 

11 1.399 𝑥 10−8 −8885.76 8.32 600 2.35989 𝑥 10−9 

12 1.399 𝑥 10−8 −8885.76 8.32 650 2.70618 𝑥 10−9 

13 1.399 𝑥 10−8 −8885.76 8.32 700 3.04317 𝑥 10−9 

14 1.399 𝑥 10−8 −8885.76 8.32 750 3.36899 𝑥 10−9 

15 1.399 𝑥 10−8 −8885.76 8.32 800 3.68258 𝑥 10−9 

16 1.399 𝑥 10−8 −8885.76 8.32 850 3.98343 𝑥 10−9 

17 1.399 𝑥 10−8 −8885.76 8.32 900 4.27143 𝑥 10−9 
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B.1 Perhitungan D(T) Besi dalam Timbal Cair 

 

No 𝑇(K) 𝐷(m2 s⁄ ) 1/𝑇(K) 𝑙𝑛 𝐷(m2 s⁄ ) 

1 400 5.3885 𝑥 10−10 0.0025 −21.342 

2 500 1.0599 𝑥 10−9 0.002 −20.665 

3 650 1.6698 𝑥 10−9 0.00154 −20.211 

4 750 2.4938 𝑥 10−9 0.00133 −19.809 

5 850 3.1028 𝑥 10−9 0.00118 −19.591 

6 950 3.7147 𝑥 10−9 0.00105 −19.411 

7 1023 4.5172 𝑥 10−9 0.00098 −19.215 

8 1273 6.3549 𝑥 10−9 0.00079 −18.874 

9 1400 7.1379 𝑥 10−9 0.00071 −18.758 

 

No 𝐷0(m2 s⁄ ) 𝑄 𝑅 𝑇 (K) 𝐷(𝑇)(m2 s⁄ ) 

1 1.906 𝑥 10−8 −11947.5 8.32 10 8.2333 𝑥 10−71 

2 1.906 𝑥 10−8 −11947.5 8.32 50 6.4156 𝑥 10−21 

3 1.906 𝑥 10−8 −11947.5 8.32 100 1.1059 𝑥 10−14 

4 1.906 𝑥 10−8 −11947.5 8.32 200 1.4519 𝑥 10−11 

5 1.906 𝑥 10−8 −11947.5 8.32 300 1.5898 𝑥 10−10 

6 1.906 𝑥 10−8 −11947.5 8.32 350 3.15 𝑥 10−10 

7 1.906 𝑥 10−8 −11947.5 8.32 400 5.2607 𝑥 10−10 

8 1.906 𝑥 10−8 −11947.5 8.32 450 7.8393 𝑥 10−10 

9 1.906 𝑥 10−8 −11947.5 8.32 500 1.0786 𝑥 10−9 

10 1.906 𝑥 10−8 −11947.5 8.32 550 1.4004 𝑥 10−9 

11 1.906 𝑥 10−8 −11947.5 8.32 600 1.7408 𝑥 10−9 

12 1.906 𝑥 10−8 −11947.5 8.32 650 2.0927 𝑥 10−9 

13 1.906 𝑥 10−8 −11947.5 8.32 700 2.4504 𝑥 10−9 

14 1.906 𝑥 10−8 −11947.5 8.32 750 2.8095 𝑥 10−9 

15 1.906 𝑥 10−8 −11947.5 8.32 800 3.1666 𝑥 10−9 

16 1.906 𝑥 10−8 −11947.5 8.32 850 3.5193 𝑥 10−9 

17 1.906 𝑥 10−8 −11947.5 8.32 900 3,8656 𝑥 10−9 
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B.2 Penghambatan Nitrogen 

 

No 𝑚 (𝑃𝑏) 𝑚 (𝑁)  𝑛 (𝑃𝑏) 𝑛 (𝑁) 𝑛 (𝑃𝑏 + 𝑁) 𝑚 𝑥 𝑛 (𝑃𝑏) 𝑚 𝑥 𝑛 (𝑁) 𝑚 𝑥 𝑛 (𝑃𝑏 + 𝑁) 𝑤𝑡% 𝑃𝑏 𝑤𝑡% 𝑁 

1 207.19 14.007 5577 40 5617 1155498.6 560.28 1156058.91 99.95% 0.05% 

2 207.19 14.007 5577 80 5657 1155498.6 1120.56 1156619.19 99.90% 0.10% 

3 207.19 14.007 5577 100 5677 1155498.6 1400.7 1156899.33 99.88% 0.12% 

4 207.19 14.007 5577 120 5697 1155498.6 1680.84 1157179.47 99.85% 0.15% 

5 207.19 14.007 5577 140 5717 1155498.6 1960.98 1157459.61 99.83% 0.17% 

6 207.19 14.007 5577 160 5737 1155498.6 2241.12 1157739.75 99.81% 0.19% 

7 207.19 14.007 5577 180 5757 1155498.6 2521.26 1158019.89 99.78% 0.22% 

8 207.19 14.007 5577 200 5777 1155498.6 2801.4 1158300.03 99.76% 0.24% 

9 207.19 14.007 5577 220 5797 1155498.6 3081.54 1158580.17 99.73% 0.27% 

10 207.19 14.007 5577 238 5815 1155498.6 3333.666 1158832.296 99.71% 0.29% 

11 207.19 14.007 4697 210 4907 973171.43 2941.47 976112.9 99.70% 0.30% 

12 207.19 14.007 4697 215 4912 973171.43 3011.505 976182.935 99.69% 0.31% 

13 207.19 14.007 4697 220 4917 973171.43 3081.54 976252.97 99.68% 0.32% 

14 207.19 14.007 4697 230 4927 973171.43 3221.61 976393.04 99.67% 0.33% 

 

Catatan 

Pb : Unsur Timbal 

N : Unsur Nitrogen 

m : massa  

n : jumlah atom 

wt% : persen berat 

D (1023K) : Koefisien difusi saat 𝑇 = 1023K 
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No 𝑤𝑡% 𝐷 (𝑇) 1023K 

1 0.05 4.656 𝑥 10−9 

2 0.1 1.7161 𝑥 10−11 

3 0.12 1.4115 𝑥 10−11 

4 0.15 1.2496 𝑥 10−11 

5 0.17 1.0603 𝑥 10−11 

6 0.19 1.0260 𝑥 10−11 

7 0.22 9.5894 𝑥 10−12 

8 0.24 8.7515 𝑥 10−12 

9 0.27 8.0918 𝑥 10−12 

10 0.29 7.4552 𝑥 10−12 

11 0.3 4.8942 𝑥 10−9 

12 0.31 5.0823 𝑥 10−9 

13 0.32 4.87 𝑥 10−9 

14 0.33 4.8978𝑥 10−9 
 

 
Gambar B1 : Besi pada temperatur 3000K 
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Gambar B2 : Besi pada temperatur 3700K 

 
Gambar B3 : Besi dalam timbal cair pada temperatur 500K 
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Gambar B4. Besi dalam timbal cair pada temperatur 1023K 

 
Gambar B5. Besi dalam timbal cair pada temperatur 1023K (nitrogen 0.1wt%) 
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Gambar B6. Besi dalam timbal cair pada temperatur 1023K (nitrogen 0.12wt%) 

 

Gambar B7. Besi dalam timbal cair pada temperatur 1023K (nitrogen 0.3wt%) 
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