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Abstrak
 

<p>Abstrak</p><p>Penelitian sifat mekanik dalam struktur material perovskite manganite&nbsp;

Nd<sub>0,67</sub>Sr<sub>0,33&shy;</sub>MnO<sub>3 </sub>dan

Nd<sub>0,67</sub>Ba<sub>0,33&shy;</sub>MnO<sub>3 </sub>menggunakan metode teori fungsional

densitas (DFT) dengan kode CASTEP untuk menghitung konstanta elastisitas material. Pemodelan struktur

molekul dapat dilakukan menggunakan program seperti Materials Studio, Avogadro, atau VESTA.&nbsp;

Permodelan ini menggunakan &nbsp;parameter kisi masing-masing kelompok adalah 3,782 Ã dan besar

sudut masing-masing titik sel adalah 90â°. Dengan parameterisasi Perdew-Burke-Ernzeh (PBE) dan

Generelized Gradient Approximation (GGA). Dengan kelompok ruang kubik ððÌ3ð (221). Penelitian

menggunakan DFT dengan kode CASTEP bisa mendapatkan perhitungan <em>Rule of Mixture</em>

untuk perhitungan konstanta elastisitas dengan hasil yang mendekati penelitian secara eksperimen. Secara

keseluruhan hasil yang didapatkan material NBMO lebih besar dibandingkan material NSMO karena

memang NBaMO sendiri memiliki kestabilan lebih tinggi dibandingkan

NSMO.&nbsp;</p><p>&nbsp;</p><hr /><p>The study of the mechanical properties in the structure of

perovskite manganite materials Nd<sub>0.67</sub>Sr<sub>0.33</sub>MnO<sub>3 </sub>and

Nd<sub>0.67</sub>Ba<sub>0.33</sub>MnO3 used the functional theory of density (DFT) method with

CASTEP code to calculate the elasticity constant of the material. Modeling of molecular structures can be

done using programs such as Materials Studio, Avogadro, or VESTA. This modeling uses the grid

parameter of each group is 3.782 Ã and the angular magnitude of each cell point is 90â°. With Perdew-

Burke-Ernzeh (PBE) and Generelized Gradient Approximation (GGA) parameterization. With a cubic space

group PmÌ3m (221) . Researchersusing DFT with CASTEP code can obtain <em>a Rule of Mixture</em>

calculation for the calculation of elasticity constants with results that are close to experimental research.

Overall, the results obtained by NBMO material are greater than NSMO materials because indeed NBaMO

itself has higher stability than NSMO.&nbsp; &nbsp; &nbsp; &nbsp; &nbsp;&nbsp;</p><p>&nbsp;</p>
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