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KATA PENGANTAR

Pertukaran informasi merupakan kebutuhan masyarakat modern, sehingga Teknologi
Informasi dan Komunikasi (TIK) menjadi hal yang sangat penting. Secara kasat mata,
setiap orang dapat menyaksikan perkembangan TIK yang sangat pesat. Perkembangan
TIK sampai saat ini masih didominasi oleh negara-negara maju. Kondisi ini harus
direposisi.

Indonesia memiliki sumber daya manusia yang handal dan banyak, di antaranya berada
di perguruan tinggi. Sumber daya manusia ini terkesan bekerja masih sendiri-sendiri.
Penelitian di lingkungan perguruan tinggi maupun litbang sering disalahartikan sebagai
pemuas akademis, sementara di kalangan industri lebih tertarik pada penyelesaian
ekonomis jangka pendek. Permasalahan ini dapat diatasi dengan memulai kolaborasi
antara dunia pendidikan, litbang, industri dan pemerintah.

KOMMIT merupakan seminar nasional di bidang komputer dan teknik yang
mendukung pengembangan teknologi komputer maupun aplikasi komputer dalam
berbagai bidang. Seminar ini bertujuan menyediakan wadah bagi peneliti, akademisi
dan praktisi untuk saling bertukar informasi, berdiskusi dan berkolaborasi sehingga
dapat menghasilkan produk siap pakai di dalam bidang sistem informasi.

Topik yang menjadi pembahasan pada KOMMIT ke 7 ini adalah: sistem informasi
manajemen, sistem informasi geografis, sistem informasi medis, enterprise resource
planning, information retrieval, matematika aplikasi, sistem keamanan, aplikasi
multimedia, pengolahan sinyal dan citra, computer vision, open source & open content,
e-government, e-business, e-education, data semantik, information system
interoperability, distributed, parallel, grid, P2Pp, mobile information management,
mobile tecnology, green computing, telekomunikasi dan jaringan komputer, sistem
kontrol, instrumentasi dan diagnosis, mekanika dan elektronika, energi terbarukan,
cognitive science, soft computing, perceptual science, bioinformatika dan
geoinformatika, collaborative network, dan electron devices.

Artikel yang disajikan pada seminar ini setelah melalui proses peer review, berjumlah
seratus satu, yang berasal dari 15 Perguruan Tinggi di Indonesia. Beberapa artikel yang
terpilih akan di publikasikan pada Jurnal Ilmiah yang diterbitkan oleh Universitas
Gunadarma.

Semoga seminar ini dapat memberikan masukan bagi pengembangan teknologi
informasi dan komunikasi di negara kita. Kami ucapkan terima kasih kepada para
reviewer yang telah bersedia melakukan review, juga kepada pembicara tamu dan nara
sumber yang telah berkontribusi pada acara ini, serta kepada semua pihak yang telah
membantu proses produksi prosiding ini.

Ketua Pelaksana
Dr. Ir. Hotniar Siringoringo, MSc.
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Abstrak

Simulasi dinamika molekuler (MDS) memberikan hasil berupa informasi statik dan
dinamik pada skala atomik, yang meliputi informasi posisi atom di dalam sebuah
molekul, kecepatan geraknya, serta energi yang dikandungnya. Informasi statik dan
dinamik pada skala atomik tersebut kemudian akan diolah menjadi informasi properti
pada skala makroskopik seperti tekanan, suhu, dan konduktivitas. Pada penelitian ini
dilakukan simulasi tentang dua buah sistem molekul. Sistem molekul pertama yang
disimulasikan adalah Argon dengan menerapkan potensial intermolekuler Lennard-
Jones. Simulasi tersebut menghasilkan nilai root mean square fluctuation fraction yang
bervariasi antara 10-1 hingga 10-3. Simulasi ini juga menghasilkan nilai radial
distribution function dan mean square displacement. Sistem molekul kedua yang
disimulasikan adalah Graphene, dengan menerapkan medan potensial intermolekuler 12-
6. Nilai root mean square fluctuation fraction dari simulasi ini adalah 1,971 x 10-3.

Kata Kunci: simulasi dinamika molekular (MDS), sistem molekul, argon, graphene,

DL_POLY.

PENDAHULUAN

Simulasi dinamika molekuler (mole-
cular dynamic simulation — MDS) berperan
sebagai jembatan antara metoda penelitian di
dalam skala mikroskopik dengan skala
makroskopik, dan menembus kesulitan meto-
da eksperimen fisik di dalam skala mikros-
kopik molekular dan atomik. Penelitian ini
membahas mengenai simulasi dari sistem
molekul Argon dan molekul Graphene
menggunakan model potensial intermolekuler
Lennard-Jones dan potensial molekuler 12-6.
Persamaan gerakan atomik yang dianalisis
menggunakan algoritma kecepatan Verlet dan
metoda leapfrog, menggunakan program
aplikasi DL_POLY.

Muchtar dkk, Simulasi Dinamika Molekular ...

Dinamika Molekular

MDS dilakukan untuk memperoleh
trajektori atom-atom dari sistem N buah
partikel dengan menerapkan integrasi nu-
merik persamaan gerak Newton. [Li, 2005].
Dengan MDS properti-properti dari suatu

sistem molekul berupa struktur, fasa,
interaksi mikroskopik antara atom dan
molekul dapat diketahui [Allen, 2004].

Secara makroskopik materi terdiri dari atom-
atom dengan jumlah yang sangat besar. Pada
MDS materi tersebut diwakili oleh sejumlah
atom yang disimulasikan [Witoelar, 2001].
Tujuan pertama MDS adalah menghasilkan
trajektori atom-atom sepanjang suatu jangka
waktu yang tertentu. Untuk N atom dalam
ruang tiga dimensi, terdapat ruang posisi
berdimensi 3N dan ruang momentum
berdimensi 3N, sehingga terbentuk ruang fasa
berdimensi 6N. Ruang fasa ini kemudian
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digunakan untuk memperoleh keadaan
makroskopik sistem dan memprediksi ruang
fasa pada waktu selanjutnya. [Witoelar,
2001].

Potensial Interatomik

Model potensial antara dua atom yang
banyak dipakai adalah Potensial Lennard-
Jones (L-J). Model ini sederhana tetapi
memiliki ketelitian yang baik, dirumuskan
sebagai [Gang, 2008]:

=ﬂ%’“fﬁ (1)

Juga digunakan modifikasinya, yaitu
potensial 12-6 [Todorov dan Smith, 2011]:

Uln) =5 )

dengan nilai A= dan B=, persamaan
(2) akan sama dengan persamaan (1).

Gaya

Gaya merupakan negatif dari gradien
potensial dan dinyatakan sebagai [Witoelar,
2001]:

:':.*E. =- Uln;) = 3+§ :_: _ '_I 3)

&

Pemotongan Potensial

Penghitungan gaya-gaya antar molekul
yang prosesnya memakan waktu, dalam
praktik potensialnya diberi nilai cutoff.
Interaksi antar atom yang berjarak lebih besar
dari nilai cutoff diabaikan [Witoelar, 2001,
Gang, 2008]. Nilai cutoff itu dinyatakan
sebagai berikut:

II g II 3

|Jl: | P I o by

\ a1l — | L I
=4 \ri; -

T LG i E J v

Persamaan Gerak

Untuk menyelesaikan persamaan-per-
samaan gerak molekul digunakan algoritma
Velocity Verlet [Stote, 2011] sebagai berikut:

?*f::,_:afa.‘: 5)
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Ensemble

Ensemble adalah kumpulan dari semua
sistem yang mungkin, yang memiliki kondisi
mikroskopik berbeda, namun kondisi fisiknya
identik. Jenis-jenis ensemble tersebut adalah
[Stote, 2011]: mikrokanonikal (NVE), kano-
nikal (NVT), isobarik-isotermal (NPT), dan

makrokanonikal (uVT).
Energi Total
Energi total suatu sistem adalah

gabungan dari energi potensial dan energi
kinetik. Nilai energi sistem setiap saat diplot
pada suatu grafik waktu terhadap energi total.
Simulasi dilaksanakan dengan nilai root mean
square fluctutation fraction energi total
sebesar 10-5.

Radial Distribution Function

Radial Distribution Function (RDF)
dapat menggambarkan susunan atom-atom
secara radial pada suatu sistem. Secara
matematikal nilai RDF dituliskan sebagai
[tanpa nama, UoMCS, 2011a]:

c0) = = @)

RDF sangat berguna untuk meng-
gambarkan struktur dan fasa dari suatu
sistem, khususnya zat cair. Pada kondisi
sistem padat, RDF memiliki nilai-nilai
puncak yang tak terhingga, di mana jarak dan
tingginya merupakan karakteristik dari
struktur lattice [JTAMS, 2011].

Mean Square Displacement

Atom-atom pada sistem cair dan gas
tidak berdiam pada satu tempat, namun
bergerak terus-menerus. Jika diperhatikan
dengan seksama, lintasan dari atom tersebut
akan nampak sebagai gerakan yang random.
Nilai MSD dirumuskan sebagai [tanpa nama,
UoMCS, 2011b]:

M5D ={|r

) + (037 8)

Tanda menunjukkan rata-rata dari se-
luruh atom.
Pelaksanaan Simulasi
Argon

Muchtar dkk, Simulasi Dinamika Molekular ...



Prosiding Seminar limiah Nasional Komputer dan Sistem Intelijen (KOMMIT 2012)
Universitas Gunadarma — Depok 18 — 19 September 2012

Nilai konstanta lattice Argon adalah
sebagai berikut: kristalnya berstruktur fcc
(face centered cubic) dengan konstanta lattice
sebesar 5,31 A (Gambar 1).

Graphene

Konstanta lattice dari Graphene
adalah 2,43 A [Tang, dkk., 2011]. Model
konfigurasi yang diperoleh Gambar 2.

Parameter-parameter Simulasi
Tabel 1 menunjukkan data parame-
ter simulasi yang diterapkan dalam pada

Vol. 7 September 2012
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simulasi sistem molekul Argon dan
Graphene. Nilai parameter potensial 12-6
adalah [Tang, dkk., 2011]: A = 0,0673
dan B = 0,1346. Anggapan yang diterap-
kan adalah, potensial yang bekerja pada
Graphene hanya potensial interatomik
saja.

Gambar 2. Model konfigurasi Graphene 450 atom

Tabel 1.
Parameter simulasi Argon dan Graphene.

Jenis Parameter Potensial Lennard-Jones Graphene
timestep (picosecond) 1 0’3; 10’4; 107 107

step 10000; 15000; 100000; 1000000 15000
equilibration 1000 1000
potensial Lennard-Jones 12-6
ensemble NVE NVE
cutoff (A) 7,5-8,5 8

jumlah atom 100; 256 450

Muchtar dkk, Simulasi Dinamika Molekular ...

475



Prosiding Seminar limiah Nasional Komputer dan Sistem Intelijen (KOMMIT 2012)
Universitas Gunadarma — Depok 18 — 19 September 2012

HASIL SIMULASI DAN ANALISIS

Simulasi Argon 100 atom
Energi Total

Gambar 3 memperlihatkan trajek-
tori energi total sistem molekul Argon
yang terdiri dari 100 atom dengan variasi
nilai cutoff. Terlihat fluktuasi yang tidak
stabil hingga 1 picosecond. Masing-
masing trajektori nilai energi total sistem
terlihat konvergen. Hal ini menjadi
ukuran kebenaran simulasi. Dengan
memvariasikan nilai cutoff tidak terlihat
perubahan ketelitian yang berarti. Nilai
RMSFF berkisar pada nilai 3,6 x 10'2,
pengubahan nilai cutoff tidak meningkat-
kan nilai akurasi.

Radial DIstribution Function

Gambar 4 merupakan grafik hasil
plot nilai RDF simulasi Argon 100 atom
dengan variasi nilai cutoff.

Kurva pada Gambar 4 merupakan
model tipikal RDF zat dengan fasa cair
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(liguid) [Pascal, dkk., 2011]. Simulasi
dilakukan pada suhu 85 K, artinya fasa
Argon yang disimulasikan adalah cair.
Sehingga kurva ini memperlihatkan mo-
del sebaran atom sistem molekul Argon
yang berfasa cairan.

Gambar 4 menunjukkan, bahwa pa-
da jarak kurang dari 3 A nilai RDF adalah
nol. Itu adalah jarak terdekat yang mung-
kin terjadi antara dua buah atom pada
sistem molekul liquid Argon. Nilai pun-
cak terdapat pada radius 3,7 A, di mana
terdapat kemungkinan untuk menemukan
lebih dari dua buah atom pada radius ini.

Simulasi dengan variasi nilai cutoff
dari 7,5 — 8,5 menghasilkan kurva RDF
yang sama. Perbedaan hanya terletak
pada panjang kurva pada sumbu x (ra-
dius), yang disebabkan karena perbedaan
cutoff. Setelah dibandingkan dengan ber-
bagai hasil simulasi pada penelitian-
penelitian lain, kurva ini benar, menunj-
ukkan karakteristik sistem molekul Argon
pada fasa cairan.
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Gambar 3. Grafik Trajektori Energi Total Simulasi Sistem Molekul Argon

Tabel 2.
Nilai RMSFF simulasi dengan variasi cutoff
Cutoff RMSFF
7.5 3,5657 x 10
7,7 3,6477 x 10
79 3,5968 x 10
8,1 3,5868 x 10
8,3 3,6909 x 107
8,5 3,6746 x 107
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Gambar 4. Grafik RDF simulasi sistem molekul Argon
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Gambar 5. Grafik MSD simulasi sistem molekul Argon

Mean Square Displacement

Gambar 5 adalah kurva MSD dari
variasi enam nilai cutoff. Ketidaklinieran
pada bagian awal merupakan tipikal
kurva MSD. Hal ini karena atom belum
bertemu dengan atom-atom lain, gerak-
nya masih linier sehingga jarak yang
ditempuh sebanding dengan waktu, maka
nilai MSD-nya sebanding dengan kuadrat
waktu. Setelah bagian nonlinier pada
awal kurva, diikuti dengan garis yang
linier, kondisi ini juga terlihat pada
Gambar 4. Kurva demikian merupakan
tipikal kurva MSD untuk Argon cair.
Secara teori nilai MSD seharusnya sama
untuk semua kurva, namun dalam hal ini
terjadi perbedaan yang dimungkinkan
karena perubahan nilai cutoff mempe-
ngaruhi perhitungan nilai potensial, yang
pada proses penghitungan pada saat
simulasi akan mempengaruhi penghi-
tungan posisi.

Kemiringan dari persamaan bagian
linier garis kurva MSD merupakan nilai
dari koefisien difusi. Koefisien difusi
merupakan salah satu parameter penting

Muchtar dkk, Simulasi Dinamika Molekular ...

dalam penentuan parameter-parameter
termodinamik.

Simulasi Argon Dengan Variasi Step

Gambar 6 merupakan plot dari hasil
dua kali simulasi sistem molekul Argon
256 atom, cutoff 7,5 A, timestep 1073,
Variasi dilakukan pada parameter step.
Hasil dari simulasi ini dibandingkan
dengan simulasi sistem molekul Argon
yang terdiri dari 100 buah atom untuk
melihat pengaruh dari penambahan jum-
lah atom pada simulasi.

Simulasi dengan 15000 step dila-
kukan dengan nilai timestep 10~ sehingga
total waktu simulasi adalah 15 pico-
second. Namun pada grafik, kurva untuk
simulasi 15000 step tidak terlihat karena
berimpit dengan kurva simulasi 30000
step yang total waktunya adalah 30
picosecond. Artinya trajektori energi total
dari kedua simulasi relatif sama, sehingga
dapat disimpulkan bahwa penambahan
jumlah step tidak mempengaruhi trajek-
tori energi total dari sistem simulasi.
Demikian juga dengan nilai RMSFF. Dari
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hasil perhitungan, nilai root mean
squared fluctuation fraction sebagaimana
terlihat pada Tabel 3 tidak menunjukkan
perbedaan ketelitian yang signifikan pada
hasil simulasi. Jika dibandingkan dengan
nilai RMSFF dengan Tabel 3 pada nilai
cutoff 7,5 A, tidak terlihat peningkatan
ketelitian hasil simulasi, sebaliknya ter-
lihat penurunan ketelitian.

Tabel 3.
Nilai RMSFF simulasi dengan variasi step
Step RMSFF
15000 1,35149 x 10!
30000 1,35928 x 10!

Nilai RDF pada Gambar 7 untuk
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Simulasi Dengan Variasi
Timestep

Pada bagian ini dilakukan tiga kali
simulasi. Parameter yang tetap pada
simulasi adalah: jumlah 100 atom Argon,
cutoff 1,5 A. Dalam simulasi ini di sam-
ping variasi nilai step, juga dilakukan
perubahan nilai step dengan tujuan agar
waktu total simulasi tetap sama, sehingga
trajektori energi totalnya dapat diban-
dingkan. Nilai parameter step dan time-
step untuk ketiga simulasi dapat dilihat

pada Tabel 4.

Argon

Tabel 4.
Parameter step dan timestep pada simulasi
dengan variasi timestep

. . Timest.
kedua simulasi terlihat berimpit. Ini me- Simulasi (picl:)’;ii(fﬁd) step
npnjukkan tidak ada pen'ga‘ruh perubahan 1 107 10000
nilai step terhadap nilai RDF. Jika 10 100000
dibandingkan dengan Gambar 4, kurva 3 10° 1000000
RDF simulasi Argon 256 atom nilai
puncaknya terdapat pada radius 3,7 A
sebagaimana pada simulasi dengan 100 o Tabel 5. o
atom Argon. Ini menunjukkan bahwa pe- Nilai RMSFF simulasi dengan variasi
nambahan jumlah atom tidak mem- Timest limestep RMSFF
pengaruhi nilai RDF. Sebagaimana kurva Hmes ef (pS) o
trajektori energi total dan radial distri- 10_4 35713 % 10_2
bution function, penambahan jumlah step 10 X 1,5361 qu3
tidak mempengaruhi nilai MSD, karena 10 1456 x 10
nilai MSD untuk dua simulasi pada
Gambar 8 berimpit.
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Gambar 6. Grafik trajektori energi simulasi Argon 256 atom
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Gambar 7. Grafik RDF simulasi Argon 256 atom
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Gambar 9. Grafik trajektori energi total dengan variasi timestep Argon

Gambar 9 adalah kurva trajektori
energi simulasi dengan variasi timestep.
Pada bagian awal terdapat fluktuasi yang
besar karena proses equilibration. Nilai
root mean squared fluctuation fraction
dari simulasi ini dapat dilihat pada Tabel
5. Nilai RMSFF pada tabel itu menun-
jukkan penurunan yang signifikan untuk
setiap penurunan timestep. Ini berarti
ketelitian dari simulasi semakin mening-
kat dengan diperkecilnya nilai timestep.

Muchtar dkk, Simulasi Dinamika Molekular ...

Setelah simulasi dilakukan, diper-
oleh tiga buah kurva: trajektori energi
total, RDF, dan MSD berturut-turut di-
tunjukkan pada Gambar 10 hingga Gam-
bar 12.

Gambar 10 memperlihatkan nilai
trajektori energi yang konvergen. Nilai
RMSFF dari simulasi tersebut adalah
1,971 x 10°. Nilai ini menunjukkan
ketelitian yang baik. Dengan demikian
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berdasarkan hasil trajektori energinya,
simulasi ini telah dilakukan dengan benar.

Gambar 11 dan Gambar 12
menunjukkan nilai RDF dan MSD yang
cukup berbeda dengan simulasi sistem m-
olekul Graphene. RDF dari simulasi
Graphene bernilai nol pada 0,5 A awal,
menunjukkan bahwa jarak terdekat antara
dua atom karbon pada molekul Graphene
tidak dapat lebih dekat dari 0,5 A. Grafik
MSD pada Gambar 12 menunjukkan ada-

Simulasi Graphene 450 atom
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nya ketidaklinieran pada rentang waktu
yang cukup panjang jika dibandingkan
dengan hasil simulasi Argon. Secara
teoritikal nilai gratik MSD untuk molekul
padatan memiliki kemiringan yang lebih
rendah dari molekul cairan. Hasil plot
MSD dari simulasi Graphene yang dem-
ikian itu dimungkinkan karena sejak awal
telah dianggap bahwa potensial yang
diterapkan adalah potensial intermole-
kuler saja.
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Gambar 10. Grafik trajektori energi total Graphene
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Gambar 11. Grafik RDF simulasi Graphene
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Gambar 12. Grafik MSD simulasi Graphene
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SIMPULAN

1. Simulasi dinamika molekuler merupa-
kan proses penghitungan secara kom-
putasi numerik, nilai-nilai properti
mikroskopik atom-atom untuk meng-
hasilkan data statik dan dinamik.

2. Dari hasil beberapa kali simulasi
Argon dapat disimpulkan bahwa mem-
perbesar maupun memperkecil nilai
parameter cutoff dan step tidak
meningkatkan ketelitian hasil simulasi.
Ketelitian hasil simulasi dapat diper-
oleh dengan memperkecil parameter
timestep.

3. Hasil simulasi sistem molekul Grap-
hene memperlihatkan trajektori energi
total yang konvergen. Trajektori energi
total yang konvergen, menunjukkan
bahwa simulasi telah dilakukan de-
ngan benar.

Berdasarkan kegiatan yang telah dilak-
sanakan dirasakan masih perlu dilakukan
simulasi pada sistem cluster, yaitu untuk
simulasi dengan beban komputasi yang
berat.
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