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ABSTRAK 
Pcmahaman tcrhadap mckanisme transfer dan penyimpanan energy pada 
malcr9molelrul biologi sangat penting. untuk mengctahui sifat dan cara kcrjanya. Pada 
pcnelilian ini, tdah ditinjau pengaruh variasi kopling eksilon-fonon dan kopling dipol
dipol antar amida I (CO) tc:rhadap dinamika soliton pada protein bcrdasarkan model 
Davydov. Dari hasil kajian disimpulkan bahwa ltopling eksiton-fonon menentukan 
derajat nonlineriatas yang aJcan mencntukan apakah transfer energy bcrsifat '°litonik 
atau dispcrsif, scdangkan koplin& dipol-<lipol mcnentukan kdajuan gelombang solilon 
pada rantai protein. 

K2takund: soliton davydov, dinamika protein 

1 PENDABULUAN 

Melcanisme kerja dari makromolekul biologi scnantiasa melibatkan proses transfer clan 

penyimpanan bioenergi yang dihasilknn dari proses hidrolisis ATP (Adenosine Triphospate), 

seperti halnya pada kontraksi otot, transport aktif, prorein folding dan DNA repair. Namun 

hingga kini pengetahuan terhadap melcanisme proses masih belwn begitu jelas, ada bcbcrapa 

model yang sudah diusulkan untuk menjdaskan proses terscbut, salah satunya adalah Model 

Davydov. Saat ini kajian tcrhndap model transfer energi pada struktur molekuler juga <lapat 

mcnjadi dasar bagi tantangan teknologi ke depan yaitu fononika dan naooteknologi, dimana 

teknologi dituntut untuk mampu . membuaf piranti molekuler yang mampu mentransfer 

informasi dalam skala nano. 

Davydov mengusullcan suatu model yang berusaha mcnjelaskan mekanisme transfer 

dan penyimpanan bioenergi pada protein. Model yang diajukan oleh Davydov ini 

menggunakan pendekatan teori zat padat yaitu koosep elcsiton yang sebelunmya diusulkan 

olch Frankel clan Landau [ 1 ]. Pada model ini Davydov mengklaim bahwa transfer cncrgi pada 

protein bersifat solitonik. Bioenergi yang dihasilkan dari hidrolisis ATP disimpan scbagai 

energi vibrasi percgangan ikatan kovalen C=O. Eksperimen secara langsung untuk 

membulctikan kebenaran teori ini masih sulit terlcait dengan komplelcsitas strulctur protein, 
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struktur yang tidak bcnar-bcnar pcriodilc, dan tidak mcmbcntulc kristal tunggal . Tetapi 

walaupun demilcian elcsperimcn pada kristal sedcrhana acetanilida membcrikan hasil yang 

mendulrung model tcori Davydov [ 1,2,3,6]. 

Pada pcnelitian ini, Wui ditinjau pcngaruh variasi kopling eksiton-fonon dan kopling 

dipol~ipol antar amida I (vibrasi CO) terbadap dinamika soliton pada protein bcrdasarkan 

model Davydov. 

2 MODEL DAVYDOV 

Struktur a-Hcliks mcrupalc.an konformasi polipcptida yang paling stabil. Strulctur a

hcli.ks tcrbcntuk akibat adanya tiga ikatan hidrogcn antar grup pcptida schingga tampalc 

bahwa strulctur a-hcliks mcmiliki 3 kanal (chain) sepcrti ditunjukan pada Gambar I. Struktur 

a-Hclib bcrsifat right-handed, bcrputar bcrlawanan arah jarum jam dan dalam satu putaran 

pcnuh terdapat 3.6 asam amino. Encrgi yang dibutuhlcan \Ultuk pcmbcntukan satu i.lcatan 

hidrogen antar pcptida dalam ordc 0.21 eV. Nitrogen pcptida bckerja sebagai donor hidrogcn. 

dan oksigcn karbonil scbagai akseptor hidrogcn. Ocatan hidrogcn ini mcmiliki jaralc optimal 

sebcsar 4.5A (1,5). 

Gambar I Strulctur protein a-hcliks. 

Protein dapat dipandang scbagai bio-mcsin yang mampu mcngkonvcrsi cncrgi kimia 

mcnj~ cnergi mclcanik. Hal yang mcnarik dari protein yang hiogga saat ini masih menjadi 

open problem adalah kcmampuan protein dalam menyimpan dan mentransmisikan cncrgi 

dalam lcuanta kecil secara cffisicn. Salah satu model yang bcrusaha uotuk mcnjclaskan 
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mekanisme transfer dan penyimpanan energi pada makromoldrul biologi adalah model 

Davydov yang diusulJcan olch A.S. Davydov. 

Dalam model Davydov bioencrgi dalam protein disimpan sebagai cncrgi vibrasi dari 

mode amida-1 (pcrcgangan C=O). Ide ini bcrangkat dari kenyataan bahwa encrgi yang 

dihasillcan dari hidrolisis ATP yaitu sclcitar 0.42 eV adalah dua kali lruanta cnergi vibrasi 

C=O, dimana satu lruanta vibrasi C=O bcrcnergi sebcsar 0.205 cV. Mode vibrasi amida-1 

terkopling dcngan lcisi fonon. lnteraksi vibrasi internal C=O, osilator frekuensi tinggi 

(cksiton), dcngan vibrasi kisi, osilator frdrucnsi rendah (fonon), melalui kopling nonlinear 

mcngalcibatkan cnergi vibrasi amida-1 dapat tcrlokalisasi pada struktur hclilcs dan tcrjaga dari 

dispcrsi, fcnomena ini biasa disebut dcngan istilah self-localizaJion atau self-trapping. 

Dengan dcmikian pada kondisi tcnebut elcsiton dapat dipandang scbagai soliton yang 

mcrambat scpanjang rantai molckul dcngan tctap menjaga bcntulc. cnergi dan momentumnya 

[I ,2,3,6]. 

2.1 Hamiltonian Sistrm 

Operator Hamiltonian ~ode) Davydov tcrdiri atas tiga komponen yaitu Operator Hamiltonian 

eksiton, fonon dan intcraksi cksiton-fonon [ 1,2,3,6], sebagai berikut : 

iI = iI., + iI pJo + h,., . (I) 

Operator cncrgi cksiton didefinisikan scbagai: 

"·" 
dimana iitdcks n mcnunjukan grup pcptida atau asam amino kc-n dalam satu kanal protein, 

sedangkan indcks a menunjukan lcanal tertentu. iJ',,. dan s_ adalah operator kreasi dan 

anihilasi boson untulc osilator amida-1. £0 adalah cncrgi cksiton, -J. adalah kopling dipol

dipol antar unit tcrdckat n dcngan n-1 dalam satu kanal, dan L menyatakan kopling dipole 
. , . 

antar unit terdckat pada kanal yang berbeda. B.B,.,. mcrupakan operator jumlah (number 

operaJor) yang akan mengbitung jwnlah eksitasi pada sctiap molckul, B~.B.u. menyatakan 

transfer cksiton dari molekul peptide ke-n kc n± 1 dan B!., B,.,.tJ mcnyatakan transfer eksiton 
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dari molekul peptide pada kanal u kc molelrul pada kanal a± I . Semcntara itu, Operator 

energi fonon dinyatakan sebagai: 

H 1 P.a • • ' =- - ·-+l\U -II 
[ 

• 1 l 
pA 2 t M { •.a ,... .... r (3) 

dengan fa • ., dan 1i.
0 

masing-masing menunjukan operator momentum dan posisi asam 

amino, M adalah massa asam amino dan w adalah konstanta pegas ilratan hidrogen. 

Tcrakhir, operator interalcsi eksiton-fonon dinyatakan sebagai 

H. = Ix(zi •• ,.a -u._,.a)B!.,.iJ ..... (4) 
•.a 

dimana z adalah parameter kopling eksitoo-fonon, yang menentukan tingkat nonlinearitas. 

Dalam rcprescntasi kuantisasi kedua operator hamiltonian di atas memiliki bentuk sebagai 

berilrut 

• "\"' [ • / • • r • • / - I;., • • / • \1 H0 = L.J E0B,. .. B •.• -J,...,B,..,.B,..1 .• +J,._1B,. .• B1t-1.• +L\D._.B .... 1 +B.,.B • .-MJJ• 

. [. . I] HP•= L:t•a>a.t blb1 +- ,dan 
u.t 2 

(7) 

iii .. = l:B .. 0 Jbt +b: ')B: .• s •.. . 
"·"·· 

<lengan B nn.t = -2ix( fi i•·i sin(k/)e·•tn' clan ll'., .• adalah frekuensi fonon. w
0

.,,. 

2Nmw0 .t 

diperoleh dari rclasi dispersi berilrut: 

(8) 

dengan I adalah lconstanta kisi. 

2.2 Fungsi Gelombang Trilll (ADsatz 11) 

Permasalahan dalam model Davydov adalah menentulcan fungsi gclombang yang 

menggambarkan kcadaan sistem, lcarcna Hamiltonian Davydov tidak culrup sederhana untuk 

mcnentukan fungsi gelombangnya secara eksak. Berdasarlcan metode variasi dapat dipilih 
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scmbarang fungsi gelombang yang reprcsentatif. Metode Variasi berangkat dari kenyataan 

bahwa energi rata-rata scbuah sistem merupakan harga ckspcktasi dari Hamiltonian pada 

sistem yang dircprcscntasikan olch scmbarang fungsi gelombang selalu lebih besar atau sama 

dcngan energi kcadaan-<iasar sistcm. 

Fungsi gclombang ansatz yang dipilih untuk model Davydov merupakan hasil pcrkaJian dari 

dua fungsi gclombang yaitu fungsi gclombang eksiton dan fungsi gelombang fonon [ 1,2,3,6), 

I D2) :; IV')"' 19') r · (9) 

jD2 ) = ~:O.(t)B:alo),Ualo), 
•.a 

V 0 IO), = cxp[?;~"*(t)b.!t -b;.(1)b,. ))o), 
(10) 

dimana ja(rt dan lb<rt masing-masing mcnyataJcan pcluang ditemukannya eksiton dan 

fonon. sedangkan U adalah operator transformasi uniter yang mentransformasi kcadaan 

dasar atau vaJrum jo}, kc kcadaan quasi-klasik atau keadaan kOhercn jb), (1,7). 

2.3 Persamaan Genk Model Davydov 

Pcrsamaan gerak model Davydov dipcroleh dengan mcnggunakan pcrsamaan Euler-Lagrange 

berilrut: 

!!_[ cl ]- aL _ 0 
dt a~1 a;

1 
- . 

dcngan L adalah Lagrangian dari sistcm 

L=H: ~¥' )-(*)=(L,)-(H) 

( 11) 

(12) 

Persamaan di atas digunakan dengan asumsi fungsi gelombang yang dipilih memenuhi 

pcrsamaan Schrodinger. 

Dengan mcnsubstitusikan persamaan (7) dan (10) kc dalam (12) dan (11) dan dcngan 

mcngcmbalikan kc dalam ruang nyata dipcrolch dua pcrsamaan tergandeng yang tcrdiri atas 

dinamilc.a eksiton dan dinamika lcisi protein (lattice) sepcrti tampak pada pcrsamaan (20) 

berikut: 
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ma._.(t)=( E0 + ~~~w, - ~xft.~ •• 1 .. 12 -la.-1,12

)} ... (1)-

{J •• 1a •• 1 .. (t) + J ._1a_1_. (t))- l{a._..1 (t) + a._._1 (t))+ 1(ft •• 1 - Ptt-1 >i. (t) (20) 

mP ... = l~w ...... -2fJ ... + P.-1.a) + x~ •. , ... 12 
-1°.-1 ... j2) 

Untulc mcnycderhanakan persamaan gcra.k dcngan tanpa mcngubah dinamilca sistcm 

dilakulcan transfonnasi tera dcngan mcngambil 

a. = ;. ciq> (-{ E0 +W0 + ~xft •. ~a.-. 1 .al 2 -la •. _1_..!
2 

)} } rnalca pcrsamaan (20) mcnjadi: 

itt~. (t) = -{1 •• ,;11+1.a (t) + J ,._,;tt-l.111 (t))+ L(,; • .111+1 (t) + ;,,.111-I (t))+ 

z(fl,,., - P,,..., );,, (1) (21) 

m/1,,.a = 4 .. ,"" -2P,,.a + P-1.111 )+ z~;o1.111l 2 
-l; ...... ai2) 

3 DINAMIKA SOLITON DAVYDOV (SIMULASI NUME.RIK) 

3.1 Metode Numerik dan Paramcter Fisis Protein Alpha Heliks 

Dinamika soliton Davydov dievaluasi ·secara numerik menggunakan metode Runge

Kutta orde ke-4, dengan nilai parameter-parameter fisis protein disajikan pada tabel 

berikut: 

Tabet I Parameter-parameter fisis Protein Alpha Hcliks· 

Parameter Description · Value Unit 

w Spring constant of Hid.rogco 13 Nim 
bond 

M Mass of amino acid 5.1 x 10-25 Kg 
J Dipole coupling between site in 1.55 x 10-22 J 

a channel 
x Exciton-phonon coupling 35-62 pN 
I Lattice Constant 4.5 x 10·10 m 
l Dipole coupling between site 2.46 x 10-22 J 

inter channel 
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3.2 Dlnamika Soliton Tcrbadap Variui Koplin& Ekslton-Fonoa (X) 

Dinamika soliton ditinjau dcngan mclalrukan variasi terhadap besar nilai kopling cksiton

fonon. Kopling cksiton-fonon mcnyatakan gaya interaksi antara cksiton dan fonon yang 

mcmungkinkan adanya transmisi energy antara cksiton kc fonon dan scbaliknya. Ada tiga 

dinamilca yang tcramati dari basil simulasi yaitu gclombang tcrdispcrsi, gclornbang soliton 

berjalan, dan gclombang soliton tcrlokalisasi . SimuJasi untuk bcrbagai rentang l disajikan 

pada gambar bcrilcut: 

• • 

(a) (b) 

• • 
1J OS 

""' 
~&: 

0 0 
~-l 

(c) (d) 

~ .. 
~as 

• -
• 

!(l6lol 

(e) (f) 

Gambar 2 Dinamika soliton untuk berbagai variasi kckuatan kopling cksiton-fonon. 

(a) x=20pN, (b) x=30pN, (c) x=40pN, (d)1=45pN, (c) x=60pN, (f) x=t50pN. 
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Gelombang terdispcrsi muncul pada saat nilai l culcup rcndah yaitu antara 0 (decouple case) 

hingga 40pN clan nilai l culrup tioggi antara 60pN hingga IOOpN, gclombang soliton tcramati 

pada saat nilai x antara 40pN hingga 60pN, sedangkan soliton terjebak muncul pada saat nilai 

x sangat bcsar diaw IOOpN. Hal tcrscbut ditunjukan oleh Gambar 2, (a), (b), (e) menunjukan 

gclombang tcrdispcrsi , (c) dan (d) mcnunjukan gclombang soliton bcrjalan, sedangkan (f) 

mcnunjukan gelomabng soliton tcrlokalisasi. Gclombang soliton bcrjalan mcrupakan salah 

satu mckanismc yang paling munglcin tcrjadi pada protein dalam proses transfer energy 

dimana diketabui bahwa efisiensi transmisi energy pada protein sangat tinggi. Scdangkan 

gelombang soliton tcrlokalisasi kcmunglcinan mcnunjukan mclcanismc penyimpanan energy 

pada protein. 

3.l Dlnamlka SoUtoa Terbadap Variasl Kopllac Dlpol-Dipol (J) 

Dinamika soliton Davydov bcrikutnya ditinjau dari variasi kopling dipol-dipol (J). Variasi 

kopling dipol-dipol tcrkait dcogan variasi struktur fisik protein yang mcrupakan kombinasi 

dari sclcurang-lrurangnya 22 asam amino essential yang masing-masing bcrbeda strulctur 

k.imia pada gugus R-nya. Dari hasil simulasi tcrlihat bahwa energy dipol-dipol mempcngaruhi 

kccepatan rambat soliton Davydov pada rantai protein. Kccepatan rambat soliton bcrbanding 

lurus dengan bcsar kopling dipol-dipol (J). Pada Gambar. (a) dcngan variasi kopling dipol

dipol dibuat bcrbentuk kurva Gaussian, dihasilkan gclombang soliton yang mcngalami 

pc:mbclokan scsaat (atau dalam hat ini tcrjadi ~rubahan kcccpatan), dcngan kecepatan 

maksimum .terjadi pada IF20 te?at pada puncak kwva Gaussian J. Pada gambar (b dan c) 

variasi kopling dipol-dipol berbentuk garis lurus dengan gradicn positif dan negative, 

dihasilkan gclombang soliton yang masing-masing mengalami pcrlambatan dan pcrcepa·tan, 

ditandai dcngan adanya kclengkungan yang bcrkcbalikan pada profit gclombang soliton. 
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Gambar 3 Dinamilca solistoo dcngan variasi kopling dipol-dipol (J). (a) Variasi kopling dipol

dipol (J) berbentulc lcurva gausian, (b) Variasi kopling dipol-dipol (J) berbcntulc garis IW'US 

dengan gradien negatif, (c) Variasi kopling dipol-dipol (J) berbentulc garis lurus dcngan 

gradien positif 

4 SIMPULAN 

Pcnulis mcnsinyalir dua fcnomcna yang terlcait dengan proses transfer dan pcnyimpanan 

cnergi pada protein yaitu kasus gelombang soliton bcrjalan dan gelombang soliton 
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terlokalisasi. Kedua kasus ini dapat dikontrol dcngan mengatur bcsar parameter kopling baik 

kopling eksiton-fonon (l) maupun parameter kopling dipol-dipol (J). Variasi asam amino 

pada rantai protein dalam hal ini dinyatakan dalam bcntuk variasi kopling dipol-dipol (J) 

mcngakibatkan pcrubahan kccepatan rambat gclombang soliton pada rantai protein, dimana 

kccepatan rambat bcrbanding lurus dcngan kckuatan kopling dipol-dipol (J). 
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