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ABSTRAK 

Besi (Fe) merupakan salah satu material logam yang paling banyak 

dimanfaatkan dalam kehidupan manusia. Dalam penggunaannya besi memiliki 

kekurangan yang cukup serius yaitu rentan terhadap serangan korosi. Untuk itu 

dibutuhkan metode pencegahan korosi agar struktur logam Fe memiliki masa pakai 

yang lebih lama. Tujuan dari penelitian ini adalah untuk mempelajari proses awal 

terjadinya korosi melalui mekanisme adsorpsi dan disosiasi molekul H2O pada 

permukaan Fe (001). Penelitian dilakukan menggunakan metode simulasi dinamika 

molekuler untuk memodelkan interaksi antara molekul H2O dengan permukaan Fe 

(001). Software Avogadro digunakan untuk menggambarkan konfigurasi awal dari 

atom O, H, dan Fe. Selanjutnya, dilakukan proses optimasi struktur untuk masing-

masing atom H, O, OH, dan H2O pada permukaan Fe (001) dengan tiga situs yang 

berbeda yaitu top, bridge, dan hollow. Dari hasil optimasi struktur akan diperoleh 

nilai energi adsorpsi dari masing-masing atom. Pada atom H, situs hollow 

merupakan situs yang paling optimal untuk proses adsorpsi pada permukaan Fe 

(001) dengan nilai energi adsorpsi -2,71 eV. Sementara itu atom O berada pada situs 

top dan bridge dengan nilai energi adsorpsi -5,93 eV, molekul OH berada pada situs 

bridge dan hollow dengan nilai energi adsorpsi -1,39 eV, dan molekul H2O berada 

pada situs top dengan nilai energi adsorpsi 1,21 eV. Setelah teradsorpsi, molekul 

H2O akan mengalami proses disosiasi pada permukaan Fe (001). Proses disosiasi 

terbagi ke dalam dua tahap, disosiasi pertama yaitu molekul H2O menjadi molekul 

OH dan atom H, disosiasi kedua yaitu molekul OH menjadi atom O dan H. Setelah 

proses disosiasi selesai, terdapat satu temuan menarik yaitu terbentuknya molekul 

H2. 

Kata Kunci: Fe (001), H2O, Korosi, Adsorpsi, Disosiasi, Simulasi Dinamika 

Molekuler 

 

 

  

mailto:dikysatria14@gmail.com


 

xiii 
 

KATA PENGANTAR 

Puji syukur penulis panjatkan kepada Allah SWT, karena berkat rahmat dan 

karunia-Nya penulis dapat menyelesaikan skripsi dengan judul “Studi Simulasi 

Dinamika Molekuler Mekanisme Adsorpsi dan Disosiasi Molekul H2O Pada 

Permukaan Logam Fe (001)”. Penyusunan skripsi ini menjadi salah satu syarat guna 

mendapatkan gelar Sarjana Teknik (S.T) pada program studi Teknik Mesin, 

Fakultas Teknik, Universitas Muhammadiyah Ponorogo. 

Dalam proses penyusunan skripsi ini melibatkan berbagai pihak yang 

membantu penulis baik secara langsung maupun tidak langsung. Oleh karena itu 

dengan segala kerendahan hati, penulis ingin menyampaikan ucapan terima kasih 

kepada : 

1. Dr. Happy Susanto, M.A. selaku Rektor Universitas Muhammadiyah 

Ponorogo. 

2. Edy Kurniawan S.T., M.T. selaku Dekan Fakultas Teknik Universitas 

Muhammadiyah Ponorogo. 

3. Yoyok Winardi, S.T., M.T. selaku Ketua Prodi Teknik Mesin Fakultas 

Teknik Universitas Muhammadiyah Ponorogo. 

4. Rizal Arifin, S.Si., M.Si., Ph.D. dan Yoyok Winardi, S.T., M.T. selaku 

Dosen Pembimbing yang selalu memberikan arahan, serta bimbingan secara 

sabar kepada penulis dalam menyusun skripsi ini. 

5. Bapak dan Ibu Dosen Fakultas Teknik Universitas Muhammadiyah 

Ponorogo. 

6. Orang tua penulis yaitu Bapak Yatmono dan Ibu Darmini yang selalu 

mendoakan dan memberi motivasi semangat kepada penulis untuk dapat 

menyelesaikan kuliah. 

7. Ervan Surya Aby Nugroho selaku kakak laki-laki penulis yang telah 

membantu dan menjadi bagian dalam segala proses pendidikan penulis. 

8. Rido Firmansyah dan Khoirul Anwar sebagai rekan mahasiswa yang selalu 

mendampingi, memahami atau bertukar pendapat terkait dengan ilmu 

simulasi dinamika molekuler dan yang selalu memberikan motivasi untuk 

menyelesaikan skripsi ini. 



 

xiv 
 

9. Para teman dan rekan-rekan mahasiswa S1 Teknik Mesin yang telah 

memberikan dukungan semangat dan berbagi informasi. 

10. Semua pihak yang secara langsung maupun tidak langsung telah membantu 

dalam penyelesaian skripsi ini. 

Penulis menyadari dalam penyusunan skripsi ini masih terdapat banyak 

kekurangan dan kesalahan. Oleh sebab itu penulis memohon maaf atas kekurangan 

dan kesalahan tersebut. Kritik dan saran yang bersifat membangun sangat 

diharapkan guna menjadi evaluasi penulis. Akhir kata, semoga skripsi yang telah 

disusun ini dapat memberikan manfaat dan senantiasa dapat dikembangkan. 

 

 

 

Ponorogo, 16 November 2023 

 

 

 

Diky Satria Permana 

NIM. 19511411 

  



 

xv 
 

DAFTAR ISI 

 

HALAMAN JUDUL ................................................................................................ i 

HALAMAN PENGESAHAN ................................................................................. ii 

PERNYATAAN ORISINALITAS SKRIPSI ........................................................ iii 

HALAMAN BERITA ACARA UJIAN ................................................................ iv 

BERITA ACARA  BIMBINGAN SKRIPSI .......................................................... v 

MOTTO ................................................................................................................. xi 

ABSTRAK ............................................................................................................ xii 

KATA PENGANTAR ......................................................................................... xiii 

DAFTAR ISI ......................................................................................................... xv 

DAFTAR TABEL ............................................................................................... xvii 

DAFTAR GAMBAR ......................................................................................... xviii 

DAFTAR LAMPIRAN ........................................................................................ xxi 

BAB 1 PENDAHULUAN ...................................................................................... 1 

1.1 Latar Belakang .............................................................................................. 1 

1.2 Rumusan Masalah ......................................................................................... 3 

1.3 Tujuan Penelitian ........................................................................................... 3 

1.4 Batasan Masalah ............................................................................................ 3 

1.5 Manfaat Penelitian ......................................................................................... 4 

BAB 2 TINJAUAN PUSTAKA ............................................................................. 5 

2.1 Penelitian Terdahulu ...................................................................................... 5 

2.2 Adsorpsi ......................................................................................................... 8 

2.3 Disosiasi ........................................................................................................ 8 

2.4 Molekul H2O ................................................................................................. 9 

2.5 Struktur Kristal ............................................................................................ 10 

2.6 Besi (Fe) ...................................................................................................... 12 

2.7 Reaksi Molekul H2O dengan Fe .................................................................. 13 

2.8 Simulasi Dinamika Molekuler ..................................................................... 14 

2.9 Temperatur Kontrol ..................................................................................... 15 

2.10 Model ......................................................................................................... 15 

2.11 Kondisi Batas Periodik .............................................................................. 16 

2.12 Algoritma Integrasi waktu ......................................................................... 16 

BAB 3 METODE PENELITIAN.......................................................................... 18 



 

xvi 
 

3.1 Alat dan Perlengkapan Penelitian ................................................................ 18 

3.2 Mekanisme Penelitian ................................................................................. 21 

3.3 Membuat Konfigurasi Awal Simulasi ......................................................... 22 

3.4 Optimasi Struktur ........................................................................................ 22 

3.5 Ekuilibrasi Sistem dan Simulasi Dinamika Molekuler ............................... 23 

3.6 Analisis Data dan Visualisasi ...................................................................... 23 

BAB 4 ANALISA DATA DAN PEMBAHASAN ............................................... 24 

4.1 Mekanisme Adsorpsi Molekul H2O pada Permukaan Fe (001) .................. 24 

4.2 Mekanisme Disosiasi Molekul H2O pada Permukaan Fe (001) .................. 40 

4.3 Pembentukan Molekul H2............................................................................ 46 

BAB 5 KESIMPULAN ......................................................................................... 48 

5.1 Kesimpulan .................................................................................................. 48 

5.2 Saran ............................................................................................................ 48 

DAFTAR PUSTAKA ........................................................................................... 49 

LAMPIRAN .......................................................................................................... 52 

 

  



 

xvii 
 

DAFTAR TABEL 

Tabel 4. 1  Hasil optimasi dan energi adsorpsi atom H pada permukaan  

Fe (001) ......................................................................................... 26 

Tabel 4. 2  Hasil optimasi dan energi adsorpsi atom O pada permukaan  

Fe (001) ......................................................................................... 29 

Tabel 4. 3  Hasil optimasi dan energi adsorpsi molekul OH pada  

permukaan Fe (001) ...................................................................... 33 

Tabel 4. 4  Hasil optimasi dan energi adsorpsi molekul H2O pada  

permukaan Fe (001) ...................................................................... 37 

 

  



 

xviii 
 

DAFTAR GAMBAR 

Gambar 2. 1  Molekul H2O ............................................................................ 9 

Gambar 2. 2  Ikatan hidrogen dan kovalen molekul H2O .............................. 10 

Gambar 2. 3  Struktur kristal BCC, (a) hard-sphere, (b) reduced-sphere, (c) 

gabungan sel satuan BCC ......................................................... 11 

Gambar 2. 4  Struktur kristal FCC, (a) hard-sphere, (b) reduced-sphere, (c) 

gabungan sel satuan FCC ......................................................... 11 

Gambar 2. 5  Struktur kristal HCP, (a) hard-sphere, (b) reduced-sphere, (c) 

gabungan sel satuan HCP ......................................................... 12 

Gambar 2. 6  Kubus dan potongan besi murni ............................................... 12 

Gambar 2. 7  Diagram fase besi ..................................................................... 13 

Gambar 2. 8  Representasi 2D dari kondisi batas periodik ............................ 16 

Gambar 3. 1   Diagram alir penelitian ............................................................. 21 

Gambar 3. 2   Konfigurasi awal sistem simulasi dimana atom berwarna  

orange, merah, dan putih secara berturut-turut mengambarkan 

 atom Fe, O, dan H.................................................................... 22 

Gambar 4. 1  Grafik hasil optimasi atom H pada permukaan Fe (001) ......... 25 

Gambar 4. 2  Situs awal struktur atom H pada permukaan Fe (001),   

(a) situs top, (b) situs bridge, (c) situs hollow. Bola yang  

berwarna putih dan jingga masing-masing merepresentasikan  

atom H dan Fe. ......................................................................... 26 

Gambar 4. 3  Situs akhir struktur atom H pada permukaan Fe (001),   

(a) situs top, (b) situs bridge, (c) situs hollow. Bola yang  

berwarna putih dan jingga masing-masing merepresentasikan  

atom H dan Fe. ......................................................................... 27 

Gambar 4. 4  Grafik hasil optimasi atom O pada permukaan Fe (001) ......... 28 

Gambar 4. 5  Situs awal struktur atom O pada permukaan Fe (001),   

(a) situs top, (b) situs bridge, (c) situs hollow. Bola yang  

berwarna merah dan jingga masing-masing merepresentasikan 

atom O dan Fe. ......................................................................... 30 

Gambar 4. 6  Situs akhir struktur atom O pada permukaan Fe (001),   

(a) situs top, (b) situs bridge, (c) situs hollow. Bola yang  

https://d.docs.live.net/19aca767db3a7542/Documents/skripsi/Proposal%20Skripsi%20Diky.docx#_Toc135606971
https://d.docs.live.net/19aca767db3a7542/Documents/skripsi/Proposal%20Skripsi%20Diky.docx#_Toc135606971
https://d.docs.live.net/19aca767db3a7542/Documents/skripsi/Proposal%20Skripsi%20Diky.docx#_Toc135606972
https://d.docs.live.net/19aca767db3a7542/Documents/skripsi/Proposal%20Skripsi%20Diky.docx#_Toc135606972
https://d.docs.live.net/19aca767db3a7542/Documents/skripsi/Proposal%20Skripsi%20Diky.docx#_Toc135606972
https://d.docs.live.net/19aca767db3a7542/Documents/skripsi/Proposal%20Skripsi%20Diky.docx#_Toc135606972


 

xix 
 

berwarna merah dan jingga masing-masing merepresentasikan 

atom O dan Fe. ......................................................................... 30 

Gambar 4. 7  Grafik hasil optimasi atom OH pada permukaan Fe (001)....... 32 

Gambar 4. 8  Situs awal struktur molekul OH pada permukaan Fe (001),   

(a) situs top, (b) situs bridge, (c) situs hollow. Bola berwarna  

putih, merah, dan jingga masing-masing merepresentasikan  

atom H, O, dan Fe. .................................................................... 33 

Gambar 4. 9  Situs akhir struktur molekul OH pada prmukaan Fe (001),   

(a) situs top, (b) situs bridge, (c) situs hollow. Bola berwarna  

putih, merah, dan jingga masing-masing merepresentasikan  

atom H, O, dan Fe. .................................................................... 34 

Gambar 4. 10 Grafik hasil optimasi molekul H2O pada permukaan Fe (001) . 36 

Gambar 4. 11 Situs awal struktur molekul H2O pada permukaan Fe (001),  

(a) situs top, (b) situs bridge, (c) situs hollow. Bola berwarna 

merah, putih, dan jingga masing-masing merepresentasikan  

atom O, H, dan Fe..................................................................... 37 

Gambar 4. 12 Situs akhir struktur molekul H2O pada permukaan Fe (001),   

(a) situs top, (b) situs bridge, (c) situs hollow. Bola berwarna 

merah, putih, dan jingga masing-masing merepresentasikan 

 atom O, H, dan Fe.................................................................... 38 

Gambar 4. 13 Disosiasi pertama, (a) molekul H2O teradsorpsi, (b) disosiasi 

molekul H2O menjadi OH + H, (c) setelah disosiasi. Bola  

berwarna merah, putih, dan jingga masing-masing 

merepresentasikan atom O, H, dan Fe. ..................................... 40 

Gambar 4. 14 Disosiasi kedua, (a) molekul OH dari disosiasi pertama,   

(b) disosiasi molekul OH menjadi O + H, (c) setelah disosiasi.  

Bola berwarna merah, putih, dan jingga masing-masing 

merepresentasikan atom O, H, dan Fe. ..................................... 42 

Gambar 4. 15 Pergerakan atom H setelah disosiasi. Bola berwarna putih dan 

jingga masing-masing merepresentasikan atom H dan Fe. ...... 43 

Gambar 4. 16 Pergerakan atom O setelah disosiasi. Bola berwarna merah dan 

jingga masing-masing merepresentasikan atom O dan Fe. ...... 44 



 

xx 
 

Gambar 4. 17 Proses pembentukan molekul H2, (a) atom H bergerak  

mendekat ke molekul OH, (b) pembentukan molekul H2. ....... 46 

Gambar 4. 18 Posisi molekul H2 setelah proses pembentukan H2 selesai.  

(a)Posisi H2 pada waktu 12500 fs, (b) posisi H2 pada waktu  

50000 fs. ................................................................................... 47 

 

 

 

 

 

  



 

xxi 
 

DAFTAR LAMPIRAN 

 

Lampiran  1  Log optimasi struktur atom H................................................... 52 

Lampiran  2  Log optimasi struktur atom O................................................... 53 

Lampiran  3  Log optimasi struktur atom OH ................................................ 54 

Lampiran  4  Log optimasi struktur atom H2O .............................................. 55 

Lampiran  5  Log H2O pada suhu 500K......................................................... 56 

Lampiran  6  Log H2O pada suhu 700K......................................................... 57 

Lampiran  7  Log H2O pada suhu 1700K....................................................... 58 

Lampiran  8  Hasil simulasi (a) suhu 500K, (b) suhu 700K, dan (c) suhu  

1700K ....................................................................................... 59 

https://d.docs.live.net/19aca767db3a7542/Documents/skripsi/proposal%20skripsi/Skripsi%20Diky.docx#_Toc151014556
https://d.docs.live.net/19aca767db3a7542/Documents/skripsi/proposal%20skripsi/Skripsi%20Diky.docx#_Toc151014557
https://d.docs.live.net/19aca767db3a7542/Documents/skripsi/proposal%20skripsi/Skripsi%20Diky.docx#_Toc151014558
https://d.docs.live.net/19aca767db3a7542/Documents/skripsi/proposal%20skripsi/Skripsi%20Diky.docx#_Toc151014559
https://d.docs.live.net/19aca767db3a7542/Documents/skripsi/proposal%20skripsi/Skripsi%20Diky.docx#_Toc151014560
https://d.docs.live.net/19aca767db3a7542/Documents/skripsi/proposal%20skripsi/Skripsi%20Diky.docx#_Toc151014561
https://d.docs.live.net/19aca767db3a7542/Documents/skripsi/proposal%20skripsi/Skripsi%20Diky.docx#_Toc151014562

