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Difusi Molekul Hidrogen di dalam Es XVII

ABSTRAK

Difusi molekul hidrogen di dalam es XVII merupakan sifat yang mena-
rik dari hidrat-hidrogen untuk diselidiki lebih lanjut pada tingkat mo-
lekuler. Dalam penelitian ini, simulasi dinamika molekuler dilakukan
untuk menyelidiki dinamika dan menganalisis secara kuantitatif orien-
tasi molekul hidrogen di dalam es XVII menggunakan metode Mean
Square Displacement (MSD) dan analisa distribusi sudut. Hasil simu-
lasi menunjukkan bahwa difusi molekul hidrogen di dalam es X VII ter-
amati. Molekul hidrogen yang terletak di dalam terowongan spiral es
XVII, sepanjang sumbu z, berdifusi sepanjang terowongan pada kon-
disi okupansi maksimum dengan nilai difusi maksimum (Dg) 1.85 x
108 m? s~!. Orientasi molekul hidrogen di bidang xy bersifat bebas
atau tak-tentu, sedangkan pada sudut 8 molekul hidrogen cenderung
terdistribusi di sekitar sudut 7.

Kata kunci: Simulasi dinamika molekuler, Hidrat-hidrogen , Es XVII,
Difusi
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Diffusion of hidrogen Molecules in filled Ice XVII

ABSTRACT

The diffusion of hidrogen molecules in filled ice X VII is an interesting
property of hidrogen-hydrates for further investigation at the molecular
level. In this study, molecular dynamics simulation conducted to in-
vestigate dynamics and quantitatively analyze orientation of hidrogen
molecules in filled ice XVII using Mean Square Displacement (MSD)
method and angular distribution analysis. The simulation results show
that the diffusion of hidrogen molecules in ice XVII was observed.
hidrogen molecules located in the ice X VII spiral tunnel, along the z-
axis, diffuse along the tunnel under full occupancy conditions with a
maximum diffusion value (Dp) of 1.85 x 10~® m? s~!. The orientation
of hidrogen molecules in the xy plane is free or indeterminate, whereas
at the angle of 6 hidrogen molecules tend to be distributed around the
angle of 7.

Keywords: Molecular dynamics simulation, hidrogen-hydrates, Ice XVII,
Diffusion
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BAB 1

PENDAHULUAN

1.1 Latar Belakang

Pada temperatur dan tekanan tinggi, molekul air dan molekul
gas lainnya diketahui dapat ditransformasikan menjadi fase padatan
yang disebut sebagai hidrat. Hidrat dapat dibagi menjadi dua jenis, ya-
itu hidrat-klatrat dan es yang terisi (filled ice) [1]. Pada hidrat-klatrat,
molekul air membentuk sangkar polihedral dengan ikatan hidrogen
dan guest molecule akan terperangkap di dalam sangkar tersebut [2].
Guest molecule adalah molekul yang dimasukkan ke dalam sangkar
molekul air, contoh guest molecule adalah gas metana, gas hidrogen,
dan molekul gas lainnya. Tidak ada ikatan kimia antara guest molecu-
le dan molekul air, karena struktur hidrat-klatrat hanya dipertahankan
dengan adanya interaksi van der Waals yang lemah [3]. Hidrat-klatrat
adalah bahan yang ramah lingkungan untuk penyimpanan molekul gas
ringan di bawah kondisi temperatur dan tekanan tertentu [4]. Salah sa-
tu guest molecule yang yang dapat terperangkap di dalam sangar terse-
but adalah molekul hidrogen. Hidrat-klatrat dapat menampung hingga
4% dari berat molekul hidrogen, tetapi aplikasinya untuk penyimpan-
an molekul hidrogen terhalang oleh laju difusi molekul hidrogen yang
lambat di dalam sangkar air [5], karena itu difusi molekul hidrogen
dapat menjadi penting untuk efisiensi penyimpanan molekul hidrogen
[1]. Dimana dari difusi tersebut dapat mengetahui dinamika molekul
hidrogen dan dapat mengetahui arah gerak molekul hidrogen di dalam
es atau hidrat-klatrat [3].

Dalam studi sebelumnya, simulasi komputer telah dilakukan un-
tuk mendapatkan okupansi maksimum molekul hidrogen di dalam es
XVII menggunakan metode GCMC (Grand Canonical Monte Carlo).
Hasil yang diperoleh menunjukkan bahwa pada kondisi okupansi mak-
simum terjadi pada tekanan 2,5 GPa dan temperatur 170 K [6]. Oku-
pansi yang dimaksud adalah rasio molekul hidrogen terhadap molekul
air, dimana rasio antara molekul hidrogen dan molekul air 1:2 [7]. Ke-
terbatasan instrumen dan metode eksperimen yang tepat menjadi tan-
tangan dalam menginvestigasi dinamika molekul hidrogen di dalam
jaringan es, sehingga simulasi.dinamika molekuler menjadi alternatif
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untuk menjawab tantangan tersebut. Melalui simulasi dinamika mo-
lekuler, Harada dkk. [1] telah melaporkan bahwa molekul hidrogen
di dalam es 1II tidak dapat berdifusi pada okupansi maksimum, teta-
pi molekul hidrogen berdifusi secara cepat apabila terjadi kekosongan
satu molekul hidrogen di dalam struktur es II. Penelitian yang dila-
kukan oleh del Rosso dkk [5] secara eksperimen melaporkan bahwa
es XVII mempunyai sifat yang menarik yaitu kemampuannya untuk
mengadsorpsi molekul hidrogen dengan sangat cepat bahkan pada te-
kanan yang sangat rendah. Oleh karena itu, molekul hidrogen sangat
mungkin berdifusi di dalam es XVII. Sehingga pada penelitian ini dila-
kukan studi sistematik terhadap dinamika molekul hidrogen di dalam
struktur es X VII pada tingkat molekuler.

1.2 Perumusan Masalah

. Bagaimana dinamika molekuler molekul hidrogen di dalam es
XVIIL ?

2. Bagaimana orientasi sudut molekul hidrogen di dalam es XVII ?

1.3 Batasan Masalah

1. Penelitian ini menggunakan metode simulasi dinamika moleku-
ler, sehingga sistem menggunakan mekanika klasik.

2. Penelitian ini menggunakan variasi temperatur 170, 190, 210,
230, 250, dan 273 K dengan tekanan tetap 2.5 GPa.

3. Analisis yang dilakukan adalah MSD (mean square displace-
ment) dan distribusi sudut molekul hidrogen.

1.4 Tujuan Penelitian

1. Menyelidiki dinamika molekul hidrogen di dalam es XVII.

2. Menganalisis secara kuantitatif orientasi molekul hidrogen di
dalam es X VII.



1.5 Manfaat Penelitian

Manfaat dari penelitian ini adalah mengetahui dinamika senya-
wa hidrat-hidrogen struktur es XVII sebagai material novel untuk pe-
nyimpanan bahan bakar hidrogen.




BAB 11

TINJAUAN PUSTAKA

2.1 Hidrat Klatrat

Hidrat-klatrat adalah material yang terdiri dari struktur kristal
air dan guest molecule yang membantu menstabilkan strukturnya [8].
Hidrat-klatrat merupakan struktur kristal non-stoikiometrik dimana gu-
est molecule dikurung di dalam struktur polyhedral air yang terikat
dengan ikatan hidrogen [9]. Tergantung pada geometri struktur, ko-
nektivitas, kondisi termodinamika, ukuran dan gas pembentuk hidrat,
hidrat-klatrat di alam diketahui memiliki tiga struktur berbeda yaitu:
struktur-I (sI), struktur-1I (sII), dan struktur-H (sH) [10]. Hidrat-klatrat
adalah sejenis bahan yang ramah lingkungan yang dapat menyimp-
an molekul hidrogen di bawah kondisi tekanan dan temperatur terten-
tu [11]. Hidrat-klatrat berpotensi sebagai bahan penyimpan molekul
hidrogen karena dapat menyimpan molekul hidrogen pada kerapatan
yang relatif tinggi, memiliki keunggulan reversibilitas, biaya murah,
dan tidak membahayakan lingkungan [12].
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Gambar 2.1. Hidrat-klatrat (a) struktur-I, (b) struktur-II, dan (c)
struktur-H

2.2 EsII dan Es XVII

Es II adalah es hasil sintesis dari es Ih pada temperatur 198 K
dan tekanan 300 MPa atau dengan mendekompres es V pada tempera-
tur 238 K. Es I memiliki susunan ikatan hidrogen yang teratur dimana
hal ini berlawanan dengan es lainnya. Pada pemanasan menuju titik
lelehnya, es II berubah menjadi es Ih, III, V, atau VI [13]. Sedangkan,
es XVII merupakan es hasil sintesis dari Struktur Cy yang berisis gas



hidrogen yang dilepaskan dengan melakukan pemanasan dalam kea-
daan vakum selama sekitar satu jam pada temperatur 110-120 K [14].
Es XVII adalah es metastabil jadi tidak terdapat dalam diagram fase
es [5]. Sifat es XVII yang tidak terduga adalah ketika terpapar gas hi-
drogen bertekanan rendah, es XVII menyerap molekul hingga jumlah
tekanan yang diberikan pada sistem [15].

Es II dan es XVII mempunyai terowongan yang dapat diisi gu-
est molecule yang salah satunya adalah molekul hidrogen. Perbedaan
terowongan es II dan es XVII yaitu es II memiliki terowongan yang
memanjang searah sumbu z yang menyerupai silinder, sedangkan es
XVII memiliki terowongan berbentuk spiral.

(@) (b)

Gambar 2.2. Struktur (a) es I dan (b) es XVII

2.3 Simulasi Dinamika Molekuler

Dinamika molekuler adalah metode simulasi komputer dimana
atom dan molekul berinteraksi dalam jangka waktu tertentu. Simulasi
dinamika molekuler menghasilkan konfigurasi atau trajektori vektor
dari atom dengan menyelesaikan persamaan gerak klasik untuk sistem
sebanyak N atom yang berinteraksi melalui fungsi potensial V (ry, ...,
rv). Persamaan 2.1 merupakan gerak hukum Newton:

62}",‘

ml—S‘t‘z' =k (2.1)



dimana F; adalah gaya partikel ke-i dan didapatkan dari:

F,-:—V,-V(rl,...,rN) (22)

Banyak percobaan di dalam laboratorium dilakukan pada tem-
peratur dan tekanan konstan, sehingga kondisi isotermal-isobarik umum-
nya digunakan untuk memproduksi hasil simulasi dinamika molekuler.
Pada kondisi ini temperatur sistem dikendalikan, sehingga dapat dise-
suaikan untuk mengontrol tekanan. Kontrol tekanan dalam simulasi
dinamika molekuler terdapat dua macam, yaitu tekanan isotropik dan
tekanan anisotropik. Tekanan isotropik memungkinkan bentuk sel si-
mulasi tetap dan tekanan anisotropik dapat merubah bentuk sel simu-
lasi [16].

2.4 Mean Square Displacement

Keadaan fluida dapat dibedakan dari keadaan padat dengan me-
lihat laju dimana molekul berdifusi melalui sistem, yang diukur dengan
koefisien difusi, D. Untuk menentukan koefisien difusi D4 dari partikel
tipe A, hubungan FEinstein dapat digunakan [16]:

}L@oqri(t)—r,-(oﬂz) = 6Dyt (2.3)

Untuk molekul yang terdiri dari lebih dari satu atom, r; dapat
diartikan sebagai posisi pusat massa molekul.

2.5 Distribusi Sudut

Analisis kuantitatif orientasi molekul hidrogen di dalam es X VII
dinyatakan dalam bentuk distribusi sudut molekul hidrogen dimana
perhitungan distribusi sudut didasarkan pada perhitungan sudut di da-
lam sistem koordinat bola, (r, 8, ¢). Karena molekul hidrogen di-
modelkan sebagai badan tegar linier (/inear rigid body) maka sudut 0
dapat menggambarkan orientasi molekul hidrogen terhadap sumbu z,
dimana perhitungan pada sumbu z adalah penentuan sudut antara sum-
bu z dan ikatan pusat posisi massa molekul hidrogen dengan salah satu
hidrogen atom. Sementara itu sudut ¢ menggambarkan orientasi mo-
lekul hidrogen terhadap bidang yang tegak lurus dengan sumbu z, yang




mana dapat dihitung dari proyeksi ikatan antara pusat massa dan salah
satu atom hidrogen dalam bidang xy [17]. Persamaan 2.3 merupakan
persamaan sistem koordinat bola untuk menghitung sudut 6 dan sudut

Q:

8]

d (1,0,)

v

Gambar 2.3. Koordinat bola (, 6, ¢)

X =rsinBcos ¢ 2.4)
y=rsin@sin¢ (2.5)
z=rcos B (2.6)

sudut 6 dapat dihitung menggunakan persamaan 2.6 dan dapat ditulis
sebagai:

0 = arccos (E) 2.7

r

untuk sudut ¢ dapat dihitung menggunakan persamaan 2.4 dan dapat
ditulis sebagai:

¢ = arccos ( ) (2.8)

rsin @
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METODE PENELITIAN

3.1 Tempat dan Waktu Penelitian

Penelitian ini dilakukan di Laboratorium Kimia Fisik, Jurusan
Kimia, Fakultas Matematika dan Ilmu Pengetahuan Alam, Universitas
Brawijaya, Malang selama 3 bulan, dari bulan Februari sampai April
2020 secara daring.

3.2 Alat Penelitian

Alat yang digunakan dalam penelitian ini adalah dua unit works-
tation dengan prosesor multicore AMD Threadreaper, yang dijalankan
menggunakan sistem operasi CentOS. Simulasi dinamika molekuler
dilakukan menggunakan program GROMACS 2018.7 [18]. Analisis
data dilakukan menggunakan program yang ditulis sendiri dalam ba-
hasa pemrograman Fortran. Visualisasi sel simulasi dilakukan meng-
gunakan POV-Ray.

3.3 Tahapan Penelitian

1. Struktur es XVII diperoleh dari hasil penelitian sebelumnya yang
dibangun menurut aturan Bernal-Fowler [19].

2. Hidrat-hidrogen struktur es XVII pada keadaan okupansi mak-
simum diperoleh dari hasil simulasi GCMC (Grand-Canonical
Monte Carlo) [6].

3. Simulasi dinamika molekuler hidrat-hidrogen struktur es XVII
dijalankan menggunakan program GROMACS 2018.7.

4. Analisis MSD (Mean Square Displacement) dilakukan untuk meng-
ukur perpindahan rata-rata molekul hidrogen di dalam es XVII
terhadap fungsi waktu, yang kemudian hasilnya dibandingkan
dengan es II.




5. Analisis kuantitatif orientasi molekul hidrogen di dalam es XVII
dilakukan untuk mengetahui distribusi sudut molekul hidrogen
yang bergerak di dalam es XVII.

3.4 Prosedur Kerja
3.4.1 Model Potensial dan Konfigurasi Awal
Tabel 3.1. Parameter model molekul air TIP4P/Ice (Transferable In-

termolecular Potential with 4 Points) dan model molekul hidrogen bad-
an tegar linier (linear rigid body).

model  posisi  g(e) o(A) eI mol™h)
TIP4P/Ice H +0.5897

O 3.1668 0.8822
MW -1.1794
H; H +0.4932

MH = -0.9864  3.038 0.2852

Dalam penelitian ini, molekul air dimodelkan dengan model
TIP4P/Ice yang mempunyai 4 situs [20]. Molekul hidrogen dimodelk-
an dengan model badan tegar linier yang mempunyai 3 situs [6]. Kon-
figurasi awal hidrat-hidrogen struktur es XVII diperoleh dari simulasi
GCMC pada kondisi okupansi maksimum. Hidrat-hidrogen struktur
es XVII pada kondisi okupansi maksimum mempunyai 768 molekul
air dan 427 molekul hidrogen dengan panjang Sel simulasi 2,46 x
4,34 x 2,36 nm. Kemudian dilakukan quenching pada struktur hidrat-
hidrogen struktur es XVII menggunakan metode gradien konjugat pada
0 K untuk mendapatkan struktur ground-state. Interaksi antarmolekul
non-ikatan dinyatakan sebagai penjumlahan potensial Lennard-Jones
12-6 dan potensial Coulomb [21]. Interaksi molekul air dengan mole-
kul hidrogen untuk parameter Lennard-Jones dihitung menurut aturan
kombinasi Lorentz-Berthelot [22].

i [(f’) r (f’) ] 3.1)
ij 1y



(@) (b)

Gambar 3.1. Konfigurasi awal molekul hidrogen di dalam es X VII (a)
pada bidang xy dan (b) pada bidang yz

3.4.2 Detail Komputasi

Hidrat-hidrogen struktur es XVII pada keadaan ground-state yang
diperoleh dari proses quenching disimulasikan menggunakan metode
simulasi dinamika molekuler. Simulasi dinamika molekuler pada kon-
disi isotermal-isobarik (NPT) dilakukan selama 50 ns dengan langkah
waktu 1 fs. Parameter simulasi untuk interaksi Coulomb menggunakan
PME (Particle-Mesh Ewald) [23] dan interaksi van der Waals diterapk-
an pada jarak 0.8655 nm dengan menerapkan swithcing function yang
dimulai dari jarak 0.6655 nm. Untuk temperatur sistem dipertahank-
an menggunakan termostat Nose-Hoover, sedangkan tekanan sistem
dipertahankan menggunakan barostat Parrinello-Rahman [1]. Tempe-
ratur sistem divariasikan pada 170, 190, 210, 230, 250, 273 K yang
masing-masing dipertahankan pada tekanan 2,5 GPa. Didapatkan ha-
sil simulasi dinamika molekuler berupa file trajektori yang berisi vek-
tor posisi dari setiap molekul yang kemudian digunakan untuk analisis
MSD dan distribusi sudut.

3.4.3 Analisis data

Setelah dilakukan simulasi dinamika molekuler, dilakukan ana-
lisis data menggunakan: metode:analsis MSD (Mean Square:Displace-
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ment) dan metode analisis distribusi sudut. Metode analisis MSD digu-
nakan untuk mengetahui dinamika molekul hidrogen di dalam struktur
es XVII, dimana dinamika molekul hidrogen diketahui dari menghi-
tung posisi setiap molekul hidrogen menggunakan persamaan (2.3).
Hasil dari analisis MSD adalah rata-rata jarak perpindahan (A%) dan
koefisien difusi (m? s~') molekul hidrogen di dalam es XVII. Sedangk-
an metode analisis distribusi sudut digunakan untuk mengetahui orien-
tasi atau kecenderungan molekul hidrogen menata dirinya di dalam es
XVII. Distribusi sudut molekul hidrogen dapat dihitung menggunakan
persamaan (2.7) dan persamaan (2.8), sehingga didapatkan hasil beru-
pa distribusi sudut pada sudut 8 dan ¢.



BAB IV

HASIL DAN PEMBAHASAN

4.1 Dinamika molekul hidrogen di dalam es XVII

Mean Squared Displacement (MSD) atau kuadrat perpindahan
rata-rata mendeskripsikan jarak rata-rata yang ditempuh oleh partikel,
atom maupun molekul, per satuan waktu di dalam suatu sistem. MSD
dapat dihitung dengan menghitung selisih antara posisi molekul hidro-
gen awal dan posisi molekul hidrogen ke-t.
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Gambar 4.1. Mean square displacement untuk perpindahan molekul
hidrogen yang searah (a) sumbu x, (b) y, dan (c) z dalam struktur es
XVII dan (d) untuk es II

Gambar 4.1 menunjukkan pergerakan molekul hidrogen di da-
lam es X VII pada saatrokupansi hidrat-hidrogen struktur es X VII ber-
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ada pada keadaan maksimum. Di dalam es XVII terdapat terowongan
spiral dimana dari gambar 4.1a dan 4.1b dapat dilihat bahwa molekul
hidrogen bergerak dinamis pada sumbu x dan pada sumbu y. Namun
gerakan tersebut tidak diiringi dengan perpindahan molekul hidrogen
dari satu terowongan ke terowongan yang lainnya. Untuk mengeta-
hui perpindahan molekul hidrogen dari satu terowongan ke terowongan
yang lain dapat diketahui dari rata-rata jarak perpindahannya. Adanya
pergerakan molekul hidrogen pada sumbu x dan sumbu y dipengaruhi
oleh bentuk dari terowongan es XVII yang berbentuk spiral. Pergerak-
an molekul hidrogen dalam terowongan spiral dipengaruhi oleh tem-
peratur, dimana semakin tinggi temperatur yang diberikan pada sistem
maka pergerakan molekul hidrogen pada sumbu x dan y akan semakin
cepat begitu pula dengan sebaliknya. Di sisi lain, ruang kosong pa-
da es II juga merupakan terowongan yang memanjang searah sumbu
Z, hamun bentuknya menyerupai silinder. Gambar 4.1c menunjukkan
bahwa molekul hidrogen berdifusi pada arah sumbu z yang merupakan
arah perpanjangan terowongan spiral pada es X VII. Bentuk terowong-
an pada es X VII diketahui mempengaruhi dinamika molekul hidrogen
karena molekul hidrogen yang terperangkap di dalam terowongan es
II pada kondisi okupansi maksimum diketahui tidak mengalami difu-
si pada sumbu z [1]. Seperti yang telah disebutkan, terowongan es II
berbentuk silinder, sedangkan terowongan es XVII berbentuk spiral.
Selain itu diskontinuitas ruang pada terowongan spiral kemungkinan
menyebabkan rapatan molekul hidrogen dalam terowongan es XVII
lebih rendah dibandingkan rapatan molekul hidrogen dalam terowong-
an es Il yang kontinu.
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Gambar 4.2. Koefisien difusi terhadap sumbu z ((a) D, dan (b) In(D,))

Difusi molekul hidrogen di dalam terowongan spiral es XVII
juga dipengaruhi oleh temperatur sistem. Gambar 4.2a menunjukk-
an bahwa semakin tinggi temperatur sistem, maka semakin cepat pula
molekul hidrogen berdifusi. Hal ini sesuai dengan teori kinetika gas
yang menyebutkan bahwa energi kinetik rata-rata molekul berbanding
lurus dengan temperatur sistem, sementara energi kinetik mencermink-
an laju translasi dan rotasi molekul. Persamaan Arrhenius bisa digu-
nakan untuk menghubungkan difusi langsung dengan temperatur [24]:

D =Dy —exp <_RQT> 4.1)

Dengan Dy adalah difusi maksimum pada batas T' — oo, Q adalah ener-
gi aktivasi untuk perpindahan dari sangkar yang stabil ke sangkar yang
berdekatan, dan R adalah konstanta gas. Jika persamaan 4.1 dituliskan
dalam bentuk logaritma, maka akan menjadi persamaan linier:

01
In(D;) =In(Dy) — | == 4.2
(D) = (o) - (27 @2)
Dy dan Q dapat diperoleh dari regresi linier Gambar 4.2b, dengan nilai
Dy 1,85 x 1073 m? s~! dan Q -6,26 kJ mol .
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4.2 Analisis kuantitatif orientasi molekul hidrogen di dalam es
XVII

Analisis kuantitatif orientasi molekul hidrogen di dalam es X VII
dinyatakan dalam bentuk distribusi sudut molekul hidrogen, yaitu su-
dut 6 dan ¢, karena molekul hidrogen dimodelkan sebagai badan tegar
linear (linear rigid body).

86— )
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0 /4 /2 3n/4 n 0 /4 /2 3n/4 m
Sudut Sudut
(a) (b)

Gambar 4.3. Distribusi sudut molekul hidrogen yang terdiri dari: su-
dut 6 (a) dan ¢ (b)

Gambar 4.3 menunjukkan distribusi sudut molekul hidrogen di
dalam es X VII pada temperatur 170 K. Sudut 6 menggambarkan orien-
tasi molekul hidrogen terhadap sumbu z dan sudut ¢ menggambarkan
orientasi molekul hidrogen terhadap bidang yang tegak lurus dengan
sumbu z. Gambar 4.3 (a) menunjukkan bahwa orientasi molekul hi-
drogen di dalam struktur es XVII pada temperatur 170 K cenderung
tersebar di sekitar sudut 6 = % Selain itu, orientasi molekul hidro-
gen pada bidang yang tegak lurus dengan sumbu z, yang dinyatakan
sebagai sudut ¢, tidak menujukkan kecenderugan nilai sudut tertentu
yang mengindikasikan molekul hidrogen dapat menata dirinya secara
bebas pada bidang xy. Variasi temperatur menunjukkan bahwa orienta-
si'dari molekul hidrogen tidak bergantung pada temperatur, setidaknya
pada temperatur 170, 190, 210, 250, dan 273 K dengan masing-masing

tekanan 2.5 GPa.



BAB V

KESIMPULAN DAN SARAN

5.1 Kesimpulan

Hasil penelitian ini menunjukkan bahwa molekul hidrogen yang
berada di dalam terowongan spiral es XVII dapat berdifusi di sepan-
jang terowongan meskipun dalam kondisi okupansi maksimum dengan
nilai difusi maksimum (Dg) 1.85 x 10~ m* s~!. Hal ini berbeda de-
ngan dinamika molekul hidrogen yang tidak berdifusi dalam terowong-
an es II ketika tingkat okupansinya mencapai maksimum. Orientasi
molekul hidrogen di bidang xy bersifat bebas atau tak-tentu, sedangk-
an sudut 8 molekul hidrogen cenderung terdistribusi di sekitar sudut

5.2 Saran

Perlu dilakukan penelitian lebih lanjut untuk menunjukkan seca-
ra spesifik dinamika molekul hidrogen di dalam es XVII, seperti me-
kanisme molekul hidrogen atau menghitung rapatan molekul hidrogen
di dalam es XVII untuk setiap terowongan.
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LAMPIRAN A. Persamaan Lorentz-Berthelot

1.1 Persamaan Lorentz

oji+0
o AP u 5 JJ
1.2 Persamaan Berthelot
&ij = \/€i€jj
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LAMPIRAN B. File parameter simulasi (.mdp)

integrator =
dt .

nsteps =
nstxout 7
nstvout =
nstlog =
nstcalcenergy =
nstenergy =
nstxout—compressed =
compressed —x—precision=

compressed —x—grps F
energygrps =

cutoff —scheme =
nstlist =
ns—type =
pbc =
periodic —molecules =

coulombtype =
rcoulomb =
vdwtype =
vdw_modifier S
rvdw—switch >
rvdw =
DispCorr =
pme—order =
ewald—rtol =
ewald—geometry =

tcoupl =
tc—grps =

md
0.001

50000000
1000
1000
1000

100

1000
1000
1000

HYDRO ICE
HYDRO ICE

Verlet
10
grid
Xyz

no

PME

0.8655
Cut—off
Potentialh
0.6655
0.8655
EnerPres

6

le—5

3d

nose—hoov
SYSTEM



nsttcouple
tau—t
ref—t

pcoupl

pcoupltype
nstpcouple

compressibility

tau—p
ref—p

gen—vel
gen—temp
gen—seed

%)
0.2
170

Parrinellan
isotropic
—1

4.5e-5

1.0

25000

no
170
123456
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LAMPIRAN C. Data koefisien difusi

3.1 Data Koefisien difusi (D,)

T®XK)| D,(m’>s—1) std dev
170 | 0.22342 x 1079 | 0.022853709
190 | 0.34922 x 1079 | 0.034250285
210 | 0.49470 x 1079 | 0.043106902
230 | 0.74274 x 1079 | 0.053403305
250 | 0.90756 x 1079 | 0.054412205
273 | 1.16204 x 109 | 0.113820310

3.2 Data In koefisien difusi (In(D,))

/T (K 1) | In(D,) (m?s—1) std dev
0.005882353 | -22.2265482 | 0.109434711
0.005263158 | -21.7790445 | 0.095748791
0.004761905 | -21.4300810 | 0.086582289
0.004347826 | -21.0228068 | 0.073569410
0.004000000 | - -20.8216959 | 0.059861123
0.003663004 | -20.5770256 | 0.099817989




LAMPIRAN D. Perhitungan difusi maksimum (D) dan energi
aktifasi (Q)

y=ax+b
y = —753.49x —17.804
%% = —753.49x
Q= -753.49 xR
O = —753.49 x 8.31446261815324Jmol '
0 = —6.26kimol !

In(Dy) = —17,804

Do = 1.8527680127 x 10~ 8m?s~!
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