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STUDI SIMULASI DEKOMPOSISI MOLEKUL H20
PADA PERMUKAAN NANOPARTIKEL Fess
Rido Firmansyah, Rizal Arifin, Yoyok Winardi
Program Studi Teknik Mesin, Fakultas Teknik, Universitas
Muhammadiyah Ponorogo
e-mail : ridofirmansyah52@gmail.com

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 (H20). Penelitian ini bertujuan
untuk mengetahui mekanisme adsorpsi dan dinamika interaksi molekul H20O pada
permukaan nanopartikel Fess. Penelitian ini menggunakan simulasi dinamika
molekuler untuk memodelkan interaksi molekul H>O dengan permukaan
nanopartikel Fess. Avogadro digunakan untuk memvisualisasikan konfigurasi awal
dari Fe, O, dan H. Kemudian dilakukan optimasi struktur untuk H, O, OH dan H.0
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 H20 sebesar -1,71 eV. Setelah proses
adsorpsi, molekul” H>,O akan mengalami proses disosiasi menjadi atom H dan
molekul OH. Selain temuan tersebut, ditemukan bahwa ikatan Fe —Fe kluster Fess
akan terurai-dan lebih-mudah korosi ketika temperatur semakin tinggi-

Kata Kunci : Fess, H20, Adsorpsi, Dekomposisi, Korosi, Simulasi Dinamika
Molekuler
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