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MOTTO 

 

“It’s fine to fake it until you make it, until you do, until it true” 
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ABSTRAK 

Korosi adalah proses penurunan kualitas yang disebabkan oleh reaksi kimia 

antara logam dengan unsur-unsur lain  yang ada di lingkungan alam. Sebagian besar 

korosi pada Fe terjadi karena interaksi dengan H2O. Penelitian ini bertujuan untuk 

mempelajari proses awal terjadinya korosi yaitu mekanisme adsorpsi dan disosiasi 

molekul H2O pada permukaan Fe (111). Metode penelitian yang digunakan dengan 

menggunakan simulasi dinamika molekuler yang digunakan untuk memodelkan 

interaksi antara molekul H2O dan Fe (111). Pada tahap awal penelitian ini sebuah 

konfigurasi awal dibuat dan di visualisasikan dengan menggunakan software 

avogadro, dimana dalam sistem konfigurasi awal terdapat Fe, posisi awal atom O 

dan H. Selanjutnya dilakukan optimasi struktur pada atom H, O, molekul OH dan 

H2O dengan empat permukaan yang berbeda-beda yaitu top, bridge, hollow 1 dan 

hollow 2. Hasil dari optimasi struktur akan digunakan untuk mencari energi 

adsorpsi. Situs hollow 1 dan hollow 2 merupakan situs yang paling optimal untuk 

atom H teradsorpsi pada permukaan Fe (111) dengan energi adsorpsi -0.56 eV. 

Untuk atom O berada di situs hollow 1 dengan energi adsorpsi -6.27 eV, molekul 

OH berada pada situs hollow 1 dan molekul H2O berada pada situs top dengan 

energi adsorpsi -1.68 eV. Setelah molekul H2O teradsorpsi, selanjutnya akan terjadi 

disosiasi molekul H2O pada permukaan Fe (111). Proses disosiasi dibagi menjadi 

dua tahap, yang pertama yaitu disosiasi H2O menjadi OH dan H, lalu disosiasi dari 

OH menjadi atom O dan H. Setelah atom H2O teradsorpsi dan terdisosiasi pada 

permukaan Fe (111) terdapat satu fenomena menarik yang dapat diamati yaitu 

pembentukan H2. Proses ini terjadi karena setelah terdisosiasi, atom H bergerak 

mendekat ke molekul OH. Kemudian atom H membentuk ikatan dengan atom H 

yang berada pada OH, akibatnya ikatan pada molekul OH terputus dan terganti 

dengan ikatan H2. 

 

Kata Kunci : Fe (111), H2O, Korosi, adsorpsi, Disosiasi, Simulasi Dinamika 

Molekuler.
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