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MOTTO 

“Sedikit lebih berbeda lebih baik daripada sedikit lebih baik.”–Pandji Pragiwaksono 

“Tidak mustahil bagi orang biasa untuk memutuskan menjadi luar biasa.” – Elon Musk 
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Abstrak 

 Simulasi dinamika molekul adalah teknik simulasi yang menggunakan 

komputer yang memungkinkan untuk merepresentasikan interaksi antara molekul 

dan atom selama periode waktu tertentu. Metode ini didasarkan pada persamaan 

hukum Newton dan hukum mekanika klasik. Pada penelitian ini atom Fe yang di 

gunakan yaitu Fe δ yang memiliki struktur kristal BCC. Struktur atom Fe disusun 

bertingkat dengan jarak antar permukaan 2,5 Å, dengan variasi permukaan Fe (001) 

– Fe (001) dan Fe (001) – Fe (111). Hasil Uji simulasi pada struktur kristal Fe δ 

dengan permukaan Fe (001) – Fe (001), pada tempertaur 1670K dan temperatur 

1973K dilihat dari kemiringan grafik MSD bahwa hasil pengujian tersebut tidak 

memiliki nilai koefisien difusi, pada struktur kristal Fe δ dengan permukaan Fe 

(001) – Fe (111), pada tempertaur 1670K, 1973K dan 2173K. Pada hasil simulasi 

diketahui temperatur dibawah titik lebur logam Fe tidak terjadi proses difusi. 

Semakin tinggi temperature yang digunakan semakin besar nilai koefisien difusi 

yang diperoleh. 

 

Kata Kunci : Simulasi dinamika molekuler, Struktuk kristal, MSD, Koefisien 

difusi.  
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