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Telah dilakukan penelitian tentane adsorpst Wa pada permukasn Fed111) vang
terdm dan 3 lapisan atom dengan jumlah atom 20, penchtian i dilakukan dengan
menggunakan program {alzaferri terhadap beberapa posisi jatuh N; pada permukasn.
Dari data hasil optimasi menunjukkan bahwa molekul N; yang diarahkan tegak lurus
pada atom Fe lapisan pertama akan teradsarpsi molekuler. Sedanghan molekul N,
vang (iarahkan pada celah antara dua stom Fe serta pada atom Fe lapisan kedua dan
ketiga akan terdisosiasi, Melekul N2 yang terdisosiasi terdin dart: 1) kedva atom N
masth berada di aras lapisan pertama. 2) Satu atom W berada di atas lapisan pertama
dan vang Lunnva terbenam (berada diantara lapisan satu dan dua atau dwa dan tiga) 3)
Satw arom N berada di atas lapisan pertama dan vang lainnya disamping (edpe site).
Alom M ovany teradsoms pada lagisan pertama diperkirakan akan mudah bennteraks
denpan ndrogen mambentuk Ny terudsorpsi, Pola tkatan vang terbentuk antara N
dengan atom-atom permukaan adalah pela tepak, pola jembatan dua dan jembatan

tipa



I. PENDAHULUAN

1.1. Latar Belakarg

Pembuatan gas amooiak dalam industi sudah dimulai sejak tabun 1913,
melalyi proses Haber-Bosch. Dalam proses pembuatannya dibutuhkan gas Na dan Ha.
|nsosiasi Ma meropakan lahapan reskst vang berlanpsung lambat dan menjadi
penentu kecepatan reaksi pembuatan NHy {Adamson, 1990). Agar disosiasi dapat
herlanpsung lebih cepat diperlukan katalis. Katalis yang sering digunakan adalah
besi. Beberapa percobaan tentang sifat katlisis besi telah dilakukan. Hasilnya
memperlihatkan babwa  kecepatan adsorpst Np pada  permukasn besi  sangat
lerpantung pada struktur permukaan besi (Gates, 1992)

Untuk meningkatkan aktvias katalis, perla dilakukan analisis terhadap sifal
Latalis besi Jengan berbapai insan permukaan. Pada penelinan scbelumnya,
Yuhernita et al. (1999) menyebutkan bahwa Fe(111) sifat katalisnya lebih baik dan
Fe 1003 dan Fe( 110}, Dalam penelitian tersebut fapisan permukaan hanya dibatasi
nada 2 lapisan dan jumbah atom 10, selanjutnya disebut Fee(111), denpan optimass
vang dilakukan secars satu dimensi. Maka didapatkan satu atom N teradsorpsi
sementars atom M yang binnya tidak teradsorpst (terbang). Kemudian Astoria (2002}
denpan mengprunakan Fe{111) vang terdirt dari 3 lapisan dan 13 atom dan dioptimasi
I jriga dimenst), selanjuinya disebu Fegs(1E1), menvebutkan bahwa molekul N
akun terdisosiast dan beberapa diantaranya tetap dajam bentuk molekul. Molekul N»
vang lerdisostasi, sebagian  atom N terikat pada atom-atom permukaan lapisan
pertama dan sebagian lainnya terbenam di bawah permukaan, kemudian terikat kuat
pada atom-piom dari permukaan lapisan kedva dan ketiga. Dari hasi] optimasi yang
diperoleh diduga masth belum efektif mewakill sifat katals dan pemnukaan bes
sebenamya.

Berdasackan dua peneliian di aras, maka peneliti tertarik untuk mencoba
mengeunakan permukazn besi dengan 3 lapisan dan jumlah atom 20 yang selanjuinya
disebut sebapai Feao(111), untuk mengetahui apakah permukaan besi dengan jumiah



20 atom, lebih mewakili sifat permukaan best sebenarnyva. Penpgamatan sifat katalis
perinukaan besi dilihat dari hasil optimasi secara 31 terhadap molekul Ny yang
dibiarkan jch tegak lorus permukaan (o = 90%) dengan & posisi jatuh dan SEjajar
penmukaan (o = 0") dengan 4 posisi jatuh.

Penelitian ini dilakukan secara komputasi denpgan menggunakan program
Calzaferre, dimana gas N: yang mendatangi permukaan dioptimasi secara 30
(sedangkan atom permukaan dianggap kaku) dengan ketelitian (,000% eV, Dengan
mengamati panjang dan kuat ikatan antar atom dalam keadaan optimal, diharapkan
dapat menggambarkan sifat adsorpsi yang terjadi sera mwudah tidaknya proses
desorpsi dart permukaan.

1.2, Rumusan Masalah
Diari wraian di atas dapet dirumuskan beberapa masalah sebagai berikut:
|, Apakah despan menambah jumlah atom permukaan, sifar katalis permukaan
Feaf 111} dapat mewakili sifat katalis pennukaan besi sebenamya.
2. Bagaimanakah pola ikatan yang dibentuk antara atom N dengan atom-atom
permukaan Fea1113,

3. Bagaimanakah posist gatul N7 vang akan meningkatkan efektifitas katalis besi.

1.3 Tujuan dan Manfast Pepelitian
Penelitian ini bertujuan untuk mengetahei jenis adsorps molekul N: dan
bapaimana proses terjadinga disosiasi molekul Nz pada permukaan Fegp(l11). Hasl
vaug diperoleh dalam penelitian ini diharapkan dapal mencernunkan keadasn logam
yang schenamya.
Sedanghan manfaat yang dibarapkan dari peoelitian ua adalah
1. Data vang diperoleh diharapkan dapat menerangkan sifit permukaan besi
sebenarnva.
7, Dmla dapat digenakan sebapal pembanding untuk  permukaan besi vang
dimadifikas



V. KESIMPULAN DAN SARAN

5.1, Kesimpulan

Molekul s baik vang mendatangi permukaan Feap(111) secara tepak lurus
maupun sejajar sebagisn besar teradsorpsi atomik, Kecuali jika Ny diarahkan jateh
regak lurus atom-atom pada lapisan pertama, maka N tersebut akan teradsorpsi
malekuler.

Ada  nea macam pola ikatan vang dibentuk antara N dengan atom-ztom
penmukaan yaitu:

L. Pola tegak: schuah ateem N terikat pada atom Fe lapisan pertama terdapat
pada posisi 1 dan 6.

2. Pola jembatan dua; sebuah atom N terikat pada atom Fe lapisan pertama dan
lapisan keduoa terdapat pada posest 2,5, 8 dan 9.

3. Pola jembatan tiea: sebuah  atom N tenikat pada atom Fe lapisan perlama,
kedua dan ketiga kecuali posist 10 terdapat pada posisi 3, 4 dan 7.
Pembentukan NH: teradsorpsi permukaan akan  lebih mudah jika N;

dijafulikan pada posisi 2, 3, 40, 8, dan 9. Sedangkan N2 yang diarahkan sepert pada
posist 1 kurang efekilf. Sedangkan molekul MNa vang dijatuhkan pada posisi 3, 4, 7
dan 10 dapat menurunkan efekiivitas katalis.

Berdasarkan pola tkatan yang dibentuk amara N dengan atom-atom logam
permukzan. Permukaan Fewr(111] cukup Batk untuk mewakili permukaan besi vang

sebenarnya jika dibandingkan permukaan Feaf11E.

5.2, Saram

Dari sepulub posist vang dioptimast, hasil yang diperoleh belum sepenulimya
elapat menerangkan sifat katalink dan Fe(lll). Oleh karena ity disarankan untuk
melakukan optimasi pada posisi-posisi lan, Sehingea didapatkan data yang lebih baik

otk menerangkan sifal katalis Feag{ 1)
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