
 

 
 

STUDI SIMULASI DEKOMPOSISI MOLEKUL H2O PADA 

PERMUKAAN NANOPARTIKEL Fe55 

 

SKRIPSI 

Diajukan Sebagai Salah Satu Syarat 

Untuk Memperoleh Gelar Sarjana Jenjang Strata Satu (S1) 

Pada Program Studi Teknik Mesin Fakultas Teknik 

Universitas Muhammadiyah Ponorogo 

 

 

 

 

 

RIDO FIRMANSYAH 

19511393 

 

PROGRAM STUDI TEKNIK MESIN 

FAKULTAS TEKNIK 

UNIVERSITAS MUHAMMADIYAH PONOROGO 

2024 



 

ii 
 

HALAMAN PENGESAHAN 

 

 

Nama    : Rido Firmansyah 

NIM    : 19511393 

Program Studi   : Teknik Mesin 

Fakultas   : Teknik 

Judul Proposal Skripsi : Studi Simulasi Dekomposisi Molekul H2O Pada 

  Permukaan Nanopartikel Fe55 

 

Isi dan formatnya telah disetujui dan dinyatakan memenuhi syarat 

Untuk melengkapi persyaratan guna memperoleh Gelar Sarjana 

Pada Program Studi Teknik Mesin Fakultas Teknik  

Universitas Muhammadiyah Ponorogo 

 

Ponorogo, 12 Februari 2024 

Menyetujui, 

Dosen Pembimbing I, Dosen Pembimbing II, 

 

 

 

 

 

 

(Rizal Arifin, S.Si., M.Si., Ph.D.) 

NIK. 19870920 201204 12 

(Yoyok Winardi, S.T., M.T.) 

NIK. 19860803 201909 13 

 

Mengetahui 

Dekan Fakultas Teknik, Ketua Program Studi Teknik Mesin, 

 

 

 

 

 

(Edy Kurniawan, S.T., M.T.) 

NIK. 19771026 200810 12 

(Yoyok Winardi, S.T., M.T.) 

NIK. 19860803 201909 13 

 

 

 

  



 

iii 
 

 

PERNYATAAN ORISINALITAS SKRIPSI 

Yang bertanda tangan di bawah ini : 

Nama    : Rido Firmansyah 

Nim    : 19511393 

Program Studi  : Teknik Mesin 

Dengan ini menyatakan bahwa skripsi saya dengan judul “Studi Simulasi 

Dekomposisi Molekul H2O Pada Permukaan Nanopartikel Fe55” bahwa 

berdasarkan hasil penelusuran berbagai karya ilmiah, gagasan dan masalah ilmiah 

yang saya rancang / teliti di dalam Naskah Skripsi ini adalah asli dari pemikiran 

saya. Tidak terdapat karya atau pendapat yang pernah ditulis atau diterbitkan oleh 

orang lain, kecuali yang secara tertulis dikutip dalam naskah ini dan disebutkan 

dalam sumber kutipan dan daftar pustaka. 

Apabila ternyata dalam Naskah Skripsi ini dapat dibuktikan terdapat unsur-

unsur plagiarisme, saya bersedia Ijazah saya dibatalkan, serta diproses sesuai 

dengan peraturan perundang-undangan yang berlaku. 

Demikian pernyataan ini dibuat dengan sesungguhnya dan dengan sebenar-

benarnya. 

 

Ponorogo, 12 Februari 2024 

 

 

 

Rido Firmansyah 

NIM.19511393 

 



 

iv 
 

HALAMAN BERITA ACARA UJIAN 

Nama    : Rido Firmansyah 

NIM    : 19511393 

Program Studi   : Teknik Mesin 

Fakultas   : Teknik 

Judul Skripsi : Studi Simulasi Dekomposisi Molekul H2O Pada 

   Permukaan Nanopartikel Fe55 

 

Telah diuji dan dipertahankan di hadapan 

Dosen penguji tugas akhir jenjang Strata Satu (S1) pada  :  

 

Hari    : Senin 

Tanggal   : 12 Desember 2023 

Nilai    : 

 

Dosen Penguji 

Dosen Penguji I, Dosen Penguji II, 

 

 

 

 

(Dr. Sudarno,ST, M.T.) 

NIK. 19680705 199904 11 

 

(Wawan Trisnadi Putra,ST., MT., Ph.D) 

NIK. 19800220 202109 12 

 

Mengetahui 

Dekan Fakultas Teknik, Ketua Program Studi Teknik Mesin, 

 

 

 

 

(Edy Kurniawan, S.T., M.T.) 

NIK. 19771026 200810 12 

(Yoyok Winardi, S.T., M.T.) 

NIK. 19860803 201909 13 



 

v 
 

BERITA ACARA BIMBINGAN 

 

  



 

vi 
 

 

 

 

  



 

vii 
 

 

  



 

viii 
 

 

 

 

  



 

ix 
 

 

 

 

  



 

x 
 

  



 

xi 
 

MOTTO 

“Beranilah untuk memilih suatu hal, beranilah untuk mengejar impian,  

dan beranilah untuk menghargai perbedaan karena dengannya mimpi  

tak lagi dibatasi dan masa depan terbentang penuh warna.” 

 

(Catatan Penulis)



STUDI SIMULASI DEKOMPOSISI MOLEKUL H2O  

PADA PERMUKAAN NANOPARTIKEL Fe55 
Rido Firmansyah, Rizal Arifin, Yoyok Winardi 

Program Studi Teknik Mesin, Fakultas Teknik, Universitas  

Muhammadiyah Ponorogo 

e-mail : ridofirmansyah52@gmail.com 

 

xii 
 

ABSTRAK 

Korosi merupakan peristiwa kerusakan atau penurunan kualitas material 

logam akibat terjadi reaksi dengan lingkungan. Besi (Fe) adalah salah satu logam 

yang sering korosi akibat berinteraksi dengan air (H2O). Penelitian ini bertujuan 

untuk mengetahui mekanisme adsorpsi dan dinamika interaksi molekul H2O pada 

permukaan nanopartikel Fe55. Penelitian ini menggunakan simulasi dinamika 

molekuler untuk memodelkan interaksi molekul H2O dengan permukaan 

nanopartikel Fe55. Avogadro digunakan untuk memvisualisasikan konfigurasi awal 

dari Fe, O, dan H. Kemudian dilakukan optimasi struktur untuk H, O, OH dan H2O 

dengan tiga situs yang berbeda yaitu top, bridge, dan hollow. Hasil optimasi struktur 

yang diperoleh menunjukkan nilai energi adsorpsi dan posisi dari masing – masing 

molekul. Situs hollow merupakan situs yang paling optimal untuk H, O, OH dan 

H2O terjadi proses adsorpsi. Dengan energi adsorpsi untuk H sebesar -7,14 eV, O 

sebesar -7,03 eV, OH sebesar -4,74 eV, dan H2O sebesar -1,71 eV. Setelah proses 

adsorpsi, molekul H2O akan mengalami proses disosiasi menjadi atom H dan 

molekul OH. Selain temuan tersebut, ditemukan bahwa  ikatan Fe – Fe kluster Fe55 

akan terurai dan lebih mudah korosi ketika temperatur semakin tinggi.  

Kata Kunci : Fe55, H2O, Adsorpsi, Dekomposisi, Korosi, Simulasi Dinamika 

Molekuler 
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