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ABSTRAK

Peneliti menggunakan parameter dari Lennard Jones dan sistem mekanika statistik yang digunakan adalah sistem assembli mikrokanonik.
Sistem dari penelitian dengan topik baterai litium ion ini adalah ineraksi antara reaktan dan produk yang terkreasi di dalam elektrolit
baterai. Pada saat garam litium hexafluorophosphate (LiPFy) berinteraksi dengan pelarut etilen karbonat (EC) maka kation Li* menjadi
terikat dengan anion PFg™ dan dikelilingi oleh pelarut EC. Ion Lit dan PFg~  dalam bentuk pasangan bermigrasi sebagai satu
kesatuan. Variabel independen yang merupakan besaran kunci pada penelitian ini adalah kecepatan dan dari kecepatan molekul tersebut
maka akan dapat ditentukan energi sistem. Tujuan penelitian adalah mencari distribusi kecepatan Maxwell. Setiap molekul mempunyai
energi beragam namun kemunculannya akan terlihat secara lebih akurat jika kita melihat distribusi kecepatan sedangkan kecepatan secara
tersendiri mempunyai kaitan dengan energi kinetik. Peneliti mengambi] sistem dengan jumlah partilzel tetap, volume tetap dan energi total
tetap. Energi kinetik dan energi potensial juga disajikan disini dimana peneliti menggunakan ruang pada sistem assembli mikrokanonik
dimana jumlah panikel N, volume V dan energi E bernilai tetap. Penelitian ini menggunakan metode simulasi MD klasik untuk mencari

distribusi probabilitas kecepatan Maxwell.

Kata Kunci: elektrolit, energi, distribusi kecepatan Maxwell, potensial Lennard Jones, sistem assembli mikrokanonik

ABSTRACT

[Titel : Simulation Of The Reaction Between Lithium Cation And Hexafluorophosphate Anion With Ethylene
Carbonate Solvent Using Lennard Jones Potential 12-6] The researcher used parameters from Lennard Jones and the statistical
mechanics system used was a microcanonical assemblies system. The system of this research on the topic of lithium-ion batteries is the
interaction between reactants and products that are created in the battery electrolyte. When lithium hexafluorophosphate salt interacts with
ethylene carbonate (EC) solvent, the cation becomes bound to the anion and is surrounded by the EC solvent. lons in the form of pairs migrate
as one unit. The independent variable which is the key quantity in this study is the velocity and from the molecular velocity, the system's
energy can be determined. The research aims to _find the Maxwell velocity distribution. Each molecule has a variety of energies but their
occurrence will be seen more accurately yrwe look at the velocity distribution. In contrast, velocity in itself is related to kinetic energy. The
researcher took a system with a fixed number (f particles, a fixed volume, and a fixed total energy. Kinetic energy and potential energy are
also presented here where the researcher uses the space of a microcanonical assemblies system where the number of particles, volume, and

energy are fixed. This study uses the classical MD simulation method to find the Maxwell velocity probability distribution.

Keywords: electrolyte, energy, Maxwell velocity distribution, Lennard Jones potential, microcanonical assembly system
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PENDAHULUAN

Baterai litium dengan elektrolit litium
hexafluorophosphate dalam pelarut organic seperti
ctilen karbonat memiliki beberapa kelebihan yang
membuatnya sangat efektif dalam memenuhi
kebutuhan Listrik masa depan. Elektrolite litium
hexafluorophosphate memiliki konduktivitas ion
yang tinggi, yang memungkinkan baterai litium
menmiliki kapasitas yang besar namun ukuran dan
berat yang relative kecil (Atut, 2019). Selain itu
pelarut organic seperti etilen karbonat dapat
membentuk lapisan antarmuka elektrolit padat yang
lebih stabil daripada pelarut organic lainnya, yang
memungkinkan baterai litium untuk memiliki masa
pakai yang lebih Panjang dan keamanan yang lebih
tinggi (Zhang et al, 2019, Hasa et al, 2020). Dengan
demikian, baterai litium dengan elektrolit litium
hexafluorophosphate dalam pelarut organic seperti
etilen karbonat dapat menjadi pilihan yang sangat
efektif untuk memenuhi kebutuhan Listrik di masa
yang akan datang.

Anoda yang umum digunakan dalam baterai
lithium-ion adalah grafit, sedangkan katoda yang
umum digunakan adalah logam oksida littum seperti
LiCoO,, LiMn,0, , dan LiClO, Li,SO,, dan LiPF;
dalam pelarut organic seperti etilen karbonat (EC)
(Agriccia et al, 2019). Simulasi molekuler dan
simulasi dinamika molekuler (MD) tealah digunakan
untuk  memahami pcrilaku elektrolit dan
karakteristiknya, seperti perilaku LiPF; dalam
pelarut EC (Kumar et al, 2016). Simulasi ini dapat
memberikan wawasan penting tentang struktur
pelarut, solvasi, dan difusi, serta degradasi
clektrolit. Penelitian terkait dengan solvasi dan
difusi ion dalam elektrolit menggunakan simulasi
molekuler ab initio dan dan molckuler (Ong et al,
2015, Nogales et al, 2024, Tianhan et al, 2019).
Ong et al melakukan simulasi molekuler ab initio
untuk mempelajari solvasi dan difusi ion Li+ dalam
elektrolit EMC (ethylene carbonate) dan EC
(ethylene carbonate). Hasil penelitian menunjukkan
bahwa ion Li+ dapat larutkan dalam kedua elektrolit
tersebut. Simulasi MD ab initio juga menunjukkan
bahwa koefisien difusi Li+ dalam EMC lebih besar
daripada di EC. Selain itu, koefisien difusi ion PF6
lebih tinggi dibandingkan ion Li+. Difusi ion Li+
dan PF6 dalam elektrolit reguler dan tidak
terdegradasi  disarankan  oleh  simulasi MD.
Ngaderman et al (2023) mengidentifikasi interaksi
garam litium heksafluorofosfat dan pelarut etilenen
karbonat pada peristiwa redoks baterai litium ion
dengan menggunakan simulasi molekular dinamik

klasik.
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Interaksi antara garam LiPF6 dan pelarut
(CHO)2CO dapat menghasilkan peristiwa solvasi.
Contohnya, dalam peneclitian tentang elektrolit
LiPF6, ditemukan bahwa LiPF6 memiliki
konduktivitas larutan yang tinggi dalam pelarut
karbonat, namun juga dapat menyebabkan korosi
pada elektroda negatif dan meningkatkan evolusi gas
pada siklus pembentukan. Kelebihan dari sistem
rakitan mikrokanonik adalah Analisis Sistem yang
Lebih Kompleks dan Penggunaan Konsep Entropi
dan Energi Bebas. Baterai litium-ion adalah contoh
sistem yang kompleks yang terdiri dari berbagai
partikel yang saling berinteraksi. Sistem ini terdiri
dari elektrolit, anoda, dan katoda. Sistem rakitan
mikrokanonik juga menggunakan konsep entropi
dan energi bebas untuk memahami perilaku sistem.
Dengan demikian, sistem ini dapat memprediksi
perubahan energi internal yang terjadi karena
interaksi kimia antara elektroda negatif dan
elektrolit.

Molecular Dynamics (MD) Simulation
adalah metode yang digunakan peneliti, karena
simulasi pada orde ribuan atom. Range reaksi lambat
yaitu selama ratusan nanodetik atau bahkan
mikrodetik. Minimum energi potensial untuk
menghitung sifat molekul. Setiap minima memiliki
nilai properti A yang berbeda. Setelah itu dapat
dihitung probabilitas dan nilai rata-rata properti
dengan melakukan penjumlahan probabilitas dikali
nilai properti persamaan 1

{A) = Ay + 00y + pyAg + 0 Pl = ’ Alq)p(q)dq (]_)

Distribusi probabilitas
PRI

e MIRT da (2)

plq) =

Gambar 1. Beberapa minimum energi
potensial untuk menghitung sifat molekul.
Sistem tersusun oleh N atom. Atom i mengalami
gaya (pers (3)), derivatif energi potensial (pers (4)).
Gabungkan pers (3), (4) maka menjadi pers (5).

dv,  dp;
Foempva = m, : 3
¢ o fdv i (3)

T dal?
K= - i 4)

Pers (5) dan (7) adalah pers Hamilton. Koordinat
dan kecepatan berubah seiring waktu. Sebelum
simulasi garis
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biru dilakukan (Gambar 2). Misalkan diketahui
koordinat dan kecepatan pada waktu t tertentu
schingga diketahui titik merah dalam lintasan.

Hitung koordinat dan kecepatan di waktu yang
2

dpe _ _ ¥ 1 ., 1m: , pi

I-T.-l—_:'l: (®) U ._;'"1'»‘.‘ = 5‘;"‘:0‘ = Z;;[ (6)
dp; _ dV dq; dT:

de dg (5) dt dp (@)
q.v Taylor expantion

C q(t + At), v(t + At)

e time
Gambar 2. Koordinat atau kecepatan berubah
seiring waktu
menghitung, lebih akurat ketika At sangat kecil.
Hitung koordinat di titik (t+At).

g L dqlt) ir_id’q(z) .A_x__‘d‘q(n
qle + A8) = g(€) + At— =>4 e —r=+ = 8)
Memotong ckspansi Taylor schingga dihapus suku
orde lebih tinggi (pers (9)).

. i dq(t) 8t d?q(t)
q(z+Ar)—q(t)+Az-—d—l-—«o—2-!—~I-z b (9)
Didapatkan pers (10) yang merupakan solusi.

o Adv(D)
= 4+ Atv(t) — — 10
q(t +Ar) = q(6) + Atv(t) - 5— % (10)

Hal yang sama untuk kecepatan, ekspansi Taylor di
sekitar kecepatan pada langkah waktu t pers (11).
dv(t) A_t‘ d?v(t)

v(t + At) = v(t) + At =T + o dez

(11)

Menghapus suku orde lebih tinggi, suku yang rumit
masih dimiliki. Derivatif kecepatan terhadap waktu
adalah adalah

menyederhanakan derivatif percepatan. Melakukan

percepatan, kesulitan

ckspansi Taylor, akan dihitung derivatif kecepatan
sebagai fungsi derivatif kecepatan pers (12).

Aot +a8) _ deQ)_, & w(e) (12)
dr dtr dt?

Kalikan pers (12) dengan At/2 di kedua ruas pers

(13)

Atdu(e + At)  Atde(r)y A d%u(t)

2 ar 2 ar ' 2 ar (13)

Memisahkan dan didapatkan pers (14)

At? d?v(t)  Atdv(t+4t) Atdu(t)

TRy 2 fE 2 (14)

Ganti pers (14) menjadi persamaan (11), didapatkan
pers (15).
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berbeda (t+At). Diketahui informasi pada waktu t
dan mcnghitung langkah bcrikutnya. Ekspansi

Taylor untuk

dv(t) Atdv(t+At) Atdve(t)
dt 2 dt 2 dt

v(t + At) = v(t) + At (15)

Dapat disederhanakan pers dengan cara ini dan
menjadi pers (16).

(16)

At fdv(t + At)  du(t)

v(t + A0 = v(e) +7( Re 28Rl )
Derivatif pertama kecepatan adalah percepatan, gaya
dikurangi gradien energi potensial. Penyederhanaan
dilakukan untuk derivatif kecepatan schingga sama
dengan minus 1 per massa dikali gradien energi
potensial, pers (17).

At (dV(r + At)

v(t + At) = v(t) ——
2m

dV(r))

dq dq (17)

Pers (10) dan (17) akan memanggil Algoritma
Verlet. Memiliki pers yang sama untuk kecepatan.
(10)
koordinat langkah waktu berikutnya. Akhirnya dapat

Menggunakan  pers untuk  menghitung
dihitung  kecepatan langkah waktu berikutnya
menggunakan persamaan (17) dan mengulangi
opcrasi ini hingga akhir simulasi. Dipcrlukan di awal
adalah tebakan wuntuk koordinat dan

kecepatan. Kecepatan awal dari distribusi Boltzmann

simulasi

pada suhu yang diinginkan, probabilitas untuk
memiliki kecepatan tertentu dalam sistem. Disini, m
adalah massa atom, k adalah konstanta Boltzmann, T
adalah suhu dan v adalah kecepatan. Kecepatan awal

bisa ditebak dari

diasumsikan pada kesetimbangan termal, suhu sama

distribusi Boltzmann. Sistem

untuk semua rentang sistem. Kembali pada pers (10)

dan (17) Algoritma Verlet, untuk menyelesaikan
pers ini.

P(v)
o m \3/2 5 _ml'2
o T

P() (2nkT) e

v =
Gambar 3. Distribusi Boltzmann pada suhu

yang diinginkan, probabilitas untuk memiliki
kecepatan tertentu dalam sistem.

Peneliti menggunakan parameter dari
Lennard Jones dan sistem meckanika statistik yang
digunakan adalah sistem assembli mikrokanonik
(Mikrajuddin Abdullah, 2017). Variabel independen
yang merupakan besaran kunci pada penelitian ini
adalah kecepatan dan dari kecepatan molekul
tersebut maka akan dapat ditentukan energi sistem.
Karena latar belakang di atas maka peneliti
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melakukan penelitian dengan Judul "Simulasi reaksi
antara kation litium dan anion heksafluorofosfat
dengan pelarut ethylene carbonate menggunakan
potensial Lennard Jones 12-6". Penelitian ini
menggunakan simulasi dinamika molekuler untuk
mempelajari interaksi antara ion Li+ dan PFe
dengan pelarut EC, serta analisis kecepatan dan
sistem energi.

Tujuan penelitian adalah mencari distribusi
kecepatan Maxwell. Setiap molekul mempunyai
energi beragam namun kemunculannya akan terlihat
secara lebih akurat jika kita melihat distribusi
kecepatan sedangkan kecepatan secara tersendiri
mempunyai kaitan dengan energi kinetik. Pada saat
garam  litium  hexafluorophosphate (LiPFg)
berinteraksi dengan pelarut etilen karbonat (EC)
maka terjadi peristiwa solvasi dan peristiwa ini akan
menyebabkan molekul-molekul secara acak seperti
yang akan terlihat pada simulasi MD klasik. Coding
yang peneliti lakukan adalah dengan menggunakan
Algoritma Verlet, dan dapat ditentukan Final
positions dari partikel-partikel setelah
kesetimbangan. Manfaat utama dari hasil penelitian
ini adalah cara baru peneliti di dalam pembuatan
teori dan koding pada simulasi MD dimana
bcrimplikasi pada pcningkatan unjuk  kerja
(performansi) baterai litium ion.

METODE

Penelitian  ini  menggunakan  metode
simulasi dinamis molekul (MD) klasik untuk
mencari distribusi probabilitas kecepatan Maxwell.
Namun, sebelum melakukan simulasi, peneliti
melakukan kajian teoritis dan mempelajari literatur
berdasarkan penelitian yang telah dipublikasikan
oleh peneliti lain. Kajian teoritis ini berfungsi
sebagai dasar untuk membangun simulasi. Dalam
simulasi, komputer digunakan scbagai alat dan
software Scilab sebagai alat untuk mengolah data.
Scilab adalah sebuah software yang mirip dengan
MATLAB, digunakan untuk analisis numerik dan
visualisasi data. Parameter interaksi tidak terikat
yang digunakan dalam simulasi ini adalah parameter
yang sama dengan parameter AMBER  yang
dimodifikasi untuk interaksi terikat (Cornell et al,
1995, Behara et al, 2024). AMBER (Assisted Model
Building with Energy Refinement) adalah sebuah
perangkat lunak yang digunakan untuk membangun
model molekul dan melakukan simulasi dinamis.
Dalam penelitian ini, parameter AMBER digunakan
untuk mempelajari struktur dan sifat vibrasi ion
litium yang dilarutkan olch etilen karbonat (Masia et
al, 2004, Pierini et al, 2024). Oleh karena itu,
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penclitian ini menggunakan kombinasi metode
simulasi MD klasik dan teoritis untuk mcmpclajari
distribusi  probabilitas kecepatan Maxwell dan
struktur vibrasi ion litium.

Dalam penelitian ini, kelarutan beberapa garam
littum dalam EC dan dimetil karbonat dipclajari
menggunakan paket simulasi dengan medan gaya
COMPASS dan muatan ESP yang diperoleh dengan
PBE fungsional (Choi et al, 2018). Parameter van
der Waals diperoleh langsung dari parameter
generator otomatis Accelerys. Parameter interaksi
tak terikat bersama dengan muatan untuk EC
diambil dari Masia dkk, sedangkan parameter PF6
diambil dari Jorn dkk kecuali sigma parameter
Lennard-Jones untuk fosfor yang diambil dari medan
gaya universal (UFF) (Naserifar et al, 2019).
Penelitian ini menggunakan potensi Lennard Jones
12-6, parameternya tercantum dalam Tabel 1 (Jorn
et al, 2013, Hossain et al, 2020). Dengan
mcnggunakan paket simulasi ini, pcnclitian ini dapat
memprediksi kelarutan beberapa garam litium dalam
EC dan dimetil karbonat dengan lebih akurat dan
detail.

Simulasi dilakukan dimana partikel dalam
kotak memenuhi mekanika Newtonian dan
berinteraksi melalui  potensial Lennard Jones.
Peneliti mengambil sistem (Mikrajuddin Abdullah,
2017) dengan jumlah partikel tetap, volume tetap
dan energi total tetap (N, V, E)). Kumpulan partikel
dalam ukuran kotak ly, l,, dan l,. Pertama, harus
diatur  kondisi awal, setiap partikel dapat
diinformasikan terdistribusi dengan jarak yang sama
atau dapat ditempatkan secara acak asalkan partikel
tidak saling tumpang tindih. Kita berikan kecepatan
awal yang sesuai untuk semua partikel. Persamaan
gerak partikel individu adalah pada pers (1).
Mengintegrasikan persamaan tersebut untuk semua
partikel dan menghitung

Tabel 1. Parameter L] non-bonded yang digunakan
untuk simulasi LiPF6 yang terlarutkan di dalam EC.

Atom/ € o
pair (kcal A
types’ /mol)

Li-P 0.014033 3.007
Li-O 0.20937 2.0217
F-H 0.2056 2.3951

F-CO 0.06546 2.9381

d?r, (16)
mw = Fi =-VV

posisi dan kecepatan baru, menggunakan algoritma
kecepatan-verlet. Harus terus memperbarui posisi
dan kecepatan dengan waktu, sckali ckuilibrium
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tercapai, kita dapat mengevaluasi jumlah statistik yang relevan.

[ Set initial parameters/constants ]

Initialize the positions (x, y, z) and the

velocities (v,, v,, v.) of the particles

4
Calculate initial total
force on the particles

—
— —
——

- = Update the position . )

Update velocities of all the

N _|particles using old & new force |

G /ofall the particles \ i

Save old force and calculate

o
-
—_

new force on all the particles| -

-

-
-n -

Gambar 4. Algoritma dalam bentuk flowchart, dimana parameter awal atau konstanta parameternya belum

ditetapkan kemudian dilakukan inisialisasi posisi dan kecepatan partikel.

Gambaran  tentang algoritma dalam  bentuk
flowchart tertera pada Gambar 4, dimana
parameter awal atau konstanta parameternya belum
ditetapkan kemudian dilakukan inisialisasi posisi
(x,y,z) dan kecepatan (vx, Vy, UZ) partikel-
partikcl. Untuk inisialisasi ini harus dihitung gaya
total awal kemudian memperbarui posisi semua
partikel, katakanlah gaya lama dan hitung gaya baru
pada  semua  partikel.  Perbarui  kecepatan
menggunakan gaya lama dan baru, sekali lagi kita
harus memperbarui posisi semua partikel. Tiga
langkah ini harus terus kita wulangi sampai
keseimbangan tercapai.

Kedalaman potensial adalah & dan ¢ adalah jarak
minimum yang dapat didekati oleh 2 partikel.
Gambar 5 menggambarkan coding awal untuk
menulis konstanta dimana peneliti meringkaskannya.
Sebenarnya pada Gambar 2 coding ini khusus untuk
sig dan ep diambil pada Tabel 1, sengaja
disederhanakan disini dengan menggunakan nilai 1
karena mewakili sckitar 6 data perhitungan (lihat

Tabel 1). Sebagai contoh untuk 1 data perhitungan
adalah untuk littum (Li — P) dimana memiliki nilai
€ =0.014033 dan 0 = 3,007. Pada Gambar 6
disajikan  program  utama dimana  terdapat
subprogram yang menyajikan fungsi-fungsi untuk
komputasi posisi dan kecepatan awal dan juga update
posisi dan kecepatan pada saat pemrosesan data
(tidak disajikan disini). Untuk jumlah iterasi (np)
disini peneliti menggunakan iterasi sebanyak 100 dan
2000 kali di dalam rangka untuk ketepatan data
distribusi kecepatan Maxwell. Panjang kotak kubus
(Ix) adalah 20 dan jumlah partikel (np) sebanyak
512 partikel. Bersamaan dengan panjang itu maka
panjang kotak (ly) dan (lz) juga adalah sama
dengan (Ix). Energi kinetik dan energi potensial
juga disajikan disini dimana perlu diingat disini
peneliti menggunakan ruang pada sistem assembli
mikrokanonik (N, V, E), dimana jumlah partikel N,
volume V' dan energi E bernilai tetap. Sengaja
dibuat tetap agar peneliti dapat mengetahui interaksi

sig=1;ep=1;m=1;Ix=20;ly=Ix;lz=Ix;np=512;ni=2000;dt=0.005;va=3.4641016;
rc=2.5;avx=0;avy=0;avz=0;t2=0.0000125;t1=0.0025;

fc=-0.0389995;Vc=-0.0163169;

Gambar 5. Coding awal untuk menulis konstanta dimana peneliti meringkas sehingga tidak mempersulit kerja

komputer.
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// Main Program

[x,y,z]=posinit(); //position intialization
x1=x;yl=y;z1=z;

[vx,vy,vz]=velinit();
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[fx,fy,fz,PEN]=forcecalc(x,y,z);//initial force calculation

for k=1:ni

[x,y,z]=updatepos(x,y,z,vx,vy,vz,fx,fy,fz);//update position

fox=fx;foy=fy;foz=fz; //save old force

[fx,fy,fz,PEN]=forcecalc(x,y,z); //update force

[vx,vy,vz,KEN]=updatevel(vx,vy,vz,fx,fy,fz,fox,foy,foz);

PE(k)=PEN/np; //average PE per particle
KE(k)=KEN/np; //average KE per particle

Gambar 6. Program utama yang menyajikan fungsi-fungsi untuk komputasi posisi dan kecepatan awal dan juga

update posisi dan kecepatan pada saat pemrosesan data.

antar molekul apa yang lebih dominan pada suhu
kamar. Variabel independen yang merupakan
besaran kunci di dalam sebagian besar penelitian ini
adalah  kecepatan dari molekul-molekul. Dari
kecepatan molekul tersebut maka akan dapat
ditentukan energi sistem. Memang di dalam sistem
(N, V, E) energi adalah konstan tetapi setelah
dilakukan reaksi kimia (di dalam hal ini simulasi)

fory=! np

velocity(i) ((vx{1))

V_".i‘.i

| )

maka kecepatan antar molekul tersebut akan
mengalami pergerakan acak yang notabenenya
kecepatan tersebut dapat kita hitung berdasarkan
simulasi ini. Bangunan codingnya pada Gambar 7,
dimana velovity adalah kecepatan partikel di dalam 3
arah yaitu sumbu x, y dan z. Fungsi histplot akan

mendeskripsikan simulasi ini secara detail.

n\_\‘:lll (Vzi1))

(0, velocity, polygon )

Gambar 7. Velovity pada coding ini adalah kecepatan partikel di dalam 3 arah yaitu sumbu x, y dan z. Fungsi

histplot akan mendeskripsikan simulasi ini secara detail.

Sigma ¢ di dalam coding ditulis dengan sig yang
mana adalah jarak minimum yang dapat didekati oleh

2 partikel di dalam satuan A. Massa m antara dua
molekul adalah massa tereduksi dijadikan bernilai 1
untuk memudahkan komputasi di dalam proses
simulasi namun untuk menghitung waktu mula-mula
maka massa reduksi dari molekul-molekul tetap
dimasukan. Pada suhu 300 K, energi kT sebesar
4,14.10721] sekali lagi tidak dihitung pada
penelitian ini di dalam rangka untuk memudahkan
komputer di dalam proses simulasi. Waktu mula-
mula ketika molekul di dalam keadaan posisi mula-
mula diberikan sebagai berikut pers (2):
ml?

N (17)
t E

Dimana t dapat dihitung dengan memasukan
dimensi massa tereduksi M yaitu di dalam satuan
kg, jarak antara 2 atom [ di dalam satuan m dan
energi molekul E di dalam satuan / maka waktu

dapat berorde ~ 10125,

HASIL DAN PEMBAHASAN

Peneliti membuat  simulasi MD  dengan
menggunakan software scilab 6.11 dan didapatkan
hasil seperti yang ditampilkan pada gambar-gambar
di bawah ini. Untuk data € dan ¢ diambil dari Tabel
1. Pada Gambar 8, 9, 10 dan 11 adalah di dalam
peristiwa solvasi dimana garam LiPFg dan pelarut
etilen karbonat (CH,0),CO0 berinteraksi. Gambar 8
untuk data perhitungan (Li— P) littum — fosfor
dengan & =0,014033 dan ¢ = 3,007, dimana
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iterasi yang digunakan peneliti adalah 100 iterasi.
Gambar 6 untuk (Li — 0) litium — oksigen dengan
e = 0,20937 dan 0 = 2,0217 dengan iterasi 100.
Gambar 7 untuk data perhitungan (F — H) fluor —

oksigen dimana &=0,2056 dan o = 2,3951
Inial positions of particies
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dimana iterasinya adalah berjumlah 100. Untuk
Gambar 5 dimana iterasi 100 maka kecepatan
distribusi Maxwell bernilai 1,7.

Final positions Ot particies

Speed of the particles

Gambar 8. Data perhitungan (Li — P) litium — fosfor dengan & = 0,014033 dan ¢ = 3,007, dimana

iterasi yang digunakan peneliti adalah 100 iterasi.

Untuk Gambar 6 untuk interaksi  antar
(Li — 0) litium — oksigen dimana iterasi 100 maka
kecepatan distribusi Maxwell bernilai 1,87. Pada
Gambar 5 sampai dengan 7 iterasi hanyalah 100,
secara sengaja peneliti melakukan hal itu karena
khusus untuk visualisasi maka molekul-molekul akan

mengambil bagian yang sama di segala bidang. Pada
Intial posmons Of particles

uno,'lnn “g
Tessane

?.

—KInQtic energy
. Paterilal energy
m— Tatal erergy

Energy

= a n - N - N -

No. of lterations

Gambar 7 interaksi antar (F — H) fluor — hidrogen,
kecepatan distribusi Maxwell yang bernilai 1,87.
Pada Gambar 8, interaksi antar (F — CO) fluor dan
karbon oksigen ditampilkan, dimana & = 0,06546
dan 0 = 2,9381, kecepatan distribusi Maxwell yang
bernilai 1,7.

Final positions ot particies

Speed of the particles

Gambar 9. Data perhitungan (Li — 0) litium — oksigen dengan € = 0,20937 dan ¢ = 2,0217 dimana
iterasi yang digunakan peneliti adalah 100 iterasi.
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Initial positions ot partcles
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Final positions ot particies

~ Speed of the particles

Gambar 10. Data perhitungan untuk data perhitungan (F — H) fluor — oksigen dimana & = 0,2056 dan
0 = 2,3951 dimana iterasi yang digunakan peneliti adalah 100 iterasi.

Energi kT scbesar 1 yang diinput pada
program  dengan tujuan untuk memudahkan
komputer di dalam proses simulasi. Waktu mula-
mula ketika molekul di dalam keadaan posisi mula-
mula adalah diberikan pada pers (17), Dimana ¢t
dapat dihitung dengan memasukan dimensi massa
tereduksi M yaitu di dalam satuan kg, jarak antara 2
atom [ di dalam satuan meter (m) dan energi
molekul E di dalam satuan joule (J) maka waktu
dapat berorde ~107'2s. Jarak antara 2 atom yaitu [

Iniial positions Of partcies

S
ey
Vo ——

J
* ‘."
+ . ——p—

rennanne |

o
!

w— Kinatic energy
e Paterilal energy
w— Talal energy

Energy

No. of lterations

bernilai 1 A atau jika dikonversi dalam satuan SI
MKS menjadi 107*%m. Nilai [ =1 A dikarenakan
pada coding telah dimasukan nilai ¢ untuk masing-
masing molekul, memang akan lebih menyulitkan
komputer di dalam melakukan perhitungan jika
dimasukan nilai ¢ terlebih dahulu tetapi peneliti
memasukan nilai tersebut dikarenakan iterasi yang
dipilih tidak sampai 4000 iterasi. Andaikan iterasinya
berjumlah 4000 maka peneliti harus menggantikan

nilai 0 menjadi bernilai ¢ = 1 A.

Final positions Ot parucies

Speed of the particles

Gambar 11. Data perhitungan (F — CO) fluor dan karbon oksigen & = 0,06546 dan o = 2,9381, dimana
iterasi yang digunakan peneliti adalah 2000 iterasi.
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Pada saat garam litium hexafluorophosphate
(LiPFg)  berinteraksi pelarut
karbonat (EC) maka kation Li* menjadi terikat

dengan etilen

dengan anion PFg~ dan dikelilingi oleh pelarut EC.
Pasangan ion terdiri dari kation dan anion yang
bersentuhan erat dalam larutan, bukan dipisahkan
oleh pelarut yang dapat dilihat pada Gambar 12. Ton-

ion dalam pasangan ion disatukan oleh gaya

LiPF,

) )
¢

(CH20),C

n

y

ISSN: 2502-2016

clektrostatis yang sama dalam padatan ionik. Ion
Li* dan PFg~ dalam bentuk pasangan bermigrasi
sebagai satu kesatuan. Jikalau di dalam bentuk
padatan ionik maka interaksi kation-anion dapat
tertahan dalam susunan yang kaku sedangkan jikalau
di dalam larutan ion terdisosiasi sempurna, kation
dan anion sepenuhnya dikelilingi oleh molekul
dan bebas

pelarut bermigrasi

(CH,0),CO

(&

o W (CH,0),CO

)PF6_

,asangan ion Li* dan PF,~
serta pelarut (CH,0),CO

Gambar 12. Ion Li*™ dan PF;~ dalam bentuk pasangan bermigrasi sebagai satu kesatuan, di dalam larutan ion

terdisosiasi sempurna, kation dan anion sepenuhnya dikelilingi oleh molekul pelarut dan bebas

bermigrasi.

Pada Gambar 8 khusus untuk interasi 100,
respon reaksi adalah di dalam peristiwa solvasi
dimana garam LiPFg dan pelarut etilen karbonat
(CHZ0)2C0 berinteraksi. Molekul Pasangan ion
Li* dan PFg™ serta pelarut (CH,0),C0 di dalam
bentuk bentuk bola berwarna biru (untuk lebih jelas
di dalam Gambar 9). Karena jumlah iterasi hanyalah
seratus maka di dalam final positions of particles
hasilnya adalah gerak random yang hampir simetri di
segala bidang (x, y dan z). Final position ini
menunjukkan sistem mencapai kesetimbangan.

Assembli
dihubungkan  dengan

mikrokanonik di  atas

dapat

assembli  kanonik sistem
(N, V,T) dengan menggunakan ensembel sebagai
ruang virtual untuk mencatat sejumlah besar
mikrokanonik  (Mikrajuddin = Abdullah,

2017). Tujuan dari pencatatan ini adalah untuk

assembli

mendapatkan besaran-besaran Termodinamika yaitu
energi, entalpi, energi Helmholtz dan yang paling
relevan dari riset baterai adalah energi Gibbs.
Pencatatan yang sifatnya virtual tersebut dapat kita
hubungkan ke dunia nyata dengan menggunakan
probabilitas dan di dalam probabilitas tersebut
terdapat fungsi partisi pada ensembel tersebut.
Sckali lagi assembli mikrokanonik, assembli kanonik

dan ensembel kanonik adalah tiga cara untuk
menyelasaikan masalah di dalam dunia mikro.
Walaupun terkesan sederhana sistem assembli
mikrokanonik ini namun pada coding yang dibuat
peneliti ini akan sangat membantu mencari energi
rata-rata pada sistem assembli ini. Setiap molekul
mempunyai energi yang beragam seperti terlihat
8, 9, 10, dan 11,

kemunculannya akan terlihat secara lebih akurat jika

simulasi Gambar namun
kita melihat distribusi kecepatan Maxwell pada
Gambar tersebut dan Tabel 2. Sistem assembli
mikrokanonik ini dapat membantu simulasi
dinamika molekul ab initio. Khususnya di dalam
penelitian ini, penggunaan coding pada sistem
assembli mikrokanonik yang mewakili sistem
terisolasi yang memiliki energi tetap. Dinamika
molekuler ab initio (AIMD) adalah alat yang ampuh
untuk memprediksi sifat sistem molekuler. Simulasi
AIMD  mengambil

potensial

sampel  permukaan energi

suatu sistem pada energi konstan
(mikrokanonik) dan pada suhu konstan (kanonik).
Pada saat initial positions of particles (lihat
Gambar 8 sampai dengan 11) maka diandaikan
bahwa belum terjadi peritiwa redoks, belum ada

external force field dari luar yang berfungsi untuk
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menggerakkan molekul-molekul tersebut. External
force field bisa ada pada peristiwa charge dan ataupun
discharge. Tabel 2, memberikan informasi yang
berguna di dalam beberapa hal yaitu kecepatan yang
paling sering muncul (Vpp) untuk litium — fosfor
adalah 1110 m/s maka energi kinetiknya adalah
sebesar 1,05.10721 J. Kecepatan yang paling sering
muncul (Vpp) untuk (Li — 0) litium — oksigen
adalah 1322m/s maka energi kinetiknya adalah
sebesar 1,49.10721], Kecepatan yang paling sering

ISSN: 2502-2016

muncul (Ump) untuk fluor — oksigen adalah
2994 m/s maka energi kinetiknya adalah sebesar
7,62.10721 ], Kecepatan yang paling sering muncul
(Vmp) untuk fluor dan karbon oksigen 1182 m/s
maka energi kinetiknya adalah sebesar 1,19.10721 7.
Energi kinetik tersebut adalah energi internal dari
litium — fosfor, littum — oksigen, fluor — oksigen

dan fluor dan karbon oksigen.

Tabel 2. Waktu mula-mula pers (2), t dihitung, jarak antara 2 atom [ dan energi molekul E di dalam

satuan].
Massa Jarak antar Waktu awal  Nilai Vmp Uy teoritis Vavg
reduksi (kg) atom [ (m) t (sec) (m/s) (m/s) teoritis

(m/s)

Li-P 9,71.107% 1.10710 1,53.10713 1,7 1110 924 1042
Li-O 8,28.107% 1.10710 1,41.1071% 1,87 1322 1000 1129
F-H 1,62.107%7 1.10710 6,25.107 1,87 2994 2264 2556
F-CO 8,57.107% 1.10710 1,44.10713 1,7 1182 983 1110

Pertanyaannya apakah interaksi ini adalah
interaksi yang terpisah-pisah, jawabannya adalah
tidak sama sckali. Pada saat garam litium
hexafluorophosphate (LiPFg) berinteraksi dengan
pelarut etilen karbonat (EC) maka terjadi peristiwa
solvasi dan kita telah mengetahui bahwa pada ikatan
non-bonding, potensial yang dimainkan adalah
potensial Lennard Jones. Simulasi interaksi litium —
fosfor, litium — oksigen, fluor — oksigen dan fluor —
karbon oksigen yang dilakukan di dalam penelitian
ini adalah assembli mikrokanonik dimana mengacu
pada sistem terisolasi yang energinya konstan
(N,V,E). Sistem dianggap terisolasi dan tidak dapat
bertukar energi atau partikel dengan
lingkungan. Gambar 8, 9, 10 dan 11, belum
dimasukan nilai suhu sedangkan perhitungan pada
Tabel 2, peneliti telah memasukan nilai suhu yaitu
300 K (suhu kamar). Visualisasi hamburan molekul-
molekul di dalam sistem (N,V,E) akan terlihat
seperti pada Gambar 8, 9, 10 dan 11 dan 12. Initial
positions of particles menunjukkan keadaan awal
partikcl, pcrlu ditekankan disini keadaan awal disini
adalah keadaan idealisasi saja dimana di dalam posisi
awal partikel-partikel akan terletak secara simetri
membagi seluruh ruang 3 dimensi. Coding dengan
menggunakan ~ Algoritma  Verlet, maka dapat
ditentukan Final positions dari partikel-partikel
setelah kesetimbangan.

Pada Gambar 8, 9, 10 dan 11, iterasi
hanyalah 100, secara sengaja peneliti melakukan hal
itu karena khusus untuk visualisasi maka molekul-
molekul akan mengambil bagian yang sama di segala

bidang. Muara terakhir dari pcnclitian ini adalah
menentukan energi Gibbs sistem ini belum dapat
dilakukan karena dipcrlukan lebih banyak informasi
khususnya. Memang energi Gibbs dapat dicari
dengan menggunakan sistem assembli mikrokanonik
namun tidak dapat dibawa ke dalam dunia nyata
dikarenakan sistem tersebut adalah sistem terisolasi
dengan energi konstan. Sistem yang mendekati
dunia nyata adalah sistem assembli kanonik dan
grand kanonik. Assembli kanonik lebih populer
dikarenakan pada baterai (sistem) akan terjdi
interaksi dengan lingkungan dimana energinya akan
mengalami  perubahan-perubahan.  Sesungguhnya
bukan baterai sebagai sistem tetapi disini lebih
spesifik lagi, sistemnya adalah garam litium
hexafluorophosphate dan etilen karbonat
(CH20)2C0. Harapan selanjutnya adalah membuat
coding untuk simulasi assembli kanonik (N,V,T)
dan (N, P,T). Energi bebas Gibbs dari reaktan dapat
digunakan  untuk  menentukan  jumlah  kerja
maksimum yang dapat dilakukan baterai. Reaktan
tersebut adalah garam litium hexafluorophosphate
dan etilen karbonat (CH,0),CO. Energi bebas
Gibbs dan tegangan sel berhubungan langsung.

KESIMPULAN DAN SARAN

Peneliti  menggunakan  parameter  dari
Lennard Jones dan sistem assembli mikrokanonik.
Variabel independen yang merupakan besaran kunci
pada pcnclitian ini adalah kcccpatan dan dari
kecepatan molekul tersebut maka akan dapat
ditentukan energi sistem. Pada saat garam litium
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hexafluorophosphate ~ berinteraksi dengan pelarut
etilen karbonat maka terjadi peristiwa solvasi dan
akan terlihat pada simulasi MD klasik. Untuk jumlah
iterasi disini peneliti menggunakan iterasi sebanyak
100 kali di dalam rangka untuk ketepatan data
distribusi kecepatan Maxwell. Tujuan penelitian
adalah mencari distribusi kecepatan Maxwell. Setiap
molekul mempunyai energi beragam namun
kemunculannya akan terlihat secara lebih akurat jika
kita melihat distribusi yang mempunyai kaitan
dengan energi kinetik. Penelitian ini menggunakan
metode simulasi MD klasik untuk mencari distribusi
probabilitas  kecepatan =~ Maxwell.  Kedalaman
potensial adalah € dan ¢ adalah jarak minimum yang
dapat didekati oleh 2 partikel. Sistem assembli
mikrokanonik ini dapat membantu simulasi
dinamika molekul ab initio. Khususnya di dalam
penelitian ini, penggunaan coding pada sistem
assembli  mikrokanonik yang mewakili sistem
terisolasi yang memiliki energi tetap. Simulasi
AIMD  mengambil sampel permukaan energi
potensial suatu sistem pada energi konstan
(mikrokanonik) dan pada suhu konstan (kanonik).
External force field bisa ada pada peristiwa charge dan
ataupun discharge.

Bcrbagai cara yang dilakukan oleh Fisikawan
untuk mendapatkan energi Gibbs dari suatu sistem
assembli mikrokanonik yaitu dcngan mcngambil
nilai-nilai energi yang konstan tersebut dan mencari
fungsi partisi dari sistem pada ruang ensembel
kanonik. Dengan demikian energi yang lebih real
dari sistem assembli kanonik dan grand kanonik bisa
didapatkan. Baterai (sistem) mengalami interaksi
dengan  lingkungan dimana  energinya akan
mengalami perubahan-perubahan. Sistem yang lebih
spesifik disini adalah garam litium
hexafluorophosphate dan etilen karbonat. Harapan
selanjutnya adalah membuat coding untuk simulasi
assembli kanonik.
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