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ABSTRAK

Telah dilakukan pembuatan dan pengujian suatu simulasi tentang sifat fisis gas
argon dengan menggunakan dinamika molekuler menggunakan potensial Lennard-Jones
dalam sistem terisolasi (ensemble mikrokanonik). Jumlah molekul, energi total sistem dan
luas kotak simulasi telah divariasikan. Untuk menghitung perubahan posisi digunakan
algoritma Verlet. Sifat fisis yang ditentukan dalam simulasi adalah temperatur dan energi
total sistem untuk menentukan adanya fase transisi. Dari hasil simulasi, terdapat
kesesuaian antara simulasi dengan gas argon dan tidak diperoleh adanya fase transisi.

Kata kunci: Simulasi dinamika molekul, argon, potensial Lennard-Jones, ensemble
mikrokanonik, algoritma Verlet.

ABSTRACT

A simulation to determine the physical properties of argon gas has been carried out
using molecular dynamics with Lennard-Jones potential in an isolated system
(microcanonical ensemble). The number of molecules, total energy system and wide of
simulation box were varied. To calculate vibration of position we use verlet algorithm.
Physical properties specified in simulation are temperature and total energy system to
determine the existence of phase transition. The simulation has a good agreement with the
real argon gas without presence of phase transition.

Key words: Molecular dynamics simulations, argon, Lennard-Jones potential,
microcanonical ensemble and Verlet algorithm.
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PENDAHULUAN

Simulasi  komputer  merupakan
suatu teknik meniru operasi-operasi atau
proses-proses yang terjadi dalam suatu
sistem dengan bantuan perangkat komputer
dan dilandasi oleh beberapa asumsi tertentu
sehingga sistem tersebut bisa dipelajari
secara ilmiah (Nurdin, 2001; Nurdin, 2000:
2001). Simulasi komputer memainkan
peranan penting dalam penelitian ilmiah,
karena ia bertindak sebagai jembatan antara
besaran mikroskopik, besaran waktu dan
besaran makroskopik laboratorium. Dalam
fisika komputasi, komputer
dikategorikan menjadi dua yaitu dinamika
molekul (molecular dynamic/MD) dan
Monte Carlo (MC). Dinamika molekul
merupakan suatu teknik simulasi komputer
dimana perubahan waktu dari interaksi
antar atom yang diikuti  dengan
mengintegrasikan persamaan gerak antar
atom. Oleh karena itu, berbeda dengan
metode Monte Carlo, dinamika molekul
adalah  teknik  deterministik  yaitu
memberikan  pengaturan dari
parameter-parameter, dan perubahan waktu
berikutnya keadaan sistem dapat ditentukan
(Mutiara, 2005; Nurdin, 2001; Nurdin,
2000:2001).

Menurut Boltzman, dengan jangka

simulasi

awal

waktu yang cukup, suatu sistem dapat
memiliki semua konfigurasi yang mungkin
terjadi. Dengan kata lain, sistem tersebut
akan pernah berada pada setiap koordinat
dalam ruang fasa. Ruang fasa merupakan
informasi keadaan mikroskopis sistem.
Informasi ini lalu digunakan untuk
memperoleh keadaan makroskopis sistem
dan memprediksi ruang fasa pada waktu
selanjutnya. Ruang fasa yang berbeda dapat
menghasilkan keadaan makroskopis yang
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sama. Dengan kata lain, suatu keadaan

makroskopis belum pasti berasal dari satu

keadaan mikroskopis yang unik ilmiah

(Nurdin, 2001; Nurdin, 2000:2001).

Dalam dinamika molekuler digunakan

ketiga Hukum Newton:

1. Suatu partikel akan tetap diam atau
bergerak dengan kecepatan tetap
kecuali jika menerima gaya-gaya
eksternal dengan resultan tidak sama
dengan nol.

2. Jika partikel massa m

partikel
mengalami percepatan sebesar

—

i=E (M

menerima

gaya, F maka tersebut

3. Jika partikel i menmerikan gaya pada
partikel ; sebesar ; maka partikel
membimrikan gmaya pada partikel i

sebesz!! -F} -
_-':':::I = — |l ] (2)
Daram suatu sistem  yang
mempunyai energi kinetik dan jumah

molekul tetap, momentum masing-masing
molekul dapat berubah-ubah  akibat
interaksi satu sama lain, namun momentum
total tidak akan berubah. Momentum total
sistem dapat diamati untuk memeriksa
kebenaran simulasi  ensemble mikro-
kanonikal, dengan

SEp) =5 Cimp) =0 (3)
di mana m adalah massa molekul dan p
adalah momentum molekul.

Energi total suatu sistem tersusun
dari energi potensial sistem dan energi
kinetik sistem. Energi potensial adalah
jumlah dari semua energi potensial
molekul-molekul dalam sistem. Untuk
sistem terisolasi di mana tidak ada energi
yang menembus batas, sistem bersifat
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konservatif. Konservasi energi ini adalah
salah satu cara untuk memeriksa kebenaran
simulasi ensemble mikrokanonikal (Allen,
2004).
U=2%;Ui(R) 4)

R; adalah set posisi titik pusat massa atom
atau molekul R;= (Ry R R3 ..., Ry)

Energi kinetik adalah jumlah dari
energi kinetik setiap molekul

K =¥ K;(v;) &)
1 2 pi
dengan K; =-m; () = i
Untuk sistem terisolasi dimana

tidak ada energi yang menembus sistem
bersifat konservatif atau energi sistem
konstan. Konservasi energi ini adalah salah
satu cara untuk memeriksa kebenaran
simulasi mikrokanonikal.
Temperatur adalah suatu skala dari energi
kinetik molekul-molekul penyusunnya.
Untuk tiga dimensi, hubungan antara energi
kinetik dengan temperatur adalah

ensemble

K =3>NkpT (6)
2 K
atau = EN_.TQ:-; (7)

dimana K adalah energi kinetik total sistem,
N jumlah molekul, kg konstanta Boltzman
dan 7' temperatur.

Model Interaksi Antar Molekul

Model interaksi antar molekul yang
diperlukan adalah hukum gaya antar
molekul, yang ekivalen dengan fungsi
energi potensial antar molekul. Pemilihan
model interaksi molekul sangat
menentukan kebenaran simulasi dari sudut
pandang fisika. Karena berada dalam skala
atomik, interaksi secara prinsip harus
diturunkan secara kuantum, di mana
berlaku prinsip ketidakpastian Heisenberg.

antar

Namun kita dapat melakukan pendekatan
mekanika klasik di mana atom atau
molekul dianggap sebagai suatu titik massa
(Haile, 1992). Untuk N jumlah atom dalam
suatu simulasi maka fungsi energi potensial
adalah U(R;) di mana R; adalah set posisi
titik pusat massa atom atau molekul, R;=
{R1, Ry, Rj, , Rn}. Model energi
potensial yang sederhana dan umum
digunakan adalah pair-wise, di
potensial adalah jumlah dari interaksi
antara dua molekul yang diisolasikan.

Model energi
antara dua molekul yang digunakan:

u(r)=k[(2) -(2)]] ®

mana

potensial Lennard-Jones

n dan m adalah bilangan bulat positif yang
dipilih » > m, dan I, j adalah indeks dari
molekul, R;; = |RL- - Rf| atau jarak antara
molekul i dan /. Sedangkan o adalah
parameter jarak, dan ¢ adalah parameter
yang menyatakan kekuatan interaksi.
Pilihan yang umum untuk m dan » adalah
m = 6 dan n = 12, sehingga persamaan
menjadi (Stote dkk, 2011):

-l - ()] o

Persamaan Gerak Diskrit

Dinamika  molekul  mengamati
posisi dan derivasinya, antara lain
kecepatan dan percepatan. Persamaan gerak
ini harus dijadikan diskrit agar dapat
dipecahkan secara numerik. Pendiskritan
ini dilakukan dengan metoda beda hingga
(finite-difference) dengan langkah waktu
(time step) At. Metode beda hingga
dilakukan dengan mengadakan ekspansi
Taylor. metoda beda hingga

sebuah persamaan

Suatu

aproksimasi  solusi
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diferensial, akan selalu menimbulkan
kesalahan pemotongan (truncation error).
Metoda  yang  dipilih  harus
memberikan kesalahan yang kecil namun
tidak terlalu kompleks sehingga
memerlukan waktu komputasi yang lama.
Metoda integrasi persamaan gerak yang
digunakan pada penelitian ini adalah
algoritma Verlet. Metode beda hingga

dx(t) 1d%x (E)

sederhana telah banyak digunakan dalam
dinamika molekul yakni algoritma stomer
orde tiga. Pertama digunakan oleh Verlet
dan dikenal untuk simulator sebagai
metode Verlet yaitu kombinasi dari dua
ekspansi  Taylor yang digabungkan.
Pertama seri Taylor untuk posisi dari waktu
t menuju (t + At):

1 d? x(t)

t(t+A8) = x(t) + =~ At + S —=— (AD)* + S —=— (4t)° + 0((AD)") (10)
Kemudian seri Taylor dari ¢ kembali ke (¢t — At)

x(t = At) = x(t) + ZD p¢ + 2820 (apy2. LEXO (713 1 0((A1)*) (11)
jika persamaan (10) dan (11) ditambahkan maka menghasilkan:

x(t + At) = 2x(t) — x(t — At) + —— s x(” (At)? + 0(AD)* (12)

Ini adalah algoritma Verlet untuk posisi yang memiliki kesalahan pemotongan lokal (At)*.

METODE

Alat yang akan digunakan dalam
penelitian ini adalah komputer dengan
sistem operasi Windows 7 dan perangkat
lunak Matlab version 7.10.0.499 (R2010a).

Simulasi dinamika molekul terdiri
atas dua tahapan sebagai berikut:

1. Tahap inisialisasi berupa pemasukan
panjang kotak simulasi, energi sistem,
massa argon, Kkonstanta Boltzman,

jumlah molekul gas argon, nilai
parameter  jarak  antar  molekul
Lennard-Jones, nilai parameter

interaksi antar molekul Lennard-Jones,
jumlah time step, dan selang waktu
(At).
2. Tahap repetisi yang terdiri atas:
a) Pembuatan matriks X berbentuk baris
berdasarkan jumlah molekul pada
sumbu x dan matriks Y berdasarkan

jumlah molekul pada sumbu vy
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berbentuk  kolom  dan
gabungkan matriks tersebut untuk
menentukan posisi awal molekul.

b) Penghitungan energi potensial tiap

meng-

molekul berdasarkan molekul
tetangga terdekatnya menurut
persamaan (9). Molekul-molekul
terbagi  dalam  tiga  golongan
berdasarkan tetangga terdekatnya.
Pertama, molekul dengan empat
tetangga terdekat yang berinteraksi
dengan tiga molekul tetangga

terdekatnya. Kedua, molekul dengan
lima tetangga terdekat yang terdapat
pada pinggir bawah, pinggir atas,
pinggir kanan dan pinggir Kkiri
berinteraksi dengan lima molekul
terdekatnya. Ketiga, molekul dengan

delapan tetangga terdekat yang
terdapat pada  posisi  tengah
berinteraksi dengan 8 molekul
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terdekatnya.

c) Penghitungan energi kinetik tiap
molekul yaitu selisih jumlah energi
tiap molekul dan energi potensial tiap
molekul serta menghitung energi
kinetik rata-rata untuk memperoleh
besar temperatur simulasi.

d) Penghitungan kecepatan tiap molekul
dari energi potensial per molekul.

e) Nilai langkah (4) digunakan sebagai
kecepatan awal sebagai syarat
pergerakan  tiap  molekul dan
penentuan posisi berikutnya meng-
gunakan algoritma Verlet.

f) Langkah (2)-(5) dilakukan sebanyak
time  step  berdasarkan  tahap
inisialisasi.

g) Membuat grafik hubungan temperatur
terhadap waktu dan energi sistem.

h) Memprediksi kemungkinan terjadinya
fase transisi.

HASIL DAN PEMBAHASAN

Besaran-besaran yang digunakan
dalam simulasi adalah tidak berdimensi.
Fungsi-fungsi dari besaran energi sistem,
energi potensial, massa argon, kecepatan,
parameter jarak antar molekul, parameter
interaksi antar molekul, energi kinetik, dan
temperatur dikalibrasi setelah hasil simulasi

GRAFIK POSISL AWA MILZ-UL
du T T T T

= + 4+ 4+ - + 4+
- + o+ o+ - + 4+
¥ ¥ + . ¥ +
o5
:: ¥ ¥ + ¥ +
LT -
@ =0 -
= + o+ o+ - + o+
15 -
+ o+ o+ - +
10-
¥ * + * ¥ +
5 K+ * ® + 4+
a .
u TR P TR a
PCEIS A
a

diperoleh.  Variabel-variabel fisis untuk
jumlah molekul (N) sebanyak 64.144
molekul, panjang kotak simulasi sebesar
40x10” m dengan energi sistem sebesar
1x10%" J . Selang waktu (Af) menyatakan
waktu respon molekul untuk berpindah.
Selang waktu (A4¢) yang digunakan dalam
simulasi ini sebesar 1x10°, time step
sebanyak 1000. Molekul-molekul bergerak
secara acak di dalam kotak simulasi dan
jika molekul bertumbukan dengan dinding
kotak simulasi maka molekul tersebut akan
mengalami tumbukan lenting sempurna.

1. Posisi Awal Molekul

Molekul berada dalam kotak
berbentuk persegi, terletak pada posisi
teratur untuk sumbu x dan y dengan
jumlah molekul N yang sama tiap sumbu.
Gambar 1 menunjukkan posisi awal
molekul dengan 64 dan 144 pada P 40x10”
m. Jumlah molekul gas argon dalam setiap
sumbu x dan y dibuat sama agar molekul
dapat terdistribusi seragam dalam kotak
simulasi. Posisi awal molekul diletakkan
secara teratur adalah jarak antar molekul
teratur. Jarak antar molekul bergerak tidak
teratur dengan menggunakan pembangkitan
bilangan acak sebagai vibrasi.
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Gambar 1. Posisi awal molekul: a. N=64, P=40x10" m, b.N=144, P=40x10" m.
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2. Hubungan antara time step terhadap
Temperatur

Untuk menentukan hubungan antara
temperatur dan time step dalam simulasi
dinamika gas argon, digunakan persamaan
(9) untuk menghitung energi potensial
setiap molekul. Molekul-molekul terbagi
dalam tiga golongan berdasarkan tetangga
terdekatnya. Pertama, molekul dengan
empat tetangga terdekat yang terdapat pada
pojok kiri bawah, pojok kiri atas, pojok
kanan atas dan pojok kanan bawah
berinteraksi dengan tiga molekul tetangga
terdekatnya. Kedua, molekul dengan empat
tetangga terdekat kedua yang terdapat pada

— N=64P=40
16276094120
16276094120 -
16276094119 wﬂn\‘u,ﬁww ks
16276094119 va m“ﬁ‘
16276094118 - /\1
16276004118 A
16276094117 - ‘:’Y‘,
16276094117 - V
16276094116 -

0 200 400 600 800 1000
Time step (s)

Temperatur {K)

a

Gambar 2. Hubungan time step (t) terhadap

N=64, (b). N=144

Hubungan antara time step terhadap
temperatur dapat dilihat pada Gambar 2.
Hasil yang diperoleh selama simulasi
dengan masukan energi sistem sebesar
1x107'J, time step sebanyak 1000 dengan
panjang kotak 40x10° m. Gambar 2(a)
memperlihatkan temperatur yang menurun
seiring dengan meningkatnya time step
dengan temperatur rata-rata  sebesar

1.62761 K. Sedangkan pada gambar 2(b)
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pinggir bawah, pinggir atas, pinggir kanan
dan pinggir kiri berinteraksi dengan lima
molekul terdekatnya. Ketiga, molekul
dengan delapan tetangga terdekat yang
terdapat pada  posisi  tengah-tengah
berinteraksi dengan delapan molekul
terdekatnya.

Energi potensial tiap molekul
digunakan untuk menentukan energi
kinetik tiap molekul dengan menggunakan
persamaan energi total. Nilai energi kinetik
tiap molekul digunakan untuk menentukan
kecepatan tiap molekul. Posisi baru
molekul diperoleh dengan menggunakan
algoritma Verlet.

—+—N=144P=40
(13215247585

0.3215242584
0.3215242584

=0

Temperatur (K)

0.3215241582
03215242582 +
(13115247581 -
0 200 400 600 800 1000
Time step{s)

b
suhu (T) pada energi sistem 1x1072' T (a).

temperatur mengalami fluktuasi seiring
bertambahnya fime step dengan temperatur
rata-rata sebesar 0.32152 K. Perubahan
jumlah molekul dari setiap sistem untuk
panjang kotak 40x10® m dengan masukan
energi sistem  102'J  mengakibatkan
temperatur yang dihasilkan untuk setiap
sistem semakin menurun. Hal ini
disebabkan karena jarak antar molekul
kecil  dengan

bertambahnya  jumlah
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molekul. Jarak antar molekul kecil
mengakibatkan energi potensial menjadi
besar. Sehingga energi kinetik dan
temperatur yang dihasilkan akan semakin
Hubungan antara time step
terhadap  temperatur  dalam  sistem
cenderung konstan. Temperatur mengalami
fluktuasi yang berarti gerakan-gerakan
molekul terjadi dengan kecepatan yang
berubah-ubah  sehingga  menyebabkan
temperatur yang dihasilkan sistem pada
simulasi ini tidak menuju pada suatu titik
tertentu.

menurun.

3. Hubungan Temperatur
Energi Sistem

terhadap

Data simulasi dinamika molekul gas
argon memakai besar energi sistem yang
dimasukkan adalah 1x107%' J, 2x107 J,
4x107'7, 6x107', 8x107'J, 10x10™',
12x10%'J dan 14x10°' J. Gambar 3
memperlihatkan grafik hubungan antara
temperatur rata-rata-terhadap energi sistem
dengan panjang kotak 10™®* m. Simbol kotak
berwarna biru merupakan hasil rata-rata
dari fluktuasi temperatur sebagai fungsi
dari waktu dengan jumlah N 64 untuk
energi  sistem  yang  berbeda-beda.
Temperatur rata-rata yang dihasilkan
meningkat seiring bertambahnya energi
sistem. Pada sistem dengan panjang kotak
10® m, temperatur mencapai titik tertinggi
dengan temperatur rata-rata sebesar 22.766
K dengan jumlah molekul 64. Simbol kotak
berwarna merah merupakan hasil rata-rata
dari fluktuasi temperatur sebagai fungsi
dari waktu dengan N 100 untuk berbagai
energi sistem.

1.50E+05
1.30E+05 —o—HN=64
1.10E+05 —a—N=100
——N=144

P=10

9.00E+04
T.00DE+H4

Energi Sistem (E)

5.00E+04
3.00E+34 ~

1.00E+04
03 33 63 93 123 153 183 213 243
Temperatur rata-rata <T>

Gambar 3. Grafik hubungan suhu rata-rata
terhadap energi sistem

Temperatur rata-rata sistem
berkurang dengan bertambahnya jumlah
molekul dalam kotak Simbol
segitiga berwarna hijau merupakan hasil
rata-rata dari fluktuasi temperatur sebagai
fungsi dari waktu dengan jumlah molekul
144 untuk energi sistem berbeda-beda.
Temperatur rata-rata sistem semakin
menurun seiring bertambahnya jumlah
molekul. Pada sistem dengan jumlah
molekul 144 terlihat bahwa temperatur
bernilai positif jika energi sistem sebesar
6x107" J.

Selanjutnya dari Gambar 4 dan 5
tampak bahwa temperatur rata-rata berubah
linear dengan meningkatnya energi sistem.

simulasi.

Perubahan temperatur dalam sistem
menunjukkan grafik yang linear antara
temperatur ~ rata-rata  dengan  energi

sehingga dapat dinyatakan bahwa tidak
terjadi fase transisi pada sistem simulasi
ini. Selain itu, simulasi dinamika molekul
gas argon menghasilkan temperatur rata-
rata sistem dalam simulasi bernilai besar
jika jarak antar molekulnya semakin besar.
Untuk memperoleh jarak antar molekul
yang besar maka panjang kotak simulasi
harus besar dan jumlah molekulnya kecil
sehingga energi potensialnya akan kecil.
Kondisi ini mengakibatkan energi kinetik
dari simulasi akan semakin besar, karena
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sistem yang digunakan dalam simulasi
dinamika molekul gas argon ini merupakan
sistem yang terisolasi (ensemble
mikrokanonik). Selain itu, energi sistem
sangat mempengaruhi temperatur yang
dihasilkan dalam proses simulasi dinamika
molekul gas argon. Dengan meningkatnya
energi sistem yang dimasukkan maka
temperatur yang dihasilkan pun akan
meningkat pula.

Untuk menguji kebenaran simulasi
dilakukan  pendekatan  dengan
membandingkan nilai kapasitas panas gas
argon yang dihasikan dalam

maka

simulasi
dengan kapasitas panas gas argon yang
telah didapatkan secara eksperimen. Nilai
kapasitas panas gas argon yang dihasilkan
dalam simulasi untuk jumlah molekul 64
adalah 0.92 kJ/kg K. Kapasitas panas gas
argon untuk jumlah molekul 100 adalah
2.24 kJ/kg K dan kapasitas panas gas argon
untuk jumlah molekul 144 adalah 4.64
kJ/kg K.

1.50E+05

1.30E+05 —+—N=64

1.10E+05 #—N=100
9.00E+04 g
= +&

P=70

7.00E+04

Energi Sistem (E]

S.00E+04 +

3.00E+04

LO0E+D4
03 33 63 93

12.3 153 183 213
Temperatur rata-rata <T>

Gambar 4. Grafik hubungan suhu rata-rata
<T> terhadap energi sistem (E).
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5.00 - Y= 0.0469x- 2.215
R?=0.9883

4.00

3.00 +

2.00 +

cv(kl/Kg K)

1.00 4

0.00
150

50 100
Jumlah molekul (N)

Gambar 5. Grafik hubungan jumlah
molekul terhadap nilai (c,) pada
simulasi.

Gambar 5 menunjukkan grafik
hubungan antara jumlah molekul dengan
kapasitas panas yang diperoleh dalam
simulasi (cy) gas argon yang diperoleh
simulasi. Nilai kemiringan dari persamaan
regresi y=0.0469 x - 2.2215 merupakan
nilai kapasitas panas (cy) yang diperoleh
simulasi sebesar 0.0469 tanpa dimensi.
Nilai kapasitas panas gas argon yang
diperoleh simulasi jika dikalikan dengan
besaran 1 mol gas Argon dengan berat
39,95 gram, berisi 6,24)(1023 partikel dan
satuan 1072* kI diperoleh nilai 0.690 kJ/kg
K yang mendekati nilai kapasitas panas
yang diperoleh secara eksperimen sebesar
0.321 kJ/kg K (5). Perbedaan nilai
kapasitas panas (cy) hasil simulasi dengan
nilai kapasitas panas (cy) secara eksperimen
dikarenakan keterbatasan simulasi meliputi
jumlah molekul yang dihitung sangat kecil
jika dibandingkan dengan jumlah molekul
gas dalam bilangan Avogadro mencapai
6.02x10% partikel per mol.



Simulasi Sifat Fisis Model Molekuler

KESIMPULAN

Pembuatan  simulasi  dinamika
molekul gas argon dengan menggunakan
potensial Lennard-Jones untuk menentukan
hubungan antara energi sistem terhadap
temperatur dan menentukan hubungan
antara waktu terhadap temperatur. Dari
hubungan linear antara energi sistem
dengan temperatur dapat diketahui tidak
terjadinya fase pada sistem
Lennard-Jones dan membandingkan nilai
kapasitas panas (c,) yang dihasilkan
simulasi dengan nilai kapasitas panas (cy)
secara eksperimen untuk melihat sejauh
mana kebenaran dari simulasi yang telah
dibuat. Energi sistem dalam simulasi gas
argon berbanding lurus terhadap temperatur
yang dihasilkan, semakin besar energi total
sistem maka semakin besar temperatur
yang dihasilkan. Pada sistem simulasi
dinamika molekul dengan potensial
Lennard-Jones tidak terdapat fasa transisi
karena grafik hubungan antara temperatur
rata-rata terhadap energi sistem bergerak
linear.

transisi
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