PENGGUNAAN METODE PARALLEL CASCADE SELECTION
MOLECULAR DYNAMICS (PaCS-MD) UNTUK STUDI
PROTEIN UNFOLDING Bacillus subtilis Lipase A

HASNA ARISTA APRILIA

DEPARTEMEN FISIKA
FAKULTAS MATEMATIKA DAN ILMU PENGETAHUAN ALAM
INSTITUT PERTANIAN BOGOR
BOGOR
2025



@Hak cipta milik IPB University H_”wu—w G:H/NGH.MHA.‘M\

Hak Cipta Dilindungi Undang-undang

1. Dilarang mengutip sebagian atau seluruh karya tulis ini tanpa mencantumkan dan menyebutkan sumber :
a. Pengutipan hanya untuk kepentingan pendidikan, penelitian, penulisan karya ilmiah, penyusunan laporan, penulisan kritik atau tinjauan suatu masalah
b. Pengutipan tidak merugikan kepentingan yang wajar |PB University.

—vw C:_<®—aw_ 2. Dilarang mengumumkan dan memperbanyak sebagian atau seluruh karya tulis ini dalam bentuk apapun tanpa izin IPB University. . .
— Bogor Indonesia — Perpustakaan IPB University



PERNYATAAN MENGENAI SKRIPSI DAN
SUMBER INFORMASI SERTA PELIMPAHAN HAK CIPTA

Dengan ini saya menyatakan bahwa skripsi dengan judul “Penggunaan
Metode Parallel Cascade Selection Molecular Dynamics (PaCS-MD) untuk Studi
Protein Unfolding Bascillus subtilis Lipase A” adalah karya saya dengan arahan
dari dosen pembimbing dan belum diajukan dalam bentuk apa pun kepada
perguruan tinggi mana pun. Sumber informasi yang berasal atau dikutip dari karya
yang diterbitkan maupun tidak diterbitkan dari penulis lain telah disebutkan dalam
teks dan dicantumkan dalam Daftar Pustaka di bagian akhir skripsi ini.

Dengan ini saya melimpahkan hak cipta dari karya tulis saya kepada Institut
Pertanian Bogor.

Bogor, Juli 2025

Hasna Arista Aprilia
G7401211063



@Hak cipta milik IPB University H_”wu—w G:H/NGH.MHA.‘M\

Hak Cipta Dilindungi Undang-undang

1. Dilarang mengutip sebagian atau seluruh karya tulis ini tanpa mencantumkan dan menyebutkan sumber :
a. Pengutipan hanya untuk kepentingan pendidikan, penelitian, penulisan karya ilmiah, penyusunan laporan, penulisan kritik atau tinjauan suatu masalah
b. Pengutipan tidak merugikan kepentingan yang wajar |PB University.

—vw C:_<®—aw_ 2. Dilarang mengumumkan dan memperbanyak sebagian atau seluruh karya tulis ini dalam bentuk apapun tanpa izin IPB University. . .
— Bogor Indonesia — Perpustakaan IPB University



ABSTRAK

HASNA ARISTA APRILIA. PENGGUNAAN METODE PARALLEL
CASCADE SELECTION MOLECULAR DYNAMICS (PACS-MD) UNTUK STUDI
PROTEIN UNFOLDING Bascillus subtilis Lipase A. Dibimbing oleh SETYANTO
TRI WAHYUDI dan ARWANSYAH.

Protein Lipase A (LipA) dari Bacillus subtilis memiliki peran penting dalam
biokatalisis industri karena stabilitas dan aktivitas katalitiknya. Penelitian ini
bertujuan menganalisis pengaruh suhu (300 K, 323 K, dan 343 K) terhadap
stabilitas struktural dan dinamika konformasi LipA, mengevaluasi kontribusi ikatan
hidrogen dan energi binding terhadap destabilisasi, serta membandingkan
efektivitas simulasi dinamika molekuler konvensional (MD) dengan Parallel
Cascade Selection Molecular Dynamics (PaCS-MD). Simulasi dilakukan
menggunakan struktur kristal LipA (PDB ID: 5CRI) dengan perangkat lunak
AMBER. Hasil menunjukkan bahwa pada 300 K, LipA mempertahankan
konformasi terlipat yang stabil, pada 323 K terjadi transisi parsial, dan pada 343 K
protein mengalami denaturasi termal signifikan. Ikatan hidrogen dan interaksi van
der Waals melemah seiring kenaikan suhu, mendorong konformasi acak. PaCS-MD
lebih efektif menangkap dinamika unfolding dibandingkan MD konvensional,
terutama pada suhu tinggi.

Kata kunci: dinamika molekuler, energi bebas pengikatan, Lipase A, PaCS-MD,
protein unfolding

ABSTRACT

HASNA ARISTA APRILIA. APPLICATION OF PARALLEL CASCADE
SELECTION MOLECULAR DYNAMICS (PaCS-MD) FOR THE STUDY OF
Bacillus subtilis Lipase A Protein Unfolding. Dibimbing oleh SETYANTO TRI
WAHYUDI dan ARWANSYAH.

Lipase A (LipA) from Bacillus subtilis is a crucial enzyme in industrial
biocatalysis due to its stability and catalytic activity. This study aims to analyze the
unfolding dynamics of LipA at temperatures of 300 K, 323 K, and 343 K using
Parallel Cascade Selection Molecular Dynamics (PaCS-MD), evaluate the
contribution of hydrogen bonds and binding energy to structural destabilization,
and compare the effectiveness of PaCS-MD with conventional molecular dynamics
(MD). Simulations were conducted using LipA’s crystal structure (PDB ID: SCRI)
with AMBER software. Results reveal that at 300 K, LipA maintains a stable folded
conformation, at 323 K it undergoes partial transition, and at 343 K it experiences
significant thermal denaturation. Hydrogen bonds and van der Waals interactions
weaken with increasing temperature, promoting a random conformation. PaCS-MD
outperforms conventional MD in capturing unfolding dynamics, particularly at high
temperatures.

Keywords: binding energy, Lipase A, molecular dynamics, PaCS-MD, protein
unfolding
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