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ABSTRAK 

 Dalam skripsi ini dianalisis struktur kristal paduan TiAl karena pengaruh 

beberapa variasi komposisi paduan yang berbeda-beda selama proses uji tarik 

menggunakan teknik simulasi dinamika molekuler. Paduan TiAl termasuk dalam 

keluarga shape memory alloy dan memiliki karakteristik seperti material yang 

sangat keras atau kaku. Kebutuhan yang tidak sedikit dari paduan TiAl 

membutuhkan penelitian lebih lanjut tentang struktur kristal dari paduan TiAl. 

Salah satu kesulitan dalam memproduksi material ini adalah karena titanium cair 

sangat reaktif terhadap oksigen selain itu juga biaya yang digunakan dalam proses 

produksi juga cukup banyak. Seperti yang diketahui bahwa material yang baik 

harus menyesuaikan kriteria yang dibutuhan dalam penggunaanya. Oleh karena itu, 

untuk memberikan struktur kristal yang sesuai dengan keinginan atau kebutuhan 

dari pengguna, mengetahui pengaruh tekanan pada struktur kristal selama proses 

uji tarik menjadi sangat penting. Skripsi ini menggunakan teknik simulasi dinamika 

molekuler yang merupakan suatu teknik perhitungan pada skala atomik dengan 

menerapkan hukum fisika klasik untuk memperagakan gerak antar atom. Dari hasil 

yang sudah diperoleh, penulis menemukan bahwa jumlah struktur lokal fcc dan bcc 

secara rata-rata mengalami kenaikan presentase seiring bertambahnya tekanan. 

Selain itu, terjadi rata-rata persentase yang fluktuasi untuk struktur kristal hcp dan 

icosahedral. Di dalam skripsi ini juga membahas secara rinci tentang tegangan-

regangan, modulus elastisitas, sifat mekanik paduan, penentuan sumbu z sebagai 

arah pengujian tarik dan proses sebelum terjadinya patahan yang dihasilkan selama 

proses uji tarik tersebut. 

 

Kata Kunci: Simulasi dinamika molekuler, Pengujian tarik, Paduan TiAl, 

Struktur kristal, Modulus elastisitas. 
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