BAB 2

TINJAUAN PUSTAKA

2.1. Shape Memory Alloy

Berkembangnya teknologi material bahan, semakin banyak jenis material
baru yang telah ditemukan oleh para ilmuan. Salah satu penemuan yang inovatif
dalam bidang material maju adalah Shape Memory Alloy (SMA). SMA dikenal
sebagai jenis material cerdas. SMA dapat mengalami perubahan bentuk secara
mekanis pada temperatur yang cukup rendah, perubahan akan terjadi ketika
dipanaskan sampai temperatur tertentu dan akan kembali ke bentuk semula setelah
temperatur turun pada pada titik tertentu. Kelebihan utama dari SMA adalah sifat
super-elasticity (SE) yang dimilikinya (Eka Marliana., 2020). Banyak penelitian
tentang bahan material ini setiap tahunya. Pada tahun 1963 di Naval Ordnance La-
boratory William J. Beuhler dan rekan kerjanya mengumumkan penemuanya, pad-
uan NiTi atau nickel-titanium yang memiliki karakteristik unik yang disebut se-
bagai salah satu material shape memory alloy (Wadood., 2016). llustrasi

mekanisme sifat ingat bentuk shape memory alloy:
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Gambar: 2.1. Skema illustratrasi dari shape memory effects
(Kapoor., 2017)



2.2. Struktur Kristal

Struktur kristal adalah susunan atom-atom, ion atau molekul dalam suatu
material. Struktur kristal terbagi menjadi lebih kecil yang disebut dengan unit cell.
Unit cell memiliki lengan dalam sumbu X, y, z yang disebut dengan konstanta Kisi
(a) (Hook & Hall, 2010).

a. Simple cubic

Struktur kristal simple cubic adalah unit cell yang tersusun dari satu atom
yang terbagi di delapan sudut kubus seperti yang ditunjukkan pada gambar 2.2
dibawah ini. Oleh karena itu, sel satuan simple cubic mengandung total satu atom

¢ x8).
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Gambar: 2.2 Susunan stuktur kristal simple cubic (Mayer, 2007)



b. Body-centered cubic (BCC)

Gambar 2.3 di bawah ini menunjukkan susunan struktur kristal body cen-
tered-cubic yang terdiri dari satu atom yang berada di tengah kubus dan 1/8 atom
terletak di delapan sudut kubus. Struktur kristal body centered-cubic ini memiliki

total bersih 2 atom per unit cell (1/8 x 8 +1).
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Gambar: 2.3 Susunan struktur kristal body-centered cubic (Mayer, 2007)

c. Face-centered cubic (FCC)
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Gambar: 2.4 Susunan struktur kristal face-centered cubic (Mayer, 2007)

Gambar 2.4 menunjukan susunan struktur kristal face-centered cubic yang
terdiri dari %2 atom yang terletak disetiap sisi kubus dan 1 atom yang terbagi di 8

sudut kubus. Jumlah seluruh atom pada struktur face-centered cubic adalah 4 atom.



d. Hexagonal close-packed (HCP)
Struktur kristal hexagonal close-packed (hcp) merupakan unit cell dengan

bentuk segi enam dan memiliki 2 atom yang terbagi disetiap sudut-sudut di bagian
atas dan bawah unit cell yang terbagi menjadi % atom setiap sudut. %atom berada

di atas dan bawah unit cell. Hexagonal close-packed memiliki 3 atom yang terletak
di tengah-tengah unit cell. Total atom dalam struktur kristal hexagonal close-
packed adalah 6 atom (Hook & Hall, 2010). Konfigurasi struktur kristal hexagonal
close-packed dapat dilihat pada gambar 2.5.
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Gambar: 2.5 Susunan struktur kristal hexagonal close-packed




2.3 Nickel

Nickel merupakan material logam yang dimanfaatkan di mana-mana. Sup-
eralloy berbasis nikel adalah kelas bahan struktural yang luar biasa untuk aplikasi
suhu tinggi, terutama di lingkungan yang menantang salah satunya di bagian tur-
bin mesin pesawat (Satyanarayana, 2016). Material ini jarang digunakan tersendiri,
biasanya nickel dipadukan dengan logam-logam lain menjadi logam campuran.
Paduan tersebut menghasilkan bahan-bahan dengan berbagai sifat unik yang tak

ditemukan pada logam murni.

Gambar: 2.6 Susunan struktur kristal Ni (Aplikasi Avogadro)



2.4 Titanium

Titanium merupakan unsur dalam table periodik yang memiliki simbol Ti
dan nomor atom 22. Sejarah penemuan Titanium adalah pertama kali ditemukan di
Cornwall, Kerajaan Britania Raya pada tahun 1791 oleh William Gregor dan diberi
nama oleh Martin Heinrich Klaporth dari mitologi dewa Yunani yaitu Titan. Tita-
nium dapat digunakan sebagai lapisan dengan besi, alumunium, vanadium, dan mo-
lybdenum, untuk memproduksi alloy yang kuat namun memiliki beban yang ringan.
Adapun pengaplikasiannya untuk penerbangan seperti mesin jet, wahana antariksa,
proses industri, otomotif, alat kedokteran, alat olahraga, perhiasan, telepon geng-
gam (Donachie., 2000). Titanium digunakan karena memiliki sifat yang sama kuat
dengan baja tetapi hanya 60% dari berat baja, tahan terhadap suhu tinggi, tahan
korosi. Namun Titanium juga memiliki kelemahan salah satunya kelemahan teknis

dan biaya yang cukup mahal (Koizumi et al., 2019).

Gambar: 2.7 Susunan struktur kristal Ti (Aplikasi Avogadro)



2.5 Paduan NiTi

Diketahui paduan NiTi merupakan paduan logam nikel (Ni) dan titanium
(Ti). Perpaduan logam ini sangat fungsional digunakan untuk rekayasa. Paduan
NiTi ini memiliki sifat biokompabilitas yang bagus terhadap jaringan tubuh manu-
sia sehingga saat ini banyak digunakan untuk alat - alat medis (Wadood., 2016).
Dalam tabel periodik, unsur nikel dan titanium memiliki nomor atom 28 dan 22
dengan massa atom 58.7 g/mol untuk nikel dan 47.9 g/mol untuk titanium. Pada
temperatur rendah dan tinggi struktur kristal NiTi disebut dengan martensite dan
austenite (Kneissl, dkk., 2008). llustrasi susunan kristal paduan NiTi dapat dilihat
pada Gambar 2.8

Gambar: 2.8 Susunan struktur kristal paduan NiTi (Aplikasi Findit)

Logam paduan ini merupakan salah satu material yang baik digunakan
untuk kebutuhan mekanik. Transisi antara fase austenite dan martensite
mempunyai mekanisme yang sangat penting pada logam shape memory alloy.
Fakta-fakta ini memberi kebutuhan penelitian dasar yang lebih menyeluruh tentang
mekanisme transisi pada fase austenite dan martensite dari paduan NiTi
(Saitoh,dkk., 2010).
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2.6 Simulasi Dinamika Molekuler

Simulasi dinamika molekuler (MD) merupakan suatu teknik simulasi yang
dilakukan pada atomik dengan menggunakan persamaan hukum-hukum dalam
fisika klasik. Salah satu contohnya perangkat lunak yang menggunakan metode ini
adalah Large Scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator (LAMMPS)
(Plimpton, 1995). Simulasi ini dapat digunakan untuk memahami berbagai jenis
perubahan fase dan transformasi dari kacamata atomik (Shimono, dkk., 2013).
Metode dinamika molekuler mulai disusun pada tahun 1950an dan sampai sekarang
ini telah dikembangkan menjadi komplek. Saat ini, simulasi ini dapat diterapkan

dalam bidang ilmumaterial (Adcock dan McCammon, 2006).

Persamaan dasar dari simulasi dinamika molekuler adalah persamaan gerak

Newton untuk semua atom di dalam sistem:

1y = fi/my (2.1)

Di mana r; dan m; adalah posisi dan massa dari atom i, dan f; adalah gaya

pada atom i (Uehara, 2010). F; pada persamaan 2.1 dapat direpresentasikan sebagai:

fi = —0¢/0r; (2.2)

Di mana @ adalah energi potensial yang ada di dalam sistem. Persamaan ini
diselesaikan dengan menggunakan perhitungan numerik (Uehara, 2010).
Sedangkan algoritma yang sering digunakan dalam simulasi dinamika molekuler
untuk menghitung nilai posisi atom r; dan kecepatan atom v; pada saat t+At adalah

algoritma Verlet dengan persamaan:

r;(t + At) = r;(t) + v; (At + F;(t)At?/(2m;) (2.3)
v;(t + At) = v;(t) + (Fi(t + At) + F;(£))At/(2my) (2.4)
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Di mana (t) adalah nilai waktu saat t dan At adalah selang waktu (Uehara,

2010). v merupakan kecepatan dan F; merupakan gaya yang bekerja pada atom i.
2.7 Energi Potensial Antar Atom

Dalam simulasi dinamika molekuler, atom-atom dapat berinteraksi dengan
atom yang lain karena pengaruh suatu medan gaya seperti gaya potensial. Jika
atom-atom itu memiliki jarak yang terlalu dekat maka gaya resultannya adalah sal-
ing tolak menolak dan jika keadaan sebaliknya jika jarak atom terlalu jauh maka
gaya resultannya akan saling tarik menarik. Dalam menghitung interaksi antar
atom, penelitian ini menggunakan persamaan Embeded Atom Method (EAM) dari
Daw dan Baskes (Daw dan Baskes, 1984). Dengan demikian, total energi Et pada
atom i diberikan oleh:

1
Etor = z Ei(pn:) + Ez ¢ij(Ri;) 2:9)
i ij

i#j

Di mana E; adalah energi yang melekat pada atom i yang merupakan
pengaruh dari pn; atau kerapatan elektron pada atom i. & merupakan interaksi
energi potensial dari atom sekitar, sedangkan i, j merupakan tipe dari atom. Rj
merupakan jarak antara atom i dan j (Daw dan Baskes, 1984). Kerapatan elektron

dari atom i diperoleh dari jumlah kerapatan elektron dari atom tetangga j.

Phi = Z pf(Rij) (2.6)

Jj(=D)

Sedangkan energi total dalam 12ineti merupakan penjumlahan dari
total energi potensial dan total energi 12inetic. Untuk energi 12inetic pada atom |
memiliki persamaan:

(2.7)

K: = —'rn.v.2
l 2 LY

Persamaan untuk energi kinetik keseluruhan di dalam sistem:
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N (2.8)

Di mana m; dan v; merupakan massa dan ke-

cepatan dari atom i.

2.8 Ensemble

Suatu ensemble adalah kumpulan dari semua sistem yang mungkin mem-
iliki keadaan mikroskopis berbeda tetapi memiliki satu keadaan makroskopik atau
termodinamika (McQuarrie, 1976). Dalam simulasi dinamika molekuler terdapat
beberapa ensemble yang banyak digunakan seperti ensemble mikrokanonikal, en-

semble kanonikal dan ensemble isobarik-isotermal.

a. Ensemble Mikrokanonikal (NVE)

Ensemble mikrokanonikal (NVE) adalah keadaan termodinamika dalam
suatu sistem yang dikarakteristikkan dengan jumlah atom N, volume V dan energi
E yang tetap. Ensemble ini memiliki kesamaan dengan suatu sistem yang tertutup
misalnya terisolasi karena tidak ada interaksi antara sistem dengan lingkungan se-
hingga total energinya tetap karena tidak dapat keluar ataupun masuk kedalam sis-

tem.

b. Ensemble Kanonik (NVT)

Ensemble kanonik (NVT) merupakan keadaan termodinamik dimana suatu
sistem yang dikarakteristikkan dengan jumlah atom N, volume V dan temperatur T
berada pada nilai yang tetap.

c. Ensemble Isobarik-isotermal (NPT)

Ensemble isobar-isotermal (NPT) adalah keadaan termodinamika dimana
suatu sistem dengan jumlah atom N, tekanan P dan temeperatur T berada pada nilai
yang tetap. Dalam ensemble isobarik-isotermal (NPT), volume sistem dapat beru-

bah-ubah. Pada simulasi ini, ensemble yang digunakan adalah ensemble isobarik-
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isotermal NPT yang menggunakan pengaturan temperatur dari skema Nosé-Hoover

(Nose, 1984 dan Hoover, 1985):

P . - .
%= s b= F = (E+0p.4Q 29)
PZ
_ z —_XkT, (2.10)
m
E._l é._(P_Pext)V
DV’ t2%kT

Dimana x adalah turunan posisi terhadap waktu, p adalh momentum, m ada-
lah massa dan V adalah volume. Sedangkan ¢ adalah koefisien gesek, Q adalah
parameter energi dimensi dikalikan (waktu)?, F adalah gaya dan k adalah konstanta
Boltzmann. X adalah derajat kebesaran sistem, T adalah temeparatur. P merupakan

tekanan dan z adalah waktu relaksasi.
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2.9 Uji Tekan

Uji tekan merupakan salah satu alat uji mekanik untuk mengetahui kekuatan
bahan terhadap gaya tekan dengan memberikan gaya tekan kepada material bahan.
Dengan melakukan proses pengujian tekan ini dapat diketahui seberapa kuat bahan
bereaksi terhadap tekanan. Dari proses pengujian ini akan didapatkan gambaran
tekanan dengan perubahan panjang yang disajikan dalam bentuk grafik tegangan

regangan (Sastranegara, A., 2009).
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Gambar 2.9 Kurva tegangan-regangan (Sastranegara, A., 2009)

Dalam uji tekan ini kita mengikuti aturan dari hukum Hooke dimana rasio
tegangan (stress) dan regangan (strain) adalah konstan. Tegangan adalah besar gaya
yang diberikan terhadap luas penampang. Regangan adalah pertambahan panjang
mula-mula akibat gaya luar yang mempengaruhi benda. Dimana tegangan regangan
dapat dirumuskan sebagai berikut: Stress: ¢ = F/A, F= gaya tekan, A= luas penam-
pang. Strain: € = AL/L, AL= pertambahan panjang, L= panjang awal. Hubungan
antara tegangan dan regangan ini adalah modulus elastisitas. Modulus elastisitas
adalah ukuran kekakuan dari material bahan. Persamaan dari modulus elastisitas

adalah dapat ditulis sebagai berikut: E = o/e
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