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Energi Hemholtz Okupansi Hidrogen dalam Es VI/2 dari Fungsi
Partisi Kanonikal

ABSTRAK

Salah satu tantangan terbesar dalam penerapan ekonomi hidrogen adalah
material penyimpan hidrogen. Salah satu metode penyimpanan hidro-
gen yang menjanjikan adalah hidrat hidrogen. Dalam penelitian ini,
okupansi hidrogen dalam hidrat hidrogen dengan struktur es VI/2 diper-
oleh dengan menggunakan teori van der Waals-Platteuw (teori vdWP)
dan mengintegrasikan energi Helmholtz dari molekul tunggal hidro-
gen dalam es VI/2. Hasil menunjukkan bahwa okupansi maksimum
tercapai ketika tekanan lebih tinggi dari 1,5 dengan rasio hidrogen:air,
Ng/Nw = 1. Estimasi ini sesuai dengan hasil dari simulasi Grand
Canonical Monte Carlo (GCMC) dan menunjukkan bahwa teori vd-
WP dapat mereproduksi hasil simulasi.

Kata Kunci: Hidrat hidrogen, es VI/2, energi Helmholtz, teori vdWP

iv



Helmholtz Energy of Hydrogen Occupancy inside Ice VI/2 from
Canonical Partition Function

ABSTRACT

One of the major challenges in implementing hydrogen economy is
the hydrogen storage material. Hydrogen-hydrate is one of the promis-
ing methods to store hydrogen. In this research, occupancy of hydro-
gen inside ice VI/2 is obtained using van der Waals-Platteuw theory
(vdWP theory) by integrating the Helmholtz energy of single hydro-
gen molecules inside ice VI/2. The result shows that the maximum
occupancy reach at pressure ≥ 1.5 GPa with hydrogen: water ratio,
Ng/Nw = 1. This result agrees well with Grand Canonical Monte Carlo
(GCMC) simulation and it suggests that vdWP Theory can reproduce
the simulation results.

Keywords: Hydrogen-hydrate, ice VI/2, Helmholtz energy, vdWP The-
ory
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Skripsi ini ditulis untuk mendukung perkembangan simuasi molekuler
dan dapat berperan sebagai dasar dari bidang ilmu kimia, serta seba-
gai tugas akhir mahasiswa program studi sarjana kimia. Skripsi ini
memuat bidang kajian simulasi molekuler khususnya metode mekani-
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