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Studi Analisis Difusi Paduan Unsur MgZnAl Menggunakan
Simulasi Dinamika Molekuler
Muhammad Ilyas Ghifari, Rizal Arifin, Yoyok Winardi.
Program Studi Teknik Mesin, Fakultas Teknik, Universitas Muhammadiyah
Ponorogo
e-mail : ilyasghifaril29@gmail.com

Abstrak

Paduan magnesium seng aluminium MgZnAl merupakan material ringan yang
banyak dikembangkan pada industri otomotif dan manufaktur karena memiliki
massa jenis rendah serta sifat mekanik yang baik. Namun, informasi mengenai
mekanisme difusi atom pada komposisi MgxsZn2sAlse masih terbatas, padahal
karakteristik difusi berperan penting terhadap stabilitas dan performa material pada
temperatur tinggi. Penelitian ini bertujuan menganalisis mekanisme difusi,
mobilitas atom, dan koefisien difusi pada paduan Mg:sZn2sAlso menggunakan
metode dinamika molekuler (Molecular Dynamics/MD). Model paduan dibuat
menggunakan Avogadro dan disimulasikan menggunakan LAMMPS dengan
potensial Modified Embedded Atom Method (MEAM) pada ensemble NVT dengan
variasi temperatur 1000 K, 1100 K, 1200 K, dan 1300 K. Hasil simulasi dianalisis
menggunakan OVITO untuk memperoleh nilai Mean Square Displacement (MSD),
visualisasi difusi atom, dan koefisien difusi berdasarkan persamaan Einstein. Hasil
penelitian menunjukkan bahwa model kristal memiliki kesalahan parameter kisi
kurang dari 1% terhadap data referensi. Peningkatan temperatur menyebabkan nilai
MSD dan koefisien difusi seluruh unsur meningkat, yang menunjukkan mobilitas
atom semakin tinggi. Koefisien difusi atom Mg meningkat dari 0,300 x 10~° m?/s
menjadi 2,811 x 10~ m?s, atom Zn dari 0,147 x 10~° m?%*s menjadi 1,243 x 10°°
m?/s, dan atom Al dari 1,545 x 10 m?/s menjadi 2,883 x 107° m?/s pada rentang
temperatur 1000-1300 K. Penelitian ini diharapkan dapat menjadi referensi dalam
pengembangan paduan MgZnAl berbasis simulasi untuk mendukung aplikasi
material ringan pada industri otomotif dan manufaktur.

Kata Kunci : Dinamika Molekuler, MgZnAl, Mean Square Displacement,
Koefisien Difusi.
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