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ABSTRAK

SIMULASI DINAMIKA MOLEKUL BENTUK APO PROTEIN
FKBP12 (PDB:1FKT)

FILDZAH MIFTAQUL DINA
2443019124

Rapamycin dan FK506 (tacrolimus) adalah senyawa imunosupresan
yang kuat dalam kompleks dengan FKBP dan bertindak melalui mekanisme
gain-of-function yang bermaksud penelitian medis yang mengubah
organisme atau penyakit dengan cara meningkatkan patogenesis (penyakit)
atau jangkauan inang. Kondisi tubuh pada sistem kekebalan tidak berfungsi
sebagaimana mestinya dikenal sebagai imunosupresi. Dalam penelitian ini,
simulasi dinamika molekuler dilakukan pada bentuk apo FKBP12
(PDB:1FKT) untuk mendapatkan wawasan tentang fitur struktural dan
konformasinya. Konformasi awal kompleks diambil dari Protein Data Base
(PDB) 1FKT. Simulasi dinamika molekuler 40 ns menunjukkan nilai RMSD
rata-rata untuk semua atom protein dan untuk atom backbone masing-masing
sebesar 0,33 dan 0,24 nm.

Kata kunci: FKBP12, PPlase, simulasi dinamika molekul



ABSTRACT

MOLECULAR DYNAMICS SIMULATION OF APO PROTEIN
FKBP12 (PBD:1FKT)

FILDZAH MIFTAQUL DINA
2443019124

Rapamycin and FK506 (tacrolimus) are potent immunosuppressant
compounds in complex with FKBP and act through a gain-of-function
mechanism meaning medical research changes organisms or diseases by
increasing pathogenesis (disease) or host range. The condition of the body's
immune system not working properly is known as immunosuppression. In
this study, molecular dynamics simulations were carried out on the apo form
FKBP12 (PDB:1FKT) to gain insight into its structural and conformational
features. The initial conformation of the complex was taken from Protein
Data Base (PDB) 1FKT. The 40 ns molecular dynamics simulation shows
that the average RMSD value for all protein atoms and for the backbone
atoms is 0.33 and 0.24 nm, respectively.

Keywords: FKBP12, PPlase, molecular dynamics simulations
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