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ANALISIS DISOSIASI METANA DENGAN KATALIS PT-NI
MENGGUNAKAN SIMULASI DINAMIKA MOLEKULER
Fikrun Najib Muzakki
Program Studi Teknik Mesin, Fakultas Teknik, Universitas Muhammadiyah Ponorogo

e-mail : jendralnaguib@gmail.com

Abstrak

Produksi hidrogen dari Steam Reforming menghasilkan emisi CO: tinggi.
Katalis bimetalik Pt-Ni mengurangi karbon dan meningkatkan efisiensi disosiasi
metana. Simulasi dinamika molekuler membantu desain katalis yang lebih efisien
dan murah. Teknologi ini dapat membuat produksi hidrogen lebih ramah
lingkungan dan ekonomis. Menganalisis pengaruh katalis Ni-Pt terhadap reaktivitas
molekul metana dan mekanisme disosiasi metana di permukaan Ni-Pt, serta
mekanisme produksi molekul hidrogen di permukaan Ni-Pt, menggunakan simulasi
dinamika molekuler. Pengaruh katalis Ni-Pt terhadap reaktivitas dan disosiasi
metana serta produksi hidrogen dapat diketahui menggunakan simulasi dinamika
molekuler. Metode penelitian melibatkan mekanisme penelitian berupa tahapan
konfigurasi awal simulasi, pembangunan struktur tiga variasi Ni dan Pt, optimasi
struktur, ekuilibrasi, dan simulasi dinamika molekuler (MD). Analisis data dan
visualisasi digunakan untuk memahami interaksi atomik dan efektivitas katalis
dalam meningkatkan produksi hidrogen yang ramah lingkungan dan ekonomis.
Selama 50.000 fs. Katalis Ni tanpa Pt memiliki adsorpsi terbaik tetapi lemah dalam
disosiasi. Katalis dengan satu lapis Pt mendisosiasi 43 molekul CH, dalam 1000 fs
pertama. Katalis dengan dua lapis Pt paling efektif, mendisosiasi 52 molekul CH,.
Sehingga katalis Ni dengan dua lapis Pt adalah yang paling efisien untuk disosiasi
CH, dalam produksi hidrogen.
Kata Kunci :Disosiasi Metana, Katalis, Nikel, Platinum, ReaxFF, Simulasi

Dinamika Molekuler
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