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ABSTRAK 

 

SIMULASI DINAMIKA MOLEKULER ENZIM KROMAT REDUKTASE 

BAKTERI TANAH SERPENTIN KALIMANTAN SELATAN UNTUK 

EFEKTIVITAS BIOREMEDIASI KROMIUM HEKSAVALEN (Cr6+)  

(Oleh: Andifa Anugerah Putra; Pembimbing: Badruzsaufari, Noer Komari; 

2023; 227 halaman) 

 

Kromium heksavalen [Cr(VI)] adalah logam berat beracun yang menjadi polutan 

lingkungan. Lahan serpentin bekas tambang di Provinsi Kalimantan Selatan 

mengandung kromium (Cr) dengan konsentrasi 700 hingga 2645 mg/kg-1, dari ±7 

mg/kg-1 pada lahan tambang batu bara, hingga ±24 mg/kg-1 pada lahan tambang kromat 

berada dalam bentuk Cr(VI) dengan rata-rata konsentrasi 0.73% – 1.35%. Hal ini 

melebihi baku mutu lingkungan kandungan Cr(VI) yaitu 0.1 mg/kg-1. Peningkatkan 

efektivitas bioremediasi Cr(VI) dianalisis melalui interkasi ligan flavin 

mononukleotida (FMN) yang berikatan dengan enzim kromat reduktase bakteri 

M2Cr10 (Acinetobacter radioresistens) atau M54Cr10 (Bacillus tropicus). Gen dari 

enzim kromat reduktase diisolasi pada metode PCR menggunakan primer spesifik Chr-

76-848 berdasarkan pustaka chrR dari Bacillus thuringensis. Motif enzim termasuk 

kedalam famili oxygen-insensitive NADPH nitroreductase dengan kualitas struktur 

plot Ramachandran 93% region favoured. Docking FMN dengan enzim M2Cr10 atau 

M54Cr10 ditunjukkan energi ikatan terkecil berturut-turut -7.4 dan -7.0 Kcal/mol, 

ditemukan bahwa Tyr131 mempunyai pengaruh terbesar terhadap energi ikatan enzim 

kromat reduktase dalam mereduksi Cr(VI). Simulasi dinamika molekuler dengan 

running 10 nanosecond (ns) dibuktikan bahwa M2Cr10 memiliki struktur lebih stabil, 

dibandingkan dengan M54Cr10 yang lebih fleksibel. Penelitian ini dapat menjadi dasar 

perancangan enzim sebagai upaya pemecahan masalah lingkungan yang 

terkontaminasi Cr(VI). 

Kata kunci: Bioremediasi, Dinamika Molekuler, Kromat Reduktase, Kromium 

Heksavalen, Polymerase Chain Reaction (PCR) 
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ABSTRACT 

 

MOLECULAR DYNAMICS SIMULATION OF BACTERIA CHROMATE 

REDUCTION ENZYMES IN SOUTH KALIMANTAN'S SERPENTINE SOIL: 

ENHANCING HEXAVALENT CHROMIUM (Cr6+) BIOREMEDIATION 

EFFECTIVENESS 

(By: Andifa Anugerah Putra; Supervisors: Badruzsaufari, Noer Komari; Year; 

2023; 227 pages) 

 

Hexavalent chromium [Cr(VI)] is a toxic heavy metal which becoming an 

environmental pollutant. Serpentine lands in South Kalimantan Province contain 

chromium (Cr) concentrations of 700 to 2645 mg/kg-1, compared to 7 mg/kg-1 in coal 

mining lands and 24 mg/kg-1 in chromate mining lands, predominantly as Cr(VI) with 

average concentrations of 0.73% - 1.35%. This exceeds the environmental quality 

standard for Cr(VI) (0.1 mg/kg-1). Enhancing the effectiveness of Cr(VI) 

bioremediation involves utilizing ligand flavin mononucleotide (FMN) bound to 

chromate reductase enzymes M2Cr10 (Acinetobacter radioresistens) or M54Cr10 

(Bacillus tropicus). Genes of chromate reductase enzymes were isolated using PCR 

with specific primer Chr-76-848 based on reference chrR from Bacillus thuringensis. 

The enzyme motifs belong to oxygen-insensitive NADPH nitroreductase family with 

Ramachandran plot structure quality 93% in the favored region. Docking of FMN with 

M2Cr10 or M54Cr10 revealed the lowest binding energies -7.4 and -7.0 kcal/mol 

respectively, indicating Tyr131 has the greatest influence on energy binding in 

reducing Cr(VI). Molecular dynamics simulations running for 10 nanoseconds (ns) 

demonstrated that M2Cr10 has more stable structure compared to M54Cr10 which 

more flexible. This research provide a foundation for enzyme design aimed at 

mitigating environmental concerns associated with Cr(VI) contamination. 

Keywords: Bioremediation, Chromate Reductase, Hexavalent Chromium, Molecular 

Dynamics, Polymerase Chain Reaction (PCR) 
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