
 

 

SIMULASI DINAMIKA MOLEKUL BENTUK APO 

PROTEIN MACROPHAGE INFECTIVITY 

POTENTIATOR DENGAN STRUKTUR AWAL 2UZ5 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

MARGARETHA YULIANI BR SIMATUPANG 

2443019231 

 

 

PROGRAM STUDI S1 

FAKULTAS FARMASI 

UNIVERSITAS KATOLIK WIDYA MANDALA 

SURABAYA 

2023



 

 

SIMULASI DINAMIKA MOLEKUL BENTUK APO PROTEIN 
MACROPHAGE INFECTIVITY POTENTIATOR DENGAN 

STRUKTUR AWAL 2UZ5 

 

SKRIPSI 

 

Diajukan untuk memenuhi sebagian persyaratan  

memperoleh gelar Sarjana Farmasi Program Studi Strata 1  

di Fakultas Farmasi Universitas Katolik Widya Mandala Surabaya 

 

OLEH : 

MARGARETHA YULIANI BR SIMATUPANG 

2443019231 

 

Telah disetujui pada tanggal 29 Maret 2023 dan dinyatakan LULUS. 

 

Pembimbing I 

 

Dr.phil.nat. Elisabeth Catherina Widjajakusuma, S.Si., M.Si. 

NIK. 241.97.0301 

Mengetahui, 

Ketua Penguji 

 

apt. Catherine Caroline, S.Si., M.Si. 

NIK. 241.00.0444  



 

 

 

 



 

 



 

i 

 

ABSTRAK 

 

SIMULASI DINAMIKA MOLEKUL BENTUK APO PROTEIN 
MACROPHAGE INFECTIVITY POTENTIATOR DENGAN 

STRUKTUR AWAL 2UZ5 

 

MARGARETHA YULIANI BORU SIMATUPANG 
2443019231 

 

Legionnaires’ disease atau penyakit Legionnaires termasuk infeksi 

bakteri akut yang disebabkan oleh adanya bakteri Legionella pneumophila 

pada organ paru-paru manusia. Baketeri Legionella pneumophi la dapat 

berkembang biak pada suhu di bawah 20 °C dan dapat  berkembang b iak 

pada suhu air berkisar antara 20-45°C. Salah satu faktor virulensi dari 

Legionella pneumophila adalah Macrophage Infectivity Potentiator  (MI P) 

yang mempunyai peran penting pada beberapa bakteri Gram negat if. MI P 

mempunyai struktur homolognya seperti FKBP12 manusia dengan pro tein  

pengikat FK506 (FKBP). Struktur awal protein MIP Legionella 

pneumophila dapat diamati dengan NMR, mengetahui struktur awal 

tersebut penting untuk mendapatkan hasil akhir simulasinya. Hasil 

perhitungan RMSD untuk semua atom protein  yaitu  m emilik i ra ta-rata 

sebesar 0,39 nm sedangkan untuk atom penyusun tulang belakang memilik i 

rata-rata sebesar 0,33 nm. Nilai perhitungan RMSF untuk semua atom 

protein yaitu memiliki rata-rata sebesar 0,29 nm sedangkan untuk a tom 

penyusun tulang belakang memiliki rata-rata sebesar 0,16 nm. Dalam 

perhitungan RMSF ini penomoran struktur protein terbagi menjadi 1 4  sub  

bagian berdasarkan gambar struktur. Ikatan hidrogen yang terbentuk selama 

40 ns merupakan hasil 92 ikatan, dari ke 92 ikatan diambil 15 ikatan 

berdasarkan residu pada sisi aktif. Pengaruh potensial flooding tidak dapat 

dilihat dalam simulasi ini karena sistem tidak m encapai kesetimbangan 

selama 40 ns. Interaksi ikatan hidrogen Mip yang dapat mempertahankan  

kestabilan struktur yaitu pada residu T50, Q78, Y55, D66, G57, S67, T68 , 

I83, W86, I101, F126, T87, Q81, L90, Y109 dan R112.  

Kata kunci: Legionella pneumophila, macrophage infectivity potentiator , 

simulasi dinamik molekul, 2UZ5, apo 
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ABSTRACT 

 

MOLECULAR DYNAMICS SIMULATION OF APO PROTEIN 

MACROPHAGE INFECTIVITY POTENTIATOR USING 2UZ5 

INITIAL STRUCTURE 
 

MARGARETHA YULIANI BORU SIMATUPANG 
2443019231 

 

Legionnaires' disease is an acute bacterial infection caused by  the 

presence of Legionella pneumophila bacteria in the human lungs. 

Legionella pneumophila bacteria  can reproduce at temperatures below 20°C 

and can reproduce at temperatures ranging from 20-45°C. One of the 

virulence factors of Legionella pneumophila is the Macrophage Infect iv ity 

Potentiator (MIP) which has an important role in some Gram -negative 

bacteria. MIP is structurally homologous to human FKBP12 with  FK506 

binding protein (FKBP). The initial structure of Legionella pneumophila  

MIP protein can be observed by NMR, knowing the initial structure is 

important to get the final simulation results. The RMSD calculation resu lts 

for all protein atoms have an average of 0.39 nm while for the atoms 

making up the spine it has an average of 0.33 nm. The RMSF calculat ion  

value for all protein atoms has an average of 0.29 nm while f o r the a toms 

making up the spine it has an average of 0.16 nm. In this RMSF calculation, 

the protein structure numbering is divided into 14 sub-sections based on the 

structure drawings. The hydrogen bonds that were formed f or 40  ns were 

the result of 92 bonds, from the 92 bonds 15 bonds were taken based on the 

residue on the active site. The effect of flooding potential cannot be seen in  

this simulation because the system does not reach equilib rium  f or 40  ns. 

Mip hydrogen bond interactions that can maintain structural stability are  a t 

residues T50, Q78, Y55, D66, G57, S67, T68, I83, W86, I101, F126, T87, 

Q81, L90, Y109 and R112. 

Keyword: Legionella pneumophila, molecular dynamics simulation, 

macrophage infectivity potentiator, 2UZ5, apo 
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