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ABSTRAK

Dalam beberapa penelitian. campuran bahan Timbal-Bismuth (Pb-Bi) cair merupakan kandidat kuat untuk
menjadi pendingin Fast Breeder Reactor (Reaktor Pembiak Cepat). Simulasi perhitungan Molekuler Dinamik
terhadap Pb, Bi dan campuran Pb-Bi merupakan penelitian korosi baja dalam Pb-Bi cair. Sifat yang
menguntungkan pada Pb-Bi cair sebagai pendingin reaktor nuklir mempunyai titik leleh pada temperatur
123,5°C dan titik didih mencapai temperatur 1670 °C. Kelemahan cairan logam ini, sangat cepat menyerap
terhadap besi dan stainless steel terutama pada temperatur tinggi. Oleh karena itu dalam reaktor dengan
berpendingin Pb-Bi, stainless steel akan mengalami korosi. Penelitian fenomena korosi stainless steel dalam
Pb-Bi cair umumnya dilakukan secara eksperimen. Kegiatan ini belum memungkinkan di Indonesia karena
fasilitas belum memadai. Akan tetapi simulasi dengan komputer harus dilakukan sebagai faktor alternatif.
Penelitian ini ditujukan mendukung pemahaman mekanisme atomik fenomena korosi stainless steel dalam Pb-Bi
cair sebagai fungsi dari temperatur dengan Jaringan Syaraf Tiruan. Sebagai langkah awal akan diselidiki sifat
pelelehan masing-masing bahan dengan simulasi molekuler dinamik menggunakan hasil paket program
MOLDY melalui perhitungan Radial Distribution Function (RDF). Dalam identifikasi sifat material nuklir
terhadap hasil simulasi digunakan metoda feedforward. Sebagai pembanding identifikasi digunakan metoda
multilayer perceptron. Diperoleh hasil identifikasi pada temperatur tertentu, apakah material akan bersifat
padat atau cair, sehingga dapat mendukung penelitian selanjutnya yang menyelidiki sifat material yang bersifat
korosif.

Kata kunci: jaringan syaraf tiruan, molekuler dinamik, korosi

1. PENDAHULUAN
Dalam beberapa penelitian campuran bahan

Sebagai langkah awal akan dilihat sifat
pelelehan bahan di atas dengan menghitung

Timbal-Bismuth (Pb-Bi) cair merupakan calon yang
sangat kuat untuk menjadi pendingin Fast Reactor
(Reaktor Cepat). Simulasi perhitungan Molekuler
Dinamik terhadap Pb, Bi dan campuran Pb-Bi
dengan menggunakan paket program MOLDY
merupakan penelitian awal tentang korosi baja
dalam Pb-Bi cair. Sifat-sifat yang menguntungkan
pada Pb-Bi Cair dalam aplikasi pendingin reaktor
nuklir adalah dengan titik lelehnya pada temperatur
123,5 °C dan titik didihnya dengan temperatur
mencapai 1670 °C. Kelemahan cairan logam ini
adalah sangat cepat menyerap terhadap besi dan
stainless steel terutama pada temperatur tinggi.
Oleh karena itu dalam reaktor berpendingan Pb-Bi,
Stainless Steel akan mengalami korosi. Penelitian
fenomena korosi Stainless Steel dalam Pb-Bi cair
pada umumnya dilakukan secara eksperimen.
Kegiatan ini masih belum memungkinkan di
Indonesia karena fasilitas belum memadai tetapi
harus dilakukan sebagai faktor pendukung antara
lain dapat dengan simulasi komputer. Penelitian ini
ditujukan untuk memahami mekanisme atomik
fenomena korosi stainless steel dalam Pb-Bi cair
sebagai fungsi dari temperatur dan waktu dengan
Jaringan Syaraf Tiruan.

karakteristik bahan melalui perhitungan Radial
Distribution Function (RDF). Simulasi dapat
merupakan konfigurasi atom-atom bahan Pb dan
Bi yang diperoleh dari data crystal structure yang
berupa parameter kisi dengan jenis strukturnya.
Interaksi antar atom-atom Pb-Pb. Bi-Bi dan Pb-Bi
diasumsikan memenuhi potensial Lennard-Jones.
Parameter Lennard-Jones masing-masing atom
diambil dengan melalui fitting data yang terdapat
dalam literatur yang menghitung interaksi antaratom
[4]. Hasil yang diperoleh dalam simulasi ini adalah
kurva fungsi distribusi radial sebagai fungsi dari
posisi yang dapat dipakai untuk melihat keadaan
fase sistem serta sebagai fungsi dari temperatur.
Dalam hal ini diselidiki khususnya kristal Pb dan Bi
pada temperatur 300K, 773K, 1000K dan 1809K.

Dalam Jaringan Syaraf Tiruan dilakukan
pengujian untuk mengidentifikasi sifat material
nuklir dari hasil simulasi molekuler dinamik dengan
paket program MOLDY menggunakan metoda new
feedforward. Sebagai pembanding dilakukan
pengujian  identifikasi menggunakan  metode
multilayer perceptron. Diambil data pembelajaran,
pelatihan dan simulasi. Keseluruhan proses
identifikasi menggunakan MATLAB.
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2. DASAR TEORI

Molekuler Dinamik merupakan teknik simulasi
yang direpresentasikan oleh interaksi sejumlah atom
dalam  jangka waktu tertentu. Metode untuk
menyelidiki struktur dari zat padat, cair dan gas.
Paket program Moldy adalah suatu program open
source yang dipakai untuk simulasi dinamika
molekul bahan cair atau padat. Secara umum
simulasi dengan menggunakan metode molekular
dinamik memerlukan kondisi awal yang diketahui di
antaranya adalah posisi dan kecepatan awal dari
seluruh atom serta energi potensial antaratom yang
merupakan fungsi dari jarak.

Syarat batas kondisi sangat penting dalam
simulasi dinamika molekuler, terutama untuk
menghilangkan efek permukaan. Simulasi sangat
terpengaruh oleh efek permukaan. Ini menyebabkan
informasi yang didapatkan adalah sifat materi dekat
permukaan, padahal yang lebih penting diamati
adalah sifat materi itu sendiri. Gambar 1
mengilustrasikan bagaimana konsep syarat batas
periodik. Kotak yang diberi warna mendefinisikan
sistem yang digunakan untuk simulasi, sedangkan
kotak yang tidak berwarna akan berisi duplikat
setiap partikel yang ada dalam kotak simulasi
dengan informasi yang sama (kecepatan, posisi
relatif, jumlah). Dalam konsep syarat batas periodik
terdapat asumsi bahwa setiap atom yang
meninggalkan sel akan digantikan oleh atom lain
dengan kecepatan sama dan masuk dari sel yang
berlawanan. Sehingga jumlah atom dalam sel tetap.
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Gambar 1. Syarat Batas periodik
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Terdapat beberapa material nuklir yang menjadi
kandidat pendingin untuk reaktor juga bersifat
korosif terhadap bahan penyusun stainless steel,
karena adanya proses difusi antara atom pendingin
dengan atom penyusun stainless steel tersebut.
Peristiwa korosif tersebut diasumsikan sebagai
peristiwa difusi cairan pendingin ke dalam
komponen stainless steel disebabkan gaya tarik-
menarik atom pendingin ke dalam stainless steel
atau sebaliknya. Hasil simulasi merupakan
parameter-parameter dalam fungsi distribusi radial
sebagai fungsi dari waktu yang mencerminkan
karakteristik material.
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2.1 Prosedur eksperimen

Posisi awal atom Pb dan Bi dalam simulasi ini
ditetapkan menempati Kisi kubus sederhana secara
berulang dalam arah 3-dimensi. Kecepatan awal
masing-masing atom ditentukan secara random
dengan random generator yang bernilai antara O
sampai 1.

Dalam penelitian ini energi potensial atom Pb-

Pb, Bi-Bi dan Pb-Bi diambil dari literatur. Data ini
kemudian difitting sebagai potensial Lennard-Jones
yang memenuhi persamaan berikut:

oo-w(F] 7] o

u(r) adalah energi potensial, & adalah parameter
energi, o adalah parameter jarak terdekat antar atom
dan r menunjukkan posisi. Sehingga titik potong
terhadap sumbu horizontal dan kedalaman sumur
potensial dianggap sebagai parameter Lennard-
Jones. Hasilnya terlihat dalam Tabel 1,

Tabel 1. Parameter Lennard Jones

No Unsur & (eV) o(A)
1 Pb-Pb -0.125 2,75
2 Bi-Bi -0.075 2,8
3 Pb-Bi -0,12 2,75

Dari energi potensial antar atom dapat diperoleh
gaya seperti pada persamaan (2),

F=_ )
dr
Dari energi potensial di atas dapat diperoleh gaya
antaratom yang dinyatakan dalam persamaan (3),
o Ao L)
F=YF=-> 3)

j#i j=i a(?)

5
N adalah jumlah simulasi atom. Fij adalah gaya

yang dialami oleh atom i yang diakibatkan oleh
atom j. Atom-atom ini diasumsikan merupakan
partikel klasik dan gerakannya memenuhi hukum
Newton. Untuk mengetahui posisi dan kecepatan
atom i setelah mengalami gaya dari N atom lain
maka diperlukan persamaan gerak Newton dalam
persamaan (4),

- -

L=m, aatr;(izl,....,N) 4

m; massa atom i, v; dan r; adalah masing-masing
kecepatan dan posisi atom i. Persamaan Fungsi
distribusi radial (RDF) dinyatakan pada persamaan
(5) berikut,

g(r) :MZm_\/? (5)

5 NpV (r,Ar) 1
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di mana p adalah rapat atom , V(r) volume kulit
bola pada jarak r. Fungsi distribusi radial g(r)
merupakan ukuran untuk melihat sejauh mana atom-
atom mengatur posisinya pada temperatur tertentu,
sehingga dapat dibedakan lebih lanjut secara
kualitatif apakah suatu sistem dalam keadaan padat
atau cair.

2.2 Model Jaringan Syaraf Tiruan

Sifat bahan padat cair dapat diprediksi
menggunakan  pendekatan  berdasarkan  pada
penggunan jaringan syaraf tiruan. Struktur dari
suatu jaringan syaraf tiruan adalah hirarki dengan
kumpulan neuron dalam layer yang berbeda yang
dirancang sebagai suatu input layer, hidden layer
dan pada output layer seperti pada Gambar 2.
Posisi, kecepatan awal dan nilai intensitas pada
posisi tertentu yang diperoleh dari nilai fungsi
distribusi radial merupakan variabel masukan. Hasil
identifikasi sifat bahan dalam keadaan padat dan
cair dipilih menjadi tingkat output. Dilakukan
analisis statistik dari data masukan dan data
keluaran.

Input 1 Perceptron Layer

a! = hardlim(IWuip: +b1)
Gambar 2. Hirarki kumpulan neuron dengan layer
yang berbeda

Tingkatan masukan dan keluaran dihubungkan
melalui hidden layer h; di mana masukan x;
dioperasikan dengan suatu fungsi transfer berikut
pada persamaan (6),

h = f(iwijxj +6;) (6)

Dimana Hij didefinisikan sebagai nilai bias dan

Wj; didefinisikan sebagai bobot.

3. HASIL DAN PEMBAHASAN

Penelitian ini ditujukan untuk memahami
mekanisme atomik fenomena korosi Stainless Steel
dalam Pb, Bi dan Pb-Bi sebagai fungsi dari
temperatur dan waktu. Sebagai langkah awal akan
dilihat sifat pelelehan masing-masing bahan di atas
dengan menghitung Radial Distribution Function
(RDF). Hasil perhitungan menggunakan simulasi
molekuler dinamik yang diperoleh tampak pada
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Gambar 3, merupakan nilai-nilai fungsi distribusi
radial kristal Pb-Pb. Pada suhu 200 K puncak fungsi
distribusi radial yang muncul dengan intensitas yang
tinggi menandakan sistem dalam keadaan padat.
Demikian juga untuk temperatur 300 K. Sedangkan
pada 600 K intensitasnya berkurang dengan
naiknya temperatur. Hal ini terjadi karena posisi
atom-atom Pb pada temperatur ini semakin acak
yang berarti sistem dalam keadaan cair. Hal ini
sesuai dengan hasil eksperimen yang mana titik
leleh Pb adalah 600 K.

Fungsi Distribusi Radial Pb
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Gambar 3. Fungsi Distribusi Radial Kristal Pb

Sebagai data masukan diambil nilai-nilai parameter
posisi r dengan beberapa nilai intensitas yang
dominan atau tinggi yang dapat mewakili
karakteristikPb-Pb pada masing-masing temperatur
dan posisi yang dinyatakan pada Tabel 2,

Tabel 2. Nilai RDF Pb pada posisi (r) dan Temperatur

(Kelvin)
Posisi Temperatur

() 200 K 300 K 600K
2,0 0,0 0,0 0,0
2,5 1,0 1,0 4,0
3,0 2,0 3,5 4,8
3,5 1,5 1,0 1,0
4,0 0,5 0,6 0,5
55 1,1 13 1,6
6,0 1,2 1,2 15
7,0 0,9 0,8 0,7
8,0 1,0 1,2 1,3
9,0 1,0 1,0 1,1
10,0 0,9 0,8 0,9

Hasil perhitungan yang diperoleh pada Gambar 4
merupakan nilai fungsi distribusi radial kristal Bi-
Bi. Pada suhu 100 K puncak fungsi distribusi radial
yang muncul dengan intensitas yang tinggi
menandakan sistem dalam keadaan padat. Pada
temperatur 544 K dan pada 773 K, intensitasnya
berkurang dengan naiknya temperatur. Hal ini
terjadi karena posisi atom-atom pada temperatur ini
semakin acak yang berarti sistem dalam keadaan
cair. Hal ini sesuai dengan hasil eksperimen yang
mana titik leleh Bi adalah 544 K.
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Gambar 4. Fungsi Distribusi Radial Kristal Bi

Simulasi perhitungan pada Gambar 5, merupakan
nilai fungsi distribusi radial kristal Pb-Bi. Pada
temperatur 275 K, puncak fungsi distribusi radial
yang muncul dengan intensitas Yyang tinggi
menandakan sistem dalam keadaan padat. Pada
temperatur 396,5K dan 579,7K, intensitas
berkurang dengan naiknya temperatur. Hal ini
terjadi karena posisi atom-atom pada temperatur
ini semakin acak yang berarti sistem dalam keadaan
cair. Hal ini sesuai dengan hasil eksperimen yang
mana titik leleh Pb-Bi adalah 396,5K.
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Gambar 5. Fungsi Distribusi Radial Kristal Pb-Bi

3.1 Identifikasi dengan new feedforward

Sebelum mulai melakukan perancangan jaringan
perlu dilakukan identifikasi masalah. Dalam hal ini
dilakukan identifikasi apakah pada temperatur
tertentu Pb-Pb, Bi-Bi dan Pb-Bi bersifat padat atau
cair. Selanjutnya banyaknya neuron yang akan
digunakan untuk pembelajaran, pelatihan dan
simulasi pada jaringan. Untuk kasus ini, akan dibuat
jaringan neuron layer tunggal dengan dua neuron
untuk setiap input yang diwakili dengan nilai-nilai
RDF pada beberapa temperatur tertentu dan delapan
neuron dalam hidden-layer menggunakan metoda
new feedforward. Output yang diperoleh terdiri dari
2 neuron yaitu padat atau cair.

Kemudian, yang perlu diperhatikan adalah
fungsi aktifasi yang akan digunakan pada setiap
layer. Dalam kasus ini, akan digunakan fungsi
tansig untuk hidden-layer dan fungsi purelin untuk
layer keluaran. Selain itu, berdasarkan fungsi
aktifasi yang digunakan, nilai target ditentukan
untuk masing-masing jenis material. Langkah
selanjutnya adalah deklarasi variabel yang akan
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digunakan.. Variabel lain yang perlu diidentifikasi
adalah batas nilai gradient yang ingin dicapai.
Digunakan fasilitas yang telah tersedia dalam
MATLAB untuk proses deklarasi jaringan neuron.
Jaringan neuron dengan 2 input atau lebih untuk
masing-masing 10 neuron pada satu hidden-layer.
Nilai masukan identifikasi adalah input Pi.
Salah satu simulasi pada interaksi Bi-Bi contoh
untuk pembelajaran dan pelatihan, target yang
diambil meliputi;
P1=[01.03.81.20.60.81.50.91.11.5];
P2=[01.8151.10.70.81.10.81.01.1];
P3=[0181.41.10608110.91.01.2];
P11=[01.03.91.10.70.81.40.91.01.6];
P21=[01.8151.00.70.91.00.81.01.2];
P31=[01.7151.00.60.91.00.91.01.3];
Parameter pembelajaran yang perlu didefinisikan
adalah, net.trainParam.epochs=500 (banyaknya
epoch). Menggunakan metoda new feedforward,
pertama-tama dilakukan proses pembelajaran,
pelatihan, simulasi pertama, kedua, ketiga dan
seterusnya untuk beberapa temperatur diantaranya
pada 100K, 544 K dan 773 K untuk Bismuth (Bi).
Salah satu hasil identifikasi dari 30 sampel, untuk
masing-masing Pb, Bi dan Pb-Bi menghasilkan
grafik plot regresi hingga gradient yang diinginkan
sebesar 1e-20, yang salah satunya dinyatakan pada
gambar 6.

T
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amb6. HaIIotegresi Bl

Selain plot regresi, diperoleh pula keluaran
koefisien kesesuaian R seperti yang diperoleh pada
salah satu trend untuk target simulasi dengan
koefisien kesesuaian simulasi mendekati satu (R =
0,9654) yang menunjukkan bahwa trend hasil
simulai hampir tepat dengan trend hasil pelatihan.
Nilai regresi menyatakan koefisien kesesuaian R.
Iterasi dinyatakan dengan jumlah epoch. Identifikasi
sifat material padat atau cair menghasilkan keluaran
yang sesuai dengan target dinyatakan pada Tabel 3.
Proses pembelajaran, pelatihan, simulasi pertama,
kedua dan ketiga dan hasil dinyatakan dalam
program yang telah disusun menggunakan instruksi
dalam MATLAB.
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Tabel 3. Hasil Identifikasi padat atau cair dengan

new feedforward
Unsur Jumlah Benar Salah | Target
Sampel
Pb-Pb 30 27 3 90%
Bi-Bi 30 26 4 87%
Pb-Bi 30 25 5 83%

3.2 ldentifikasi dengan multilayer perceptron

Identifikasi  dengan  metoda  multilayer
perceptron, digunakan untuk mengenali sifat
material padat atau cair, sebanyak 30 sampel
masing-masing untuk Pb, Bi dan Pb-Bi pada
beberapa temperatur. Identifikasi sifat material
padat atau cair menghasilkan keluaran yang sesuai
dengan target dinyatakan pada Tabel 4.

Tabel 4. Hasil identifikasi padat atau cair dengan
multilayer perceptron

Unsur | Jumlah Benar Salah | Target
Sampel
Pb-Pb 30 27 3 90%
Bi-Bi 30 27 3 90%
Pb-Bi 30 25 5 83%

4.  KESIMPULAN

Proses identifikasi terhadap sifat material
padat atau cair menggunakan new feedforward
diperoleh total kesalahan relatif sebesar 13,3%.
Demikian pula pada proses identifikasi terhadap
sifat material padat atau cair menggunakan
multilayer perceptron diperoleh total kesalahan
relatif sebesar 12,2%. Dalam penelitian selanjutnya
akan  dilakukan identifikasi  lebih  lanjut
menggunakan perhitungan Mean Square
Displacement berdasarkan fungsi dari waktu
sehingga dapat diketahui koefisien difusi untuk
menentukan sifat material yang bersifat korosif.
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