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SIMULASI DINAMIKA MOLEKULER
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ABSTRACT
Simulasi dinamika molekuler merupakan salah satu metode yang
digunakan menganalisa maupun mengamati bagaimana proses difusi atom
pada penyambungan logam beda jenis dalam skala atomik. Yang
kemudian menvisualisasikan kedalam bentuk grafik maupun 3D agar
mempermudah proses analisisnya. Dalam penelitian in1 kita menggunakan
simulasi - dinamika molekuler, dimana sebelum melakukan simulasi
terlebih dahulu menentukan struktur kristal awal dari atom tersebut dengan
menggunakan aplikasi Avogadro. Material Ni dan material Al digunakan
dalam simulasi ini, disusun bertingkat dengan jarak antar muka 2,5 A.
Pada simulasi ini struktur Ni padat dan Al cair. Terdapat empat varian
suhu yang digunakan, pada suhu 1200K, 1300K, 1400K dan 1500K. Nilai
koefisien terendah terjadi pada suhu 1200K untuk Ni-dan Al, sedangkan
koefisien difusi tertinggi terjadi pada suhu 1500K. Menurut data yang di
dapat semakin tinggi temperatur yang digunakan maka semakin tinggi
pula nilai koefisiennya. Dan semakin tingginya nilai koefisiennya maka

semakin cepat juga proses difusinya.

Kata kunci : Simulasi MD , struktur kristal , difusi atom , mean

square displacement, energi aktivasi, Ni, Al
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