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ABSTRAK 

 
 

PERHITUNGAN ENERGI BEBAS FKBP12-RAPAMYCIN DENGAN 

METODE INTEGRASI TERMODINAMIKA 

 
DEVI HERLINA 

2443018174 

 
Imunosupresan termasuk obat-obatan yang bisa digunakan untuk 

mencegah penolakan organ transplantasi serta digunakan dalam pengobatan 

gangguan autoimun. FKBP12 adalah imunofilin 11,8–kDa yang mengikat 

obat imunosupresan FK506 (tacrolimus) dan rapamycin (sirolimus) dengan 

afinitas tinggi. Obat imunosupresi FK506 (tacrolimus) berikatan erat 

dengan FKBP12 dan menghambat aktivitas cis-trans-peptidyl-prolyl 

isomerase. Tujuan dalam penelitian ini untuk perhitungan perubahan energi 

bebas dari interaksi antara ligan rapamycin dan protein FKBP12. 

Konformasi awal kompleks diambil dari Protein Data Bank (PDB) 1 FKB. 

Simulasi dinamika molekul dilakukan pada kondisi tekanan 1 bar untuk ke- 

30 kondisi λ dari λ 0 sampai 1. Hasil perhitungan yang diperoleh dari 

perubahan energi bebas pengikatan antara ligan rapamycin dan protein 

FKBP12 adalah positif 34,31 kJ/mol. Hal ini menunjukan bahwa tidak ada 

interaksi antara ligan rapamycin dan protein FKBP12. Oleh karena itu pada 

percobaan ini tidak menguntungkan karena kondisi parameter pada λ harus 

diubah sehingga harus dikoreksi kembali. 

 

Kata kunci: FKBP12-Rapamycin, dinamika molekuler, perhitungan 

perubahan energi bebas, integrasi termodinamika. 
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ABSTRACT 

 

 
CALCULATION OF FREE ENERGY FKBP12-RAPAMYCIN USING 

THERMODYNAMIC INTEGRATION METHOD 

 
DEVI HERLINA 

2443018174 

 
Immunosuppressants include drugs that can be used to prevent 

rejection of transplanted organs and are used in the treatment of 

autoimmune disorders. FKBP12 is a 11.8–kDa immunophilin that binds 

with high affinity to the immunosuppressant drugs FK506 (tacrolimus) and 

rapamycin (sirolimus). The immunosuppressant drug FK506 (tacrolimus) 

binds tightly to FKBP12 and inhibits its activity cis-trans-peptidyl-prolyl 

isomerase. The aim of this study was to calculate the free energy change 

from the interaction between rapamycin ligand and FKBP12 protein. The 

initial conformation of the complex is taken fromProtein Data Bank (PDB) 

1 FKB. Molecular dynamics simulations were carried out at 1 bar pressure 

for the 30 λ conditions from λ 0 to 1. The calculation results obtained from 

the change in the binding free energy between rapamycin ligand and 

FKBP12 protein were positive 34.31 kJ/mol. This shows that there is no 

interaction between rapamycin ligand and FKBP12 protein. Therefore, this 

experiment is unprofitable because the parameter condition at λ must be 

changed so that it must be corrected again. 

 

Keywords: FKBP12-Rapamycin, molecular dynamics, calculation of free 

energy changes, integration of thermodynamics. 
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