
KAJIAN STRUKTUR DAN DINAMIKA SOLVASI ION MANGAN(III) DALAM 

AIR MENGGUNAKAN SIMULASI DINAMIKA MOLEKULAR QM/MM 

(QUANTUM MECHANICS/MOLECULAR MECHANICS) 

 

SKRIPSI 

 

Untuk memenuhi sebagian persyaratan 

mencapai derajat Sarjana Kimia 

 

 

 

 

 

Oleh: 

Ayyasy Mufid Habibullah 

20106030022 

 

 

 

 

PROGRAM STUDI KIMIA 

FAKULTAS SAINS DAN TEKNOLOGI 

UNIVERSITAS ISLAM NEGERI SUNAN KALIJAGA 

YOGYAKARTA 

2024



 
 

iii 
 

HALAMAN PENGESAHAN TUGAS AKHIR 

  



 
 

iv 
 

 

SURAT PERSETUJUAN SKRIPSI/TUGAS AKHIR 

 

  



 
 

v 
 

 

 

NOTA DINAS KONSULATSI 

 

 

  



 
 

vi 
 

 

 

 

  



 
 

vii 
 

 

SURAT PERNYATAAN KEASLIAN SKRIPSI 

  



 
 

viii 
 

HALAMAN PERSEMBAHAN 

 

 

 

Puji Syukur kepada Allah SWT. Karya kecil ini kupersembahkan 

sebagai rasa terima kasih dan rasa bangga untuk: 

 

 

 

 

Almamater tercinta 

Program Studi Kimia 

Fakultas Sains dan Teknologi 

Universitas Islam Negeri Sunan Kalijaga Yogyakarta 

 

 

 

 

Ibu, Ibu, Ibu, Bapak, Adik, Keluarga Besarku, dan Teman-teman 

dekatku yang selalu memberikan do’a, motivasi, dan dukungan untuk 

menyelesaikan tugas akhir ini 

 

 

  



 
 

ix 
 

HALAMAN MOTO 

 

(Berdasarkan Buku yang telah dibaca) 

"Bertindaklah ketika dapat, bergeraklah ketika harus."  

"Pergilah ke dalam pertempuran dengan keyakinan bahwa Anda akan menang, bukan 

dengan harapan tidak akan kalah." 

"Musuhmu dapat meramalkan langkahmu, tetapi dia tidak dapat meramalkan hatimu." 

"Hancurkan musuhmu dengan menangkap hatinya." 

--(Sun Tzu)— 

 

“Adaptasi Lebih Penting daripada Prediksi, Manfaatkan Peluang Tak Terduga” 

--(Nassim Nicholas)— 

 

"Penciptaan bukanlah tanpa konsekuensi, dan kita bertanggung jawab atas hasil dari ambisi 

kita." 

"Setiap tindakan kita memiliki konsekuensi, dan tugas kita adalah memikul beban dari 

karya kita sendiri." 

"Keberhasilan tanpa etika adalah kehancuran yang menanti waktu." 

"Aturlah ambisimu dengan bijaksana, sebab keinginan tanpa pertimbangan dapat 

membawa malapetaka."  

--(Mary Shelley)--  



 
 

x 
 

KATA PENGANTAR 

ِ العاَلَمِيْنَ وَالصَّلاةَُ وَالسَّلَامُ عَلىَ اشَْرَفِ  ِ رَب  حِيْمِ،الَْحَمْدُ للّٰه حْمَنِ الرَّ ِ الرَّ دٍ بِسْمِ اللّٰه الْلأنَْبيَِاءِ وَالْمُرْسَلِيْنَ سَي دِِناَ وَمَوْلٰنَا مُحَمَّ

ا بَعْدُ   وَعَلىَ اٰلِهِ وَصَحْبِهِ اجَْمَعِيْنَ، امََّ

Puji syukur senantiasa terucapkan kehadirat Allah Swt. atas limpahan nikmat 

sehingga skripsi yang berjudul “Kajian Struktur Dan Dinamika Solvasi Ion Mangan(III) 

Dalam Air Menggunakan Simulasi Dinamika Molekular QM/MM (Quantum 

Mechanics/Molecular Mechanics)” ini dapat diselesaikan sebagai salah satu persyaratan 

mencapai derajat Sarjana Kimia. Sholawat serta salam selalu tercurahkan kepada Nabi 

Muhammad Saw. Semoga kelak mendapatkan syafaat beliau di yaumul qiyamah. 

Penulis mengucapkan terima kasih kepada semua pihak yang telah memberikan 

dorongan, semangat, bantuan dan ide-ide kreatif sehingga tahap demi tahap penyusunan 

skripsi ini telah selesai. Ucapan terima kasih tersebut secara khusus disampaikan kepada: 

1. Allah SWT yang telah memberikan kelimpahan Rahmat, Nikmat, Rezekinya, 

kesabaran, serta akal yang sehat dalam proses penyusunan skripsi. 

2. Ibu Prof. Khurul Wardati, M.Si. selaku Dekan Fakultas Sains dan Teknologi UIN Sunan 

Kalijaga Yogyakarta. 

3. Ibu Dr. Imelda Fajriyati, M.Si. selaku Ketua Program Studi Kimia Fakultas Sains dan 

Teknologi UIN Sunan Kalijaga Yogyakarta. 

4. Bapak Priyagung Dhemi Widiakongko, S.Si., M.Sc. selaku dosen Pembimbing skripsi 

yang telah memberikan motivasi dan pengarahan selama studi sekaligus sebagai 

pembimbing skripsi yang secara ikhlas dan sabar telah meluangkan waktunya untuk 

membimbing, mengarahkan, dan memotivasi penulis dalam menyelesaikan penyusunan 

skripsi ini. 

5. Seluruh Dosen Program Studi Kimia dan Staf Karyawan Fakultas Sains dan Teknologi 

Universitas Islam Negeri Sunan Kalijaga Yogyakarta. 

6. Segenap PLP Laboratorium Biologi Terpadu UIN Sunan Kalijaga Yogyakarta dan yang 

telah membantu dalam pelaksanaan penelitian. 

7. Ibuk, Bapak, dan keluarga besar yang memberikan dukungan uang jajan dan dorongan 

psikologis dalam proses menuntut ilmu serta penulisan tugas akhir. 

8. Ibu Tutik, ibu Heni, Devarya, Gracia, Rafiq, Nabila, teman-teman ”Pencerahan”, serta 

Kimia angkatan 2020 UIN Sunan Kalijaga Yogyakarta atas dukungan dalam 

kepenulisan dan bantuan selama penelitian. 



 
 

xi 
 

9. Semua pihak yang belum dapat penulis sebutkan satu persatu atas bantuannya dalam 

penyelesain skripsi ini. 

Demi kesempurnaan skripsi ini, kritik dan saran sangat penulis harapkan. Penulis 

berharap skripsi ini bermanfaat bagi perkembangan ilmu pengetahuan secara umum dan 

kimia secara khusus. 

Yogyakarta, 12 Februari 2024 

 

 

Ayyasy Mufid Habibullah 

  



 
 

xii 
 

DAFTAR ISI 

 

HALAMAN JUDUL ............................................................................................................. ii 

HALAMAN PENGESAHAN TUGAS AKHIR .................................................................. iii 

 .............................................................................................................................................. iv 

SURAT PERSETUJUAN SKRIPSI/TUGAS AKHIR ........................................................ iv 

 ............................................................................................................................................... v 

NOTA DINAS KONSULATSI ............................................................................................. v 

 ............................................................................................................................................. vii 

SURAT PERNYATAAN KEASLIAN SKRIPSI ............................................................... vii 

HALAMAN PERSEMBAHAN ......................................................................................... viii 

HALAMAN MOTO ............................................................................................................. ix 

KATA PENGANTAR ........................................................................................................... x 

DAFTAR ISI ....................................................................................................................... xii 

DAFTAR TABEL .............................................................................................................. xiv 

DAFTAR GAMBAR ........................................................................................................... xv 

DAFTAR LAMPIRAN ...................................................................................................... xvi 

ABSTRAK ........................................................................................................................ xvii 

BAB I PENDAHULUAN ..................................................................................................... 1 

A. Latar Belakang ....................................................................................................................... 1 

B. Batasan Masalah ..................................................................................................................... 4 

C. Rumusan Masalah .................................................................................................................. 4 

D. Tujuan Penelitian.................................................................................................................... 4 

E. Manfaat Penelitian.................................................................................................................. 4 

BAB II TINJAUAN PUSTAKA DAN LANDASAN TEORI .............................................. 5 

A. Tinjauan Pustaka .................................................................................................................... 5 

B. Landasan Teori ....................................................................................................................... 7 

1. Mangan ............................................................................................................................... 7 

2. Solvasi Ion dalam Larutan .................................................................................................. 7 

3. Simulasi Dinamika Molekular (DM) ................................................................................. 9 

4. Potensial Lennard-Jones ................................................................................................... 11 

5. Analisis Struktur dan Dinamika Solvasi .......................................................................... 12 

C. Kerangka Berpikir dan Hipotesis Penelitian ........................................................................ 15 

BAB III METODOLOGI PENELITIAN ............................................................................ 17 

A. Waktu dan Tempat Pelaksanaan Penelitian.......................................................................... 17 



 
 

xiii 
 

B. Alat-Alat Penelitian .............................................................................................................. 17 

C. Bahan-Bahan Penelitian ....................................................................................................... 17 

D. Cara Kerja Penelitian ........................................................................................................... 17 

1. Penentuan Geometri Awal ............................................................................................... 17 

2. Penentuan Kurva Lennard-Jones ...................................................................................... 17 

3. Pengkondisian Simulasi QM/MM .................................................................................... 18 

4. Protokol Simulasi QM/MM ............................................................................................. 18 

5. Penyusunan Potensial 2-badan dan 3-badan .................................................................... 18 

E. Analisis Hasil Penelitian ...................................................................................................... 18 

BAB IV HASIL DAN PEMBAHASAN ............................................................................. 19 

A. Uji Parameter Potensial Lennard-Jones ............................................................................... 19 

B. Struktur Hidrasi Ion Mn3+ .................................................................................................... 21 

1. Radial Distribution Function (RDF)................................................................................. 21 

2. Angular Distribution Function (ADF) ............................................................................. 24 

C. Dinamika Hidrasi Ion Mn3+ Kompleks [Mn(H2O)6]3+.......................................................... 25 

1. Root Mean Square Deviation (RMSD) ............................................................................ 27 

2. Root Mean Square Fluctuation (RMSF) .......................................................................... 28 

BAB V KESIMPULAN DAN SARAN .............................................................................. 32 

A. Kesimpulan .......................................................................................................................... 32 

B. Saran ..................................................................................................................................... 33 

DAFTAR PUSTAKA .......................................................................................................... 34 

LAMPIRAN ........................................................................................................................ 39 

 

 

 

  



 
 

xiv 
 

DAFTAR TABEL 

Tabel IV. 1 Parameter final Potensial Lennard-Jones ......................................................... 20 

 

  



 
 

xv 
 

DAFTAR GAMBAR 

Gambar II. 1 Struktur Hidrasi ................................................................................................ 8 

Gambar II. 2 Skema Kotak Simulasi QM/MM ................................................................... 10 
Gambar II. 3 Grafik Potensial Lennard-Jones ..................................................................... 12 
Gambar II. 4 Deskretisasi Ruang Evaluasi Fungsi Distribusi Radial .................................. 13 
 

Gambar IV. 1 Perbandingan Kurva Potensial Lennard-Jones Hasil Simulasi dan 

Eksperimen .......................................................................................................................... 20 
Gambar IV. 2 Fungsi Distribusi Mn3+-O Hasil Simulasi .................................................... 22 

Gambar IV. 3 Fungsi Distribusi Mn3+-H Hasil Simulasi .................................................... 23 
Gambar IV. 4 Fungsi Distribusi O-Mn-O Hasil Simulasi ................................................... 25 
Gambar IV. 5 Hasil Simulasi Dinamika Molekular Mn3+-H2O .......................................... 26 

Gambar IV. 6 Struktur Geometri [Mn(H2O)6]
3+Hasil Simulasi Dinamika Molekular 

YASARA Dynamic ............................................................................................................. 26 
Gambar IV. 7 Perubahan Rata-rata Posisi Atom Hasil Simulasi ........................................ 27 
Gambar IV. 8 Rata-rata Fluktuasi Posisi Atom Hasil Simulasi .......................................... 29 

Gambar IV. 9 Kurva RMSF Hasil Simulasi pada Titik Terendah....................................... 30 
 

  

  



 
 

xvi 
 

DAFTAR LAMPIRAN 

Lampiran 1. Penyelesaian Perhitungan Parameter Lennard-Jones Simulasi dan 

Eksperimen .......................................................................................................................... 39 
Lampiran 2. Penyelesaian Perhitungan Nilai ADF yang diperoleh dari Simulasi 

Menggunakan Program LAMMPS ...................................................................................... 41 
Lampiran 3. Perolehan Data RMSF dan Plot Fitting Oleh Program Script Pyton. ........... 48 
Lampiran 4. Berkas Trejectory Program LAMMPS (Lennard-Jones) .............................. 49 

Lampiran 5. Pengkondisian Sistem Pelarut dalam Box Simulasi ...................................... 56 
Lampiran 6. Perhitungan Bilangan Koordinasi ................................................................. 58 
Lampiran 7. Curriculum Vitae ........................................................................................... 60 

  



 
 

xvii 
 

ABSTRAK 

KAJIAN STRUKTUR DAN DINAMIKA SOLVASI ION MANGAN(III) DALAM 

AIR MENGGUNAKAN SIMULASI DINAMIKA MOLEKULAR QM/MM 

(QUANTUM MECHANICS/MOLECULAR MECHANICS) 

 

Oleh : 

Ayyasy Mufid Habibullah 

20106030022 

Pembimbing : 

Priyagung Dhemi Widiakongko, S.Si., M.Sc. 

Reaktifitas ion logam mangan dalam air dapat mempengaruhi sifat dan struktur dari 

kompleks yang terbentuk. Penelitian eksperimental belum bisa memprediksi terhadap sifat-

sifat statik maupun dinamik yang diturunkan secara langsung dari interaksi ditingkat atom 

atau molekul. Penelitian ini dilakukan bertujuan untuk mempelajari struktur dan dinamika 

solvasi ion Mn3+ dalam air melalui simulasi dinamika molekul QM/MM. 

Subjek dalam penelitian ini adalah ion Mn3+, sedangkan objek dalam penelitian 

adalah struktur dan dinamika ion Mn3+ dalam air. Prosedur yang dilakukan yaitu menentukan 

dan menguji parameter simulasi sesuai dengan grafik potensial Lennard-Jones. Langkah 

selanjutnya menyusun dan memodifikasi program komputasi LAMMPS dan Gromacs untuk 

menyelesaikan persamaan potensial 2-badan dan 3-badan dengan menggunakan simulasi 

dinamika molekul QM/MM yang akan menghasilkan berupa data berkas trajectory. 

Selanjutnya berkas tersebut diolah kembali dan menghasilkan data berupa grafik RDF dan 

ADF. Dinamika dari pergerakan ion dan ligan akan ditinjau menggunakan perangkat lunak 

YASARA yang kemudian menghasilkan data RMSF dan RMSD. 

Hasil penelitian yang telah dilakukan menunjukkan keteraturan struktur Mn3+ dalam 

air. Sudut yang terbentuk berdasarkan analisis ADF yaitu 89º dan 176 º yang 

mengidentifikasikan bentuk oktahedral dengan dikelilingi enam ligand air. Hasil analisis 

RMSD dan RMSF menunjukan rata-rata nilai ≤ 2,5Å dari hasil simulasi selama 500 piko 

detik. Hal ini menunjukkan bahwa ion dan ligan tidak memberikan fleksibilitas yang tinggi 

dan dapat dikatakan memiliki interaksi atau ikatan yang stabil. Kompleksasi ion mangan(III) 

dengan air yang stabil ini membuatnya lebih bersifat toksik dalam tubuh. 

 

Kata Kunci: Dinamika Molekular, Solvasi, RDF, ADF, QM/MM, ion Mn3+, air. 
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ABSTRACT 

STUDY OF THE STRUCTURE AND DYNAMICS OF MANGANESE(III) ION 

SOLVATION IN WATER THROUGH QM/MM MOLECULAR DYNAMICS 

SIMULATION (QUANTUM MECHANICS/MOLECULAR MECHANICS) 

 

By: 

Ayyasy Mufid Habibullah 

20106030022 

 

Adviser: 

Priyagung Dhemi Widiakongko, S.Si., M.Sc. 

 

The reactivity of manganese metal ions in water can influence the properties and 

structure of the complexes formed. Experimental research has not been able to predict the 

static and dynamic properties directly derived from interactions at the atomic or molecular 

level. This study aims to investigate the structure and dynamics of Mn3+ ion solvation in 

water through QM/MM molecular dynamics simulations. 

The subject of the research is Mn3+ ions, while the object is the structure and 

dynamics of Mn3+ ions in water. The procedure involved determining and testing simulation 

parameters according to the Lennard-Jones potential graph. The next step was to develop 

and modify computational programs in LAMMPS and Gromacs to solve the 2-body and 3-

body potential equations using QM/MM molecular dynamics simulations, which resulted in 

trajectory file data. The trajectory files were then processed to generate RDF and ADF 

graphs. The dynamics of ion and ligand movements were analyzed using YASARA software, 

which produced RMSF and RMSD data. 

The research results showed the regularity of Mn3+ ion structure in water. The angles 

formed, based on ADF analysis, were 89º and 176º, identifying an octahedral shape 

surrounded by six water ligands. The RMSD and RMSF analysis results indicated average 

values of ≤ 2.5Å from the simulation results over 500 picoseconds. This suggests that the ion 

and ligands do not exhibit high flexibility and can be considered to have stable interactions 

or bonds. The stable complexation of manganese(III) ions with water makes them more toxic 

in the body. 

 

Keywords: Molecular Dynamics, Solvation, RDF, ADF, QM/MM, ion Mn3+, water.  
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BAB I 

PENDAHULUAN 

A. Latar Belakang 

Mangan (Mn) merupakan salah satu dari jenis logam transisi yang jumlahnya 

melimpah pada kerak bumi. Mangan dalam air umumnya berada dalam bentuk ion 

manganous atau senyawa dengan zat organik kompleks. Kemampuan ion mangan untuk 

teroksidasi menjadi bentuk yang lebih tinggi seperti mangan(III) dalam kondisi yang sesuai 

cenderung lebih reaktif. Kajian kompleksasi ion mangan(III) dengan molekul air memiliki 

toksisitas yang lebih tinggi dibanding ion mangan tunggal.  Oleh karena itu, penting untuk 

memahami interaksi antara ion mangan dan air serta potensi toksisitasnya pada kesehatan 

manusia. (Kertas, 2020). 

Beberapa upaya telah dilakukan dalam mempelajari mengenai mangan dalam tubuh. 

Penelitian yang dilakukan Zuzanna et al. (2021) telah mengkaji secara in vitro dan in vivo 

toksisitas senyawa mangan berukuran nano. Penelitian tersebut menjelaskan bahwa 

mekanisme utama toksisitas melibatkan induksi stres oksidatif yang menyebabkan 

kerusakan DNA dan apoptosis. Namun, penelitian tersebut menghasilkan kesimpulan yang 

berbeda mengenai toksisitas mangan dari data percobaan in vitro dan in vivo nya. Penelitian 

lain yang telah dilakukan oleh Fernandes et al. (2019) juga mengkaji paparan mangan 

beracun terhadap sel tubuh manusia, namun hasil analisis transkriptom mengungkapkan 

adanya respon sel yang berbeda. Maka dari kedua hasil penelitian tersebut belum cukup 

untuk mengetahui secara pasti mengenai mekanisme reaktifitas dari mangan, sehingga perlu 

adanya tinjauan mengenai perilaku logam mangan melalui metode yang lain.  

Interaksi antara kation logam dengan ligan netral seperti air dan amoniak telah 

banyak dikaji. Hal ini disebabkan karena hampir sepertiga dari protein memerlukan ion 

logam dalam struktur maupun fungsinya. Banyak di antara ikatan protein dengan ion logam 

melibatkan nitrogen (N) atau molekul yang mengandung atom oksigen (O) sebagai atom 

yang berfungsi sebagai ligan. Penelitian ini akan menggunakan atom O sebagai ligannya. 

Solvasi merupakan kristal ionik terlarut di dalam suatu pelarut yang berisi suatu molekul-

molekul yang akhirnya terbentuk asosiasi elektronik dengan suatu ion, dan jika digunakan 

pelarut air maka disebutlah hidrasi. Penelitian mengenai hidrasi ion, umumnya sering 

digunakan pelarut air yaitu seperti penentuan jumlah hidrasi ion, interaksi energi antara ion 

dan molekul air, serta laju pertukaran molekul air terkoordinasi di sekitar ion. 
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Struktur dan dinamika hidrasi dapat ditentukan melalui dua cara, yaitu melalui 

eksperimen atau simulasi komputer. Penentuan struktur dan dinamika hidrasi melalui 

eksperimen memerlukan beberapa peralatan, antara lain: difraksi sinar-X, difraksi elektron, 

difraksi sinar neutron, spektroskopi NMR dan beberapa peralatan yang berdasarkan metode 

hamburan, sedangkan metode spektroskopi menggunakan Extended X-ray Absorption Fine 

Structure (EXAFS), X-ray Absorption Near Edge Structure (XANES), resonansi magnetik 

inti dan Raman infra merah (Pranowo, dkk, 2002). Metode spektroskopi dan hamburan 

banyak digunakan dalam penelitian secara eksperimental. Kelemahan pada penentuan 

struktur solvasi ion secara eksperimental yaitu belum mampu menjelaskan struktur solvasi 

kedua dari ion, seperti jumlah molekul solven yang terkoordinasi dengan jarak interaksi 

antara ion dan molekul solven (Ohtaki dan Radnai, 1993). Oleh sebab itu diperlukan suatu 

pendekatan untuk menjelaskan kekurangan, melalui simulasi komputer. Melalui simulasi 

komputer akan lebih mudah untuk dilakukan penelitian, Hal ini dikarenakan jumlah atom 

yang lebih banyak apalagi jika digunakan pelarut non air yang memiliki banyak energi 

interaksi yang harus dihitung pada saat pembuatan potensial intermolekul (Ohtaki, H. 1993). 

Berkembangnya metode kimia komputasi membuat para peneliti dapat melakukan 

kajian mekanisme interaksi ion yang sulit dilakukan secara  in vitro maupun in vivo. 

Simulasi dinamika molekul merupakan sebuah metode yang dapat digunakan untuk 

melakukan prediksi terhadap sifat-sifat statik maupun dinamik yang diturunkan secara 

langsung dari interaksi ditingkat atom atau molekul. Mengingat belum ada alternatif lainnya 

yang dapat digunakan untuk memecahkan persoalan tersebut hingga ketingkatan yang cukup 

rinci, maka metode simulasi dinamika molekul ini merupakan alternatif yang dapat 

digunakan dalam penelitian baik untuk ilmu mumi maupun rekayasa. Terdapat dua buah 

persoalan utama dalam menggunakan metode simulasi dinamika molekul ini, pertama 

adalah menentukan model energi potensial yang mengatur hubungan antara atom atom atau 

molekul molekul yang saling berinteraksi di dalam sistem. Berdasarkan dari model energi 

potensial inilah gaya - gaya yang mempengaruhi dinamika sistem dapat ditentukan. Kedua 

yaitu menentukan algoritma dan metode numerik yang tepat dan efisien untuk digunakan 

dalam memecahkan persoalan dinamika yang kompleks ini (Manna et al., 2014).  

Kajian terbaru mengenai interaksi ion mangan (III) dengan pelarut biologis telah 

dilakukan. Penelitian yang dilakukan oleh Malloum dan Conradie (2023) dengan 

memodelkan ion mangan terlarut dalam senyawa kompleks pada pelarut air dan amonia 

dengan model solvasi kontinum kluster. Penelitian yang dilakukan tersebut belum sampai 
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pada simulasi dinamika molekular, namun hasil penelitian ini cukup menjadi dasar dalam 

penelitian ke tahap yang lebih kompleks. Keterbatasan model solvasi kontinum kluster yang 

hanya mendapatkan data dari segi energi absolut, energi bebas, dan entalpi dalam mengkaji 

kelarutan, hal ini dapat kaji lebi lanjut dengan metode simulasi dinamika molekular QM/MM 

(Quantum Mechanic/Molecular Mechanic). Kelebihan metode gabungan antara Quantum 

mechanic dan Molecular Mechanic ini menghasilkan perhitungan yang lebih akurat. 

Simulasi dengan metode dinamika molekul selain dapat memberikan informasi bentuk 

struktur molekul, juga dapat memberikan informasi mengenai dinamika molekul, karena 

metode ini dapat menggambarkan sifat struktur molekul sebagai fungsi waktu (Armunanto, 

dkk. 2004).  

Secara teoritis, struktur dan dinamika solvasi ion dapat ditentukan melalui simulasi 

DM klasik dan DM QM/MM. Simulasi DM QM/MM meberikan hasil simulasi akurat jika 

dibandingkan dengan simulasi DM klasik. Simulasi DM MK/MM memberikan hasil 

simulasi akurat, disebabkan karena mampu digunakan dalam skala waktu yang kecil 

(pikodetik). Penelitian mengenai suatu solvasi dari ion logam menggunakan simulasi DM 

QM/MM menjadi penting karena melalui simulasi tersebut dapat mendapatkan informasi 

mengenai dinamika solvasi dalam skala femkodetik, dimana melalui instrumen dan 

eksperimen belum tentu mencapainya (Rode dan Hofer, 2006). Ketidaksesuaian  metode 

eksperimen dengan teori karena terbatasnya metode eksperimen dalam melakukan skala 

waktu yang kecil (pikodetik), sehingga untuk melakukan lebih lanjut pada ivestigasi struktur 

secara eksperimen akan sulit. Hal ini disebabkan karena suatu sistem yang dilakukan kurang 

stabil atau tingkat pengenceran yang tinggi melalui cara investigasi difraksi sinar-X atau 

netron dirasa tidak mungkin. 

Berdasarkan uraian dari penelitian sebelumnya, kajian interaksi ion mangan (III) 

dengan pelarut air perlu dilakukan. Hal ini karena belum banyak kajian yang mempelajari 

interaksi ion mangan (III) dalam pelarut air dan penelitian terdahulu belum mencapai ke 

tahap kajian berdasarkan simulasi dinamika molekularnya. Penelitian ini akan menggunakan 

metode QM/MM untuk perhitungannya. Metode QM/MM dipilih karena memiliki 

keunggulan dalam menghasilkan perhitungan yang lebih akurat dibandingkan metode 

solvasi kontinum kluster dan mekanika klasik pada penelitian sebelumnya, hal ini karena 

metode QM/MM menggunakan perhitungan gabungan antara Quantum mechanic dan 

Molecular Mechanic. Metode ini juga mampu menggambarkan struktur molekul uji, 

sehingga dapat memberikan informasi mengenai dinamika molekulnya. Hasil yang 



 
 

4 
 

diperoleh dari simulasi dinamika molekul dengan metode QM/MM diharapkan dapat 

menggambarkan interaksi ion mangan (III) dalam pelarut air dengan lebih mendekati pada 

kondisi lingkungan yang sesungguhnya. 

B. Batasan Masalah 

Berdasarkan latar belakang yang telah dipaparkan diatas, maka batasan masalah pada 

penelitian ini sebagai berikut: 

1. Metode penentuan struktur dan dinamika solvasi ion Mn(III)  dalam air yang digunakan 

adalah metode dinamika molekuler Quantum Mechanics/Molecular Mechanics. 

2. Batasan simulasi dilakukan di dalam virtual box dengan berfokus pada interaksi antara 

senyawa Mn dengan air (H2O). 

3. Data base yang digunakan yaitu big data OpenKIM 

C. Rumusan Masalah 

Berdasarkan latar belakang masalah yang telah dipaparkan, maka rumusan masalah 

yang dapat dibuat sebagai berikut: 

1. Bagaimana struktur hidrasi dari ion Mn(III) berdasarkan simulasi dinamika molekul 

Quantum Mechanic/Molecular Mechanic? 

2. Bagaimana dinamika hidrasi dari ion Mn(III) berdasarkan simulasi dinamika molekul 

Quantum Mechanic/Molecular Mechanic? 

D. Tujuan Penelitian 

Berdasarkan rumusan masalah yang telah dipaparkan, maka penelitian yang akan 

dilakukan bertujuan untuk: 

1. Mempelajari struktur solvasi ion Mn(III) dalam air berdasarkan simulasi dinamika 

molekul Quantum Mechanic/Molecular Mechanic. 

2. Mempelajari dinamika solvasi ion Mn(III) dalam air berdasarkan simulasi dinamika 

molekul Quantum Mechanic/Molecular Mechanic. 

E. Manfaat Penelitian 

Berdasarkan tujuan penelitian diatas, manfaat yang diharapkan dari hasil penelitian 

yang akan dilakukan yaitu dapat memberikan kebermanfaatan yang signifikan bagi 

pengembangan ilmu kimia terutama dalam bidang kimia komputasi. Adanya hasil penelitian 

ini diharap dapat digunakan dalam mempelajari lebih lanjut mengenai interaksi ion logam 

dan ligan melalui kajian struktur dan dinamika solvasi. 
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BAB V 

KESIMPULAN DAN SARAN 

A. Kesimpulan 

Berdasarkan penelitian struktur dan dinamika ion mangan dalam air dengan simulasi 

dinamika molekular QM/MM yang telah dilakukan dapat disimpulkan sebagai berikut: 

1. Berdasarkan hasil analisis dari nilai RDF, ADF dan snapshot dari software YASARA 

Dynamic, struktur sistem hidrasi ion Mn3+ menunjukkan pada simulasi 2-badan struktur 

molekul Mn-O memiliki struktur teratur yang ditandai dengan puncak tunggal pada jarak 

ikatan tertentu, serta tidak terjadi tumpang tindih antara struktur molekul Mn-H dan pada 

simulasi 3-badan struktur molekul O-Mn-O menunjukkan 2 sudut puncak sesuai 

referensi yaitu 89⁰ dan sudut 176⁰, sehingga membentuk geometri oktahedral dengan 

bentuk senyawa kompleks [Mn(H2O)6]
3+. 

2. Dinamika dari proses simulasi yang melibatkan ion Mn3+ dalam air sebagai ligan 

menunjukkan hasil bahwa pada simulasi dinamika molekular nilai RMSD yang 

didapatkan ≤ 2,0 Å menandakan struktur ion relatif stabil dan tidak mengalami 

perubahan besar selama simulasi dan nilai RMSF yang didapatkan adalah ≤ 2,5 Å 

menandakan bahwa ion dan ligan tidak memberikan fleksibilitas yang tinggi, sehingga 

dapat dikatakan memiliki interaksi atau ikatan yang stabil serta dapat berperan aktif. 
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B. Saran 

1. Penelitian selanjutnya perlu mempelajari lebih lanjut rumus turunan dari perhitungan 

fisika quantum untuk bisa memperoleh data yang tebih teliti 

2. Analisis struktur molekul dapat ditambahkan parameter DFT, karena penelitian 

mengenai DFT sudah mulai dikembangkan di tahun 2023 ini. 

3. Saran untuk peneliti selanjutnya untuk bisa lebih cakap dalam mengolah skript 

pemograman dengan bahasa pemograman C++ dan Python dikarenakan terbatasnya 

software yang dimiliki oleh kampus. 

4. Peningkatan versi dari YASARA Dynamic ke YASARA Structure dirasa perlu, 

pengembangan penggunaan software bisa lebih luas diluar tema dalam penelitian ini. 

5. Saran untuk prodi kimia agar bisa berlangganan software kimia komputasi lebih banyak 

lagi, dikarenakan penelitian nanotechnology sudah mulai dikembangkan sangat pesat, 

agar skripsi yang di ampu oleh prodi kimia tidak hanya sekedar judul analisis kuantitatif 

seperti praktikum saja.  
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