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ABSTRAK 

STRUKTUR DAN DINAMIKA SOLVASI 

KROMIUM(III) DALAM AMONIA: STUDI 

SIMULASI DINAMIKA MOLEKULAR QUANTUM 

MECHANICS/ MOLECULAR MECHANICS 

(QM/MM) 

 

Oleh : 

Muhammad Rafiq Al Mahdi 

20106030050 

 
Studi simulasi dinamika molekular dengan menggunakan 

metode QM/MM (Quantum Mechanics/ Molecular Mechanics) 

telah dilakukan. Ion logam ini berpotensi menyebabkan toksik jika 

masuk kedalam tubuh.  Penelitian ini bertujuan untuk mempelajari 

struktur dan dinamika  solvasi kromium dalam amonia melalui studi 

simulasi  dinamika molekular QM/MM. 

Pada penelitian subjek yang digunakan adalah Cr3+ dengan 

objek penelitian struktur dan dinamika ion Cr dalam amonia. 

Penelitian diawali dengan menentukan parameter simulasi dengan 

potensial Lennard-Jones. Simulasi diatur dalam kotak simulasi 

dengan panjang 40x40x40 dengan satuan waktu picosecond (ps). 

Selanjutnya, simulasi struktur dan dinamika molekular QM/MM 

dilakukan pada analisis potensial 2-badan dan 3-badan 

menggunakan LAMMPS dengan modifikasi dalam penyelesaian 

persamaan yang hasilnya berupa data trajectory. Data yang 

diperoleh nantinya dipresentasikan dalam bentuk grafik RDF dan 

ADF. Analisis RMSD dan RMSF diperoleh dari dinamika solvasi 

pada interaksi ion dengan ligan yang diproses dalam perangkat 

lunak GROMACS. 

Analisis distribusi sudut yang dilakukan memperoleh hasil 

91° dan 178° yang mengindikasikan geometri terbentuk adalah 

oktahedral yang dikelilingi ligan amonia berjumlah enam pada Cr. 

Lalu, untuk sifat dinamika solvasi dihasilkan dari data RMSD dan 

RMSF menunjukkan stabil dengan hasil simulasi nilai RMSD ≤ 2Å 

dan nilai RMSF ≤ 2,5 Å. Hasil yang diperoleh dari penelitian pada 

ion Cr3+ dalam amonia menunjukkan kesesuaian. 

 

Kata Kunci     : ion Cr3+, amonia, solvasi, simulasi dinamika 

molekular QM/MM 
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ABSTRACT 

STRUCTURE AND DYNAMICS OF CHROMIUM(III) 

SOLVATION IN AMMONIA: SIMULATION STUDY OF 

MOLECULAR DYNAMICS QUANTUM MECHANICS 

(QM/MM) 

 

By : 

Muhammad Rafiq Al Mahdi 

20106030050 

 
Molecular dynamics simulation studies using the QM/MM 

(Quantum Mechanics/Molecular Mechanics) method have been 

carried out. These metal ions have the potential to cause toxicity if 

they enter the body. This research aims to study the structure and 

dynamics of chromium solvation in ammonia through QM/MM 

molecular dynamics simulation studies. 

In the research, the subject used was Cr3+ with the 

research object being the structure and dynamics of Cr ions in 

ammonia. The research begins by determining the simulation 

parameters with the Lennard-Jones potential. The simulation is 

arranged in a simulation box with a length of 40x40x40 with 

picosecond (ps) time units. Next, QM/MM molecular structure and 

dynamics simulations were carried out on 2-body and 3-body 

potential analysis using LAMMPS with modifications in solving 

equations whose results were in the form of trajectory data. The data 

obtained will later be presented in the form of RDF and ADF graphs. 

RMSD and RMSF analyzes were obtained from the solvation 

dynamics of ion-ligand interactions processed in GROMACS 

software. 

The angle distribution analysis carried out obtained results 

of 91° and 178°, which indicates that the geometry formed is 

octahedral surrounded by six ammonia ligands in Cr. Then, the 

dynamic properties of solvation resulting from RMSD and RMSF 

data show that it is stable with simulation results of RMSD values ≤ 

2Å and RMSF values ≤ 2.5 Å. The results obtained from research on 

Cr3+ ions in ammonia show agreement. 

 

Kata Kunci     : ion Cr3+, ammonia, solvation, QM/MM 

molecular dynamics simulations 
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BAB I  

PENDAHULUAN 

A. Latar Belakang Masalah 

Kromium adalah logam berwarna putih dan keras. 

Logam ini biasanya ditemukan dalam bijih kromit, yang 

merupakan mineral oksida. Berniyanti dkk. (2020), 

menyebutkan bahwa kromium dalam tubuh berfungsi sebagai 

unsur mikro esensial dalam metabolisme. Selain itu, logam 

kromium dalam industri digunakan sebagai pelapisan besi 

beserta penyamakan kulit (Paz dkk., 2023). Kelebihan yang 

dimiliki kromium tersebut karena sifat tidak mudah teroksidasi 

pada logam kromium oleh udara sebagai lapisan pelindung 

(Edy dkk., 2019). Namun, dalam kondisi tertentu, kromium 

dapat teroksidasi dan membentuk ion-ion. Kelimpahan ion 

kromium yang teroksidasi di lingkungan paling umum salah 

satunya adalah ion kromium(III). Ion kromium mempunyai 

sifat yang cenderung toksik dibandingkan ketika belum 

teroksidasi ke lingkungan. Ion kromium yang teroksidasi 

biasanya berupa debu beracun selama proses pembuatan 

material dalam industri (Fontaine dkk., 2019). Ion kromium 

yang terpapar dalam tubuh membentuk kompleks dengan 

pelarut biologis yang dapat berpotensi menyebabkan efek 

toksik. Menurut NIOSH (National Institute for Occupational 

Safety and Health) (2022), efek buruk dari paparan ion 

kromium bervariasi, seperti kontak kulit, inhalasi, dan 
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konsumsi. Selain tingkat paparan, efek toksik dari ion 

kromium sangat tergantung pada jalur paparan (Ferdous dkk., 

2020). Kerusakan DNA ditemukan sebagai mekanisme toksik 

potensial umum ion kromium untuk semua rute paparan.  

Berdasarkan data tersebut paparan ion kromium ke 

lingkungan meningkat yang menyebabkan berbagai gangguan 

kesehatan, maka dari itu karena sifat toksisitasnya diperlukan 

studi mengenai mekanisme interaksi ion logam dalam tubuh. 

Studi mengenai toksisitas ion logam dalam tubuh banyak 

dipelajari, salah satunya oleh Wang dkk. (2017) yang 

menjelaskan bahwa interaksi mekanisme yang terjadi 

memberikan wawasan terkait efek ion kromium pada tingkat 

seluler dalam tubuh secara in vitro maupun in vivo. Efek 

toksisitas dari ion logam kromium sangat berbahaya bagi 

tubuh, seperti yang diteliti oleh DesMarias dkk. (2019) yang 

mempelajari mengenai kerusakan DNA oksidatif akibat 

interaksi yang terjadi dari ion kromium. Penelitian secara 

eksperimen juga dilakukan oleh Vieri dkk. (2014) menjelaskan 

bahwa secara EXAFS untuk mempelajari struktur atomik lokal 

di sekitar atom tertentu dalam material. EXAFS melibatkan 

proses di mana sinar X-ray diterapkan pada atom dan 

menyebabkan ejeksi elektron, biasanya elektron inti. Ini 

meninggalkan kekosongan di kulit inti, dan menghasilkan 

relaksasi elektron terluar untuk mengisi kekosongan. 

Fenomena ini hanya diamati ketika energi sinar-X melebihi 



 

3 
 

energi ionisasi elektron di kulit tersebut (Terry dkk,. 2021). 

Metode EXAFS memiliki keterbatasan dalam melihat struktur 

solvasi dan dinamika interaksi yang terjadi antara ion logam 

dengan pelarut secara solvasi (Cramer, 2020). Namun, 

berdasarkan studi mengenai ion kromium secara eksperimen 

masih belum bisa memberikan penjelasan mengenai 

mekanisme interaksi ion pada tingkat solvasi. 

Interaksi mekanisme dapat dipelajari melalui 

pengembangan  metode kimia komputasi. Menurut Hidayat 

dkk. (2018), metode ini mempelajari mengenai permodelan 

studi interaksi ion logam dalam pelarut biologis, seperti air dan 

amonia. Metode komputasi dapat memodelkan interaksi 

solvasi yang dilakukan pada ion logam dengan pelarut secara 

akurat. Validasi hasil komputasi dengan data eksperimen 

meningkatan keakuratan model dan memberikan pemahaman 

yang lebih komprehensif. Kelebihan ini mampu menutupi 

kekurangan data eksperimen yang belum dapat memodelkan 

interaksi secara baik. Pelarut amonia yang berinteraksi dengan 

ion logam akan membentuk kompleks. Kestabilan dari 

kompleks yang terbentuk menunjukkan kurang reaktivitasnya 

suatu ion logam (Muthaiah dkk., 2019). Namun, juga terdapat 

beberapa masalah mengenai perkembangan metode ini, seperti 

kemampuan dalam pemodelannya, waktu yang dibutuhkan, 

dan keterbatasan perangkat yang dimiliki. 

Penelitian terkait interaksi ion kromium(III) dengan air 
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dilakukan oleh Yavyev dkk. (2006) dengan menggunakan 

metode AIMD (Ab Initio Molecular Dynamics). Penelitian ini 

menggambarkan dinamika solvasi ion kromium (III) dalam air 

dengan akurat. Kekurangan yang dihadapi dalam penelitian ini 

adalah keterbatasan ukuran sistem dan durasi simulasi. Saat 

ini, ukuran sistem yang dapat disimulasikan dengan AIMD 

terbatas hanya beberapa ratus atom, sementara durasi simulasi 

biasanya tidak melebihi beberapa pikosekon. Hal ini 

disebabkan oleh biaya komputasi yang tinggi dari metode 

AIMD. Namun, secara keseluruhan dinamika solvasi ion 

kromium (III) dalam air sudah tergambarkan dengan baik dan 

cukup menjadi dasar untuk simulasi yang akan dilakukan lebih 

lanjut. 

 Kekurangan pada metode AIMD dapat diatasi dengan 

adanya metode simulasi dinamika molekular QM/MM 

(Quantum Mechanic/Molecular Mechanic). Metode QM/MM 

telah digunakan secara luas untuk studi sistem yang sangat 

besar di mana simulasi AIMD terlalu mahal. Studi mengenai 

QM/MM dibandingkan dengan AIMD dilaporkan bahwa 

memiliki efisiensi yang lebih baik berdasarkan data komputasi 

dengan data eksperimental. Metode dinamika molekular 

QM/MM secara menyeluruh lebih unggul dibandingkan 

dengan metode AIMD. 

Pendekatan QM/MM menjadi metode yang tepat untuk 

memasukkan interaksi ion logam dengan pelarut yang 
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diperlukan dalam simulasi. Pendekatan QM/MM dengan 

pelarut air sudah dilakukan oleh Kriyatakornupong dkk. 

(2004) bahwa penelitian tersebut sudah secara baik 

menjelaskan solvasi antara ion kromium dengan pelarut air. 

Solvasi yang dilakukan sudah menunjukkan struktur dan 

dinamika pada interaksi tersebut. Namun, penelitian mengenai 

simulasi pada ion kromium dengan pelarut amonia 

menggunakan metode QM/MM masih sedikit dilakukan.  

Penelitian mengenai simulasi QM/MM dalam pelarut 

amonia telah berhasil dilakukan untuk menentukan struktur 

dan dinamika ion Ag+ (Armunanto dkk., 2004), ion Cu2+ 

(Schwenk dkk., 2004), ion Hf4+ (Suwardi dkk., 2018), dan 

sebagainya. Kompleks logam dengan amonia dapat 

meningkatkan kelarutan ion logam, yang memungkinkan 

untuk tetap dalam larutan dan menjadi lebih mudah diangkut 

dalam sistem lingkungan atau biologis. Ammonia berfungsi 

sebagai ligan yang menyumbangkan pasangan elektron bebas 

pada nitrogen (N) untuk membentuk ikatan koordinasi dengan 

ion logam (Liu dkk., 2023). Kompleks logam-amonia yang 

cenderung stabil, mempengaruhi berkurangnya reaktivitas 

ketoksikkan dari interaksi yang terbentuk (Zahn, 2017). 

Berdasarkan penelitian yang dilakukan bahwa pemilihan 

penggunaan pelarut amonia karena tingkat kelarutan 

memungkinkan terbentuknya kompleks yang stabil dan 

berpengaruh terhadap tingkat toksik dari ion logam Cr. 
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Berdasarkan hasil pembahasan pada penelitian 

sebelumnya dengan pelarut selain air, maka perlu dilakukan 

kajian struktur dan dinamika solvasi ion kromium(III) dalam 

amonia menggunakan simulasi dinamika molekular QM/MM. 

Pemilihan metode karena keakuratan dan ketelitian yang 

tinggi, sedangkan ion logam kromium(III) merupakan ion 

logam yang masih jarang diteliti dan dikaji. Hasil yang 

diperoleh pada penelitian ini diharapkan dapat 

menggambarkan kondisi simulasi ion kromium(III) dengan 

amonia dengan mendekati kondisi nyata. 

B. Batasan Masalah 

Supaya penelitian ini tidak melebar, maka diambil 

batasan masalah berikut ini: 

1. Metode penentuan struktur dan dinamika ion Cr3+ dalam 

amonia menggunakan simulasi dinamika molekular 

Quantum Mechanics/ Molecular Mechanics (QM/MM). 

2. Basis data yang digunakan adalah OpenKIM 

3. Simulasi dilakukan di virtual box yang didalamnya 

berfokus pada interaksi antara ion Cr3+ dengan amonia 

(NH3). 

C. Rumusan Masalah 

Berdasarkan latar belakang tersebut, maka dapat dibuat 

rumusan masalah berikut ini: 

1. Bagaimana struktur amonia dengan ion Cr3+ berdasarkan 

simulasi dinamika molekular Quantum Mechanics/ 
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Molecular Mechanics (QM/MM) berdasarkan parameter 

RDF dan ADF? 

2. Bagaimana dinamika amonia dengan ion Cr3+ berdasarkan 

simulasi dinamika molekular Quantum Mechanics/ 

Molecular Mechanics (QM/MM) berdasarkan parameter 

RMSD dan RMSF? 

D. Tujuan Penelitian 

Berdasarkan rumusan masalah tersebut, maka tujuan 

dari penelitian ini yaitu:  

1. Menentukan struktur amonia dengan ion Cr3+ berdasarkan 

simulasi dinamika molekul Quantum Mechanics/ 

Molecular Mechanics (QM/MM) berdasarkan parameter 

RDF dan ADF. 

2. Menentukan dinamika amonia dengan ion Cr3+ 

berdasarkan simulasi dinamika molekul Quantum 

Mechanics/ Molecular Mechanics (QM/MM) berdasarkan 

parameter RMSD dan RMSF. 

E. Manfaat Penelitian 

Hasil penelitian ini diharapkan dapat membantu para 

peneliti yang mengkaji struktur dan dinamika solvasi ion 

logam dalam amonia, khususnya logam kromium. Kajian 

interaksi antara ion Cr3+ dengan amonia yang dilakukan dalam 

penelitian ini dapat menghasilkan berbagai informasi baru 

yang berguna dalam perkembangan ilmu pengetahuan dan 

teknologi, serta sebagai landasan untuk pengembangan studi 
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solvasi ion logam kromium dengan amonia atau senyawa lain 

yang mengandung unsur N.  
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BAB V  

KESIMPULAN DAN SARAN 

A. Kesimpulan 

Berdasarkan pembahasan dan hasil penelitian, dapat 

diambil kesimpulan sebagai berikut: 

1. Simulasi yang dilakukan dengan mengoperasikan 

software LAMMPS untuk mendapatkan hasil dari nilai 

RDF dan ADF menunjukkan bahwa simulasi memperoleh 

geometri yang stabil. Hal ini, ditandai dengan hasil 

simulasi 2 badan struktur molekul Cr-N dengan tidak 

adanya tumpah tindih antara struktur memiliki jarak yang 

dihasilkan 2,2 Å dan 3 badan struktur N-Cr-N dengan 

sudut yang dihasilkan menggambarkan bentuk oktahedral 

sebesar 91° dan 178,5° dan membentuk kompleks 

[Cr(NH3)6)]
3+. 

2. Dinamika solvasi pada ion Cr3+ dalam amonia diperoleh 

dari perhitungan RMSD dan RMSF dengan menggunakan 

software GROMACS. Pada penelitian ini nilai RMSD 

yang dihasilkan tidak melebihi dari ≤ 2,0 Å yang berarti 

bahwa struktur ion selama simulasi cenderung stabil dan 

tidak terlalu banyak perubahan. Adapun nilai RMSF yang 

dihasilkan memiliki nilai ≤ 2,5 Å yang berarti bahwa dari 

interaksi yang dihasilkan tidak banyak menunjukkan 

fluktuasi pada atom dalam molekul stabil. 



 

52 
 

B. Saran 

1. Perlu dilakukan penelitian lebih lanjut terkait solvasi ion 

Cr3+ dengan pelarut lain untuk mengetahui struktur dan 

dinamika apabila menggunakan pelarut yang berbeda. 

2. Disarankan untuk mengetahui mengenai pemrograman 

dasar terkait software yang dipakai. 
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