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ABSTRAK

SIMULASI DINAMIKA MOLEKUL BENTUK APO PROTEIN
MACROPHAGE INFECTIVITY POTENTIATOR DENGAN
STRUKTUR AWAL 1FD9

ARKENJELA GIRLANI NAISURI
2443018189

Penyakit Legionnaire adalah penyakit menular yang menyebabkan
pneumonia. Faktor patogen dari Legionella pneumophila yang penting adalah
macrophage infectivity potentiator (Mip). Superposisi 2VCD dengan 2UZ5
dan 1FD9 mengungkapkan bahwa solusi kompleks struktur lebih mirip
dengan apo-struktur kristalografi 1FD9 daripada 2UZ5 yang diturunkan dari
NMR. Hal ini dapat dilihat dari nilai RMSD IFD9 dan 2UZ5 yaitu 0,231 nm
dan 0,277 nm (Elisabeth et al, 2022). Hasil perhitungan nilai rata-rata RMSD
dimana pada waktu 0-10 ns, 10-20 ns, dan 20-40 ns memiliki nilai rata-rata
0,2209 nm, 0,2297 nm dan 0,2388 nm. Dapat dilihat dari nilai rata-rata
RMSD sebelum terjadi potensial flooding terlihat lebih rendah namun pada
waktu 10-20 ns terjadi peningkatan karena adanya potensial flooding, dan
setelah potensial flooding dihilangkan pada 20-40 ns nilai rata-rata RMSD
meningkat dan tidak kembali pada struktur semuladapat dilihat pada
perubahan konformasi. Terdapat 6 residu dari struktur protein Mip yang
memiliki sifat dinamika yang fleksibel yaitu F77,Q81,v82,Y109,P117,
danl118. Keenam residu ini memiliki nilai RMSF yang cukup tinggi dengan
nilai rata-rata RMSF adalah 0,1311 nm.

Kata kunci: penyakit legionaire, macrophage infectivity potentiator (Mip),
simulasi dinamika molekul, potensial flooding, 1FD9.



ABSTRACT

SIMULATION OF MOLECULE DYNAMICS FOR APO PROTEIN
MACROPHAGE INFECTIVITY POTENTIATOR WITH INTIAL
STRUCTURE 1FD9

ARKENJELA GIRLANI NAISURI
2443018189

Legionnaire's disease is an infectious disease that causes
pneumonia. An important pathogenic factor of Legionella pneumophilia is
the Macrophage infectivity potentiator (Mip). The superposition of 2VCD
with 2UZ5 and 1FD9 revealed that the solution complex structure more
closely resembles the crystallographic apo-structure of 1FD9 than the NMR-
derived 2UZ5. This can be seen from the RMSD IFD9 and 2UZ5 values,
namely 0.231 nm and 0.277 nm (Elisabeth et al, 2022). The results of
calculating the average RMSD value where at 0-10 ns, 10-20 ns, and 20-40
ns have an average value of 0.2209 nm, 0.2297 nm and 0.2388 nm. It can be
seen from the average RMSD value before the flooding potential occurs it
looks lower, but at 10-20 ns there is an increase due to flooding potential, and
after the flooding potential is removed at 20-40 ns the average RMSD value
increases and does not return to the structure can be seen in the
conformational changes. There are 6 residues of the Mip protein structure that
have flexible dynamic properties, namely F77, Q81, V82, Y109, P117 and
1118. These six residues have a fairly high RMSF value with an average
RMSF value of 0.1311 nm.

Keywords: Legionnaire disease, macrophage infectivity potentiator (Mip),

molecular dynamics simulation, potential flooding, 1FD9.
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