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ABSTRAK 

 

SIMULASI DINAMIKA MOLEKUL  

BENTUK APO PROTEIN  FKBP 12 (PDB: 1FKB) 

AJENG INDAH PUSPITA DEWI 

2443019255 

Sistem imun adalah kemampuan tubuh manusia yang berperan 

untuk melawan infeksi. Imunitas dihasilkan dari produksi antibodi spesifik 

yang dikhususkan untuk antigen tertentu. Antigen merupakan zat yang dapat 

merangsang imun tubuh untuk memproduksi antibodi dalam rangka melawan 

mikroorganisme berbahaya yang menyerang tubuh. Imunosupresan yaitu 

obat penekanan sistem imun, yang biasanya digunakan untuk mengendalikan 

manifestasi parah penyakit alergi, autoimun, dan yang berhubungan dengan 

transplantasi. Pada penelitian ini, konformasi awal diambil dari Protein Data 

Base (PDB) 1FKB, Selanjutnya metode yang diterapkan adalah metode 

flooding menggunakan potensial buatan untuk membuat kestabilan 

konformasi sampel dan muatan diturunkan menggunakan metode AM1-BBC 

yang diterapkan dalam program Antechamber dari AMBER18. Topologi dan 

koordinat GROMACS dihasilkan dari AMBER18 digunakan untuk 

mensimulasi bentuk apo dari protein FKBP12, lalu melakukan minimisasi 

energi menggunakan grompp untuk merakit struktur, topologi, dan parameter 

simulasi menjadi file input (.tpr), setelah mencapai kesetimbangan kemudian 

disimulasikan selama 10 ns dilanjutkan dengan flooding selama 10 ns dan 

diteruskan kembali dengan simulasi klasik selama 20 ns. Nilai hasil simulasi 

RMSD untuk semua atom protein memiliki rata-rata 0,23 nm, sedangkan 

rata-rata untuk atom backbone adalah 0,15 nm. Hasil rata-rata nilai RMSF 

untuk semua atom protein 0,16 nm sedangkan untuk atom penyusun tulang 

punggung protein memiliki rata-rata 0,1 nm.  

Kata kunci: FKBP12, 1FKB, imunosupresi, imunosupresan, simulasi 

dinamika molekul, root mean square deviation (RMSD),  

root mean square fluctuation (RMSF) 
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ABSTRACT 

SIMULATION OF MOLECULE DYNAMICS FOR APO PROTEINS 

FKBP12 (PDB: 1FKB) 

AJENG INDAH PUSPITA DEWI 

2443019255 

 

The immune system is the human body's ability to fight infection. 

Immunity results from the production of specific antibodies specific to a 

particular antigen. Antigen is a substance that can stimulate the body's 

immune system to produce antibodies in order to fight harmful 

microorganisms that attack the body. Immunosuppressants are drugs that 

suppress the immune system, which are usually used to control the severe 

manifestations of allergic, autoimmune and transplant-related diseases. In 

this research of the FKBP12 apo protein form with a research time of 40 ns 

by applying the flooding potential method which will focus on the FKBP12 

apo protein form (PDB: 1FKB), in this study, the initial conformation was 

taken from Protein Data Base (PDB) 1FKB. Furthermore, the method applied 

is the flooding method using artificial potential to stabilize the sample 

conformation and lower the charge using the AM1-BBC method which is 

implemented in the Antechamber program from AMBER18. The 

GROMACS topology and coordinates generated from AMBER18 are used 

to simulate the apo form of the FKBP12 protein, then perform energy 

minimization using grompp to assemble the structure, topology, and 

simulation parameters into input files (.tpr), after reaching equilibrium then 

simulated for 10 ns followed by conformational flooding for 10 ns and 

continued with the classical simulation for 20 ns. RMSD simulation results 

for all protein atoms have an average of 0.23 nm, while the average for 

backbone atoms is 0.15 nm. The average RMSF value for all protein atoms 

is 0.16 nm, while for the atoms making up the protein backbone it has an 

average of 0.1 nm. 

Keywords: FKBP12, 1FKB, immunosuppression, molecular dynamics 

simulation, root mean square deviation (RMSD), root mean 

square fluctuation (RMSF) 
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