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ABSTRAK

SIMULASI DINAMIKA MOLEKUL BENTUK APO PROTEIN
FKBP12 DENGAN STRUKTUR AWAL 2PPN

DWI FITA SETIYONINGSIH
2443019074

Sistem kekebalan menggunakan reseptor untuk mengatur jaringan pada
tubuh. Hal ini biasanya ditemukan pada protein dalam darah , dalam cairan
jaringan atau pada permukaan sel. Protein pengikat FK506 (FKBPs) adalah
salah satu keluarga dari imunofilin. Seperti imunofilin lainnya, banyak FKBP
Memiliki Aktivitas cis-trans peptidyl-prolyl isomerase (PPlase). Selain itu,
mereka dapat bertindak sebagai koreseptor untuk produk FK506 dan
Rapamycin. Maka dari itu, FK506 dan Rapamycin digunakan sebagai obat
untuk menghentikan penolakan sel pada pasien pasca transplatasi. Penelitian
ini bertujuan mempelajari interaksi Apo protein FKBP12 dengan struktur
awal 2PPN menggunakan metode simulasi dinamika molekul dengan
penambahan potesial flooding. Simulasi dinamika selama 40 ns menunjukan
nilai RMSD untuk semua atom protein adalah 0,36 nm dan untuk atom
penyusun tulang punggung yang mempunyai nilai RMSD 0,34 nm. Dari nilai
hasil perhitungan RMSD tersebut dapat diketahui bahwa semua atom protein
setelah disesuaikan dengan atom penyusun tulang punggung memiliki nilai
yang lebih tinggi daripada atom dengan punyusun tulang punggung saja.

Kata Kunci : FKBP12, RMSD, RMSF, potensial flooding



ABSTRACT

THE SIMULATION OF MOLECULE DYNAMICS OF APO
PROTEIN FKBP12 WITH 2PPN INITIAL STRUCTURE

DWI FITA SETIYONINGSIH
2443019074

The immune system uses receptors to regulate tissues in the body. It is
usually found in proteins in the blood, in tissue fluid or on the surface of cells.
FK506 binding proteins (FKBPs) are a family of immunophilins. Like other
immunophilins, many FKBPs have cis-trans peptidyl-prolyl isomerase
(PPlase) activity. Additionally, they may act as coreceptors for the products
FK506 and Rapamycin. Therefore, FK506 and Rapamycin are used as drugs
to stop cell rejection in post-transplant patients. This research aims to study
the interaction of the Apo protein FKBP12 with the initial structure of 2PPN
using the molecular dynamics simulation method with the addition of
potential flooding. Dynamics simulations for 40 ns show that the RMSD
value for all protein atoms is 0.36 nm and for the backbone atoms the RMSD
value is 0.34 nm. From the value of the RMSD calculation results, it can be
seen that all protein atoms after adjusting for the backbone atoms have higher
values than atoms with the backbone alone.

Keywords: FKBP12, RMSD, RMSF,flooding potential
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