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ANALISIS PENGARUH KONSENTRASI OKSIGEN PADA KEKUATAN
TARIK GRAFENA

Biggy Noertova Aldiyanto
Program Studi Teknik Mesin, Fakultas Teknik, Universitas Muhammadiyah Ponorogo
e-mail : @gmail.com

ABSTRAK

Salah satu material baru yang berkembang akhir-akhir ini adalah grafena. Grafena adalah
material baru tertutup, terkuat, dan terunggul di dunia saat ini yang terbentuk dari satu
lapis atom karbon yang mempunyai struktur hexagonal menyerupai sarang lebah.
Penelitian ini bertujuan untuk menganalisis interaksi antara atom-atom karbon pada
grafena dan oksigen dan terdeposisi pada grafena. Selain itu penelitian ini juga bertujuan
untuk menganalisis konsentrasi oksigen terhadap- sifat mekanik grafena. Metode ini
menggunakan prosedur simulasi-meliputi: optimasi struktur, Ekulibirasi sistem, pengujian
tarik dan pasca pemrosesan. Sedangkan perangkat yang digunakan dalam penelitian
antara lain: LAMMPS; Maobaxtrem, Avogrado dan Ovito. Hasil penelitian menunjukkan
bahwa doping oksigen.pada grafena-meningkatkan energi. potensial, menurunkan
stabilitas struktur, dan meningkatkan suhu serta tekanan dalam material..Secara mekanik,
penambahan .oksigen. mengurangi' kekuatan tarik ‘maksimum grafena, mengindikasikan
perlunya analisis mendalam untuk aplikasi yang memerlukan.kombinasi kekuatan
mekanik dan stabilitas tinggi.

Kata Kunci: Grafena; Oksigen, Simulasi Dinamika Molekuler, Sifat Mekanik

ABSTRACT

One of the new materials that has been developed recently is graphene. Graphene is a
new closed, strongest and superior. material in the world today which/is formed from one
layer of carbon atoms which-has a hexagonal structure resembling a honeycomb. This
research aims to analyze the interaction between carbon atoms in'graphene and oxygen
and is deposited on graphene. Apart from that; this research also aims to analyze oxygen
concentration on the mechanical.properties of graphene:~This method uses simulation
procedures including: structure optimization, system equilibration, tensile testing and
post-processing. Meanwhile, the devices used in the research include: LAMMPS,
Mobaxtrem, Avogrado and Ovito. The results show that oxygen doping in graphene
increases the potential energy, decreases the structural stability, and increases the
temperature and pressure in the material. Mechanically, the addition of oxygen reduces
the maximum tensile strength of graphene, indicating the need for in-depth analysis for
applications requiring a combination of high mechanical strength and stability.
Keywords: Graphene, Oxygen, Molecular Dynamics Simulation, Mechanical Properties



KATA PENGANTAR

Puji syukur saya panjatkan kepada Allah SWT atas segala rahmat dan karunia-

Nya, sehingga dapat terselesaikannya skripsi dengan judul “Analisis Pengaruh

Konsentrasi Oksigen Pada Kekuatan Tarik Grafena” sebagai salah satu

persyaratan akademis dalam rangka menyelesaikan program Strata 1 (S-1) pada

Program Studi Teknik Mesin Fakultas Teknik Universitas Muhammadiyah

Ponorogo.

Keberhasilan skripsi ini tentu saja tidak terlepas dari bantuan berbagai

pihak untuk itu saya ingin mengucapkan terima kasih dan penghargaan kepada

yang terhormat:

1.

Allah SWT yang telah melimpahkan kasih sayang-Nya dan memberikan
kemudahan serta kelancaran dalam  segala urusan sehingga
terselesaikannya skripsi ini

Dr. Happy Susanto, M.A, selaku rektor Universitas' Muhammadiyah
Ponoargo yang telah memperkenalkan dan memberi kesempatan untuk
menuntut ilmu di kampus ini.

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

Yoyok Winardi., S.T., M.T, selaku Ketua Program Studi Teknik Mesin
Universitas Muhammadiyah Ponorogo sekaligus dosen pembimbing 11
yang dengan ketulusan dan kearifannya telah membimbing dan
memberikan arahan sehingga skripsi ini dapat terselesaikan.

Rizal Arifin, S. Si., M. Si., P. Hd selaku dosen pembimbing | yang
bersedia meluangkan waktu untuk memberikan membimbing dan
memberikan arahan sehingga skripsi ini dapat segera terselesaikan.

Dosen Fakultas Teknik Mesin Universitas Muhammadiyah Ponorogo,
karena berkat ilmu yang diajarkan telah membukakan pikiran, mata dan

hati sehingga bermanfaat dalam penelitian ini.

Xi



7. Staf Perpustakaan Universitas Muhammadiyah Ponorogo yang telah
menyediakan buku dan sumber litelature, sehingga membantu kelancaran

penyelesaian skripsi ini.

Ponorogo,  Agustus 2024

Biggy Noertova Aldiyanto
NIM. 19511334

Xii



PERSEMBAHAN

Karya ini ku persembahkan untuk :

+ Bapak dan ibuku tercinta Bapak Sukariyanto dan Ibu Sri Puryani, terimakasih
atas curahan doa, kasih sayang, perhatian, dan semangat yang selalu

diberikan. Semoga selalu dilimpahkan rizki oleh Allah SWT.

+ Pacarku tercinta Anzelina ardistya putri;.terimakasih telah bersedia 24/7
menjadi pendengar_keluh kesahku, dengan sabar memberikan kasih sayang

dan semangat-yang tiada henti. semoga selalu dilindungi oleh Allah SWT.

+ Keluarga besarku, terimakasih untuk semuanya.

xiii



DAFTAR ISI

HALAMAN PENGESAHAN. ..ottt i
HALAMAN BERITA ACARA ... oottt ste e vassna e ii
PERNYATAAN ORISINALITAS SKRIPSI .....cooeiiiiieiececeecece e, iii
F A = S I 2N - X
KATA PENGANTAR ..ottt sttt re e saeesbeenbee s Xi
PERSEMBAHAN ...ttt ettt be e re e sbe e s be e beesnne e Xiii
DAFTAR ISI ...ttt ettt et saa e s be et e e s tbe e eaeesnras Xiv
DAFTAR GAMBAR ...ttt XVi
Y = 2 ISR 1
PENDAHULUAN ...ttt sesfins e sveeseveesvesatessaesabesssesansesssesssseessessnsenns 1
A, Latar Belakang ..........o.eo ottt B e 1
B. Batasan Masalah ...t S 3
C. RUMUSAN MaSalal . ...... ..ttt it sanes et e e seas e e sveesereesaaesveesraesneea 3
D. Tujuan Penelitlan © i e it e 4
E. Rumusan™asalah .......... .ot cireeessnsteaiasesnates b e eveesenreeeenees 4
F. Manfaat PENEItIAN ........cocoiiieiieiiriiiiees e cireeeinee e ssneeihs s sineesnasesbaesreeereesnneens 4
BAB II...... R .7 N . /7 SRR\l /. S o L ................ 6
KAJIAN PUSTAKA .. ...ttt areeasiassaesssaeaasesanss e asansssnssssnssestsesnseessessnsenss 6
A, TiNJauan PUSTAKA .../ . oiiiiimiiiiatt i isrenns srreassiassanas e snesne i enns b eseeseeseesnennens 6
B.  LaNUASAN TEONE..eieuieiiveeiueirireaisnsiinrainssanssessasansessasesssessaessnnsasss bnseessesssesssees 10
1. Karbq e B .\ /TN ey o Y . ............. 10
A C 11 (=] - L S el SRRSO 12
3. Sifat — Sifat Grafena.......cc.ccoeiieeiieeiee i e e 14
4.  Simulasi Dinamika MOIEKUIET........cccouiiiieiieieiiecis e 17
Y = 3 1 L S R 24
METODE PENELITIAN ..ottt ittt theeaiieseseesnseessessnssaieeesreessesssesssesssessses 24
A, AlaL dan Bahan........ e ssmssesssassiitse e esereeesireeesreeesaeesssseesnsees 24
B. Desain PENEIITIAN........coooiviiiciie ettt 25
C. Prosedur ANAliSiS Data...........ccouveiiiiiiiriieiiie ettt 25
D. Teknik AnalisisS Data.........cccvciiiiiiieiiiiiieecie et 26
E. AU PENEIILIAN ....ccveiiiicciei et 28
F.  Waktu dan Tempat Penelitian ............ccccevieiiiiiiiiii e 30
BAB [V ..ottt e e beeres 31
ANALISA DATA DAN PEMBAHASAN .......oooieeecee e 31
A, HaSIH PENEIITIAN ... 31
1. Pengujian Optimasi Struktur Dengan Atom Oksigen Menggunakan
A To T o] o] [0 SRRSO 31
2. Pengujian Ekuilibrasi Sistem Dengan Atom OKSigen..........cccccvevvevveenee. 35

Xiv



BAB V..ot e e re e are e 54
PENUTUP ...ttt ettt ettt et e e sare e sbe e s abe e beesareesreeanns 54
AL SIMPUIAN Lo 54
B.  SAIAN.....e e 56
DAFTAR REFERENSI ..ottt 57

XV



DAFTAR GAMBAR

Gambar 2.1 Alotrop Karbon: (a) 2-D grafena, (b) 0-D Fullerene, (c) 1-D Carbon

Nanotube, dan (d) 3-D Graphite [1517]....cccccceiiviiiiieiiiie e 13
Gambar 2.2 Flowachart Dinamika Molekuler [23].......ccccccovvviieviiiieiiecececee, 18
Gambar 3.1 Prosedur SIMUIASH...........coceiiiiiiiiiieiiec e 25
Gambar 3.2 Inisialisasi STtrUKLUN............oooiiiiiiii e 25
Gambar 3.3 Prosedur Penelitian...........cccoevviieiieiiiie e 28
Gambar 4.1 Ekuilibrasi Sistem Dengan 0 Atom OKSIgen........cccoovevviiirienieiennnns 35
Gambar 4.2 Ekuilibrasi Sistem Dengan 1 Atom OKSIgen.........cccccovvvneninencnnns 37
Gambar 4.3 Ekuilibrasi Sistem Dengan 2 Atom OKSIgen..........ccccovvenenenencnnens 38
Gambar 4.4 Ekuilibrasi Sistem Dengan 3. Atom OKSIigen........c.cccevevvevecvieiinenne. 40
Gambar 4.5 Ekuilibrasi Sistem Dengan 4 Atom-OKSigen........c.cccceevvvvevvcvieinene. 42
Gambar 4.6 Ekuilibrasi Sistem Dengan 5 Atom OKSIgen..........ccccooevveieiiennenn. 43
Gambar 4.7 Ekuilibrasi Sistem Dengan 6 Atom OKSIgen..u..........cccccvvevreevernnenne. 45
Gambar 4.8 Pengujian Tarik Dengan 0 Atom OKSIGEN ..ot verervenenerenennens 47
Gambar 4.9 Pengujian Tarik Dengan 1 Atom OKSIGEN ....c. i veeiiatieseeneenienienienins 48
Gambar 4.10.Pengujian Tarik Dengan 2 Atom OKSIQeN ......c..v.cuveersiatineeeeesenenne. 49
Gambar 4.11 Pengujian Tarik Dengan 3 Atom OKSIQEN ..........ueitrereesrerereeeernenne. 50
Gambar 4.12 Pengujian Tarik Dengan 4 Atom OKSIQEN ...........ocvcveeeriecvecvesenenne. 51
Gambar 4.13 Pengujian Tarik Dengan 5 Atom OKSIQEN ........cccemrcvesdeerreeieinnenne. 52
Gambar 4.14 Pengujian Tarik Dengan 6 Atom OKSIQEN ......cco..iviee bevveveeviesinanns 53

XVi



