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ABSTRAK

SIMULASI DINAMIKA KOMPLEKS FKBP12-RAPAMYCIN PADA
KONSENTRASI GARAM FISIOLOGIS

CHRISTIANTY STEVANI MARGARETHA BALEARE
2443020083

FK506-Binding protein (FKBP) adalah jenis protein yang berperan
penting dalam mekanisme Kkerja obat imunosupresif seperti FK506
(tacrolimus) dan rapamycin (sirolimus). FKBP12 atau FK506 memiliki berat
molekul sebesar 12 kDa. Pada penelitian ini akan mempelajari interkasi
kompleks protein FKBP12 dengan ligan rapamycin pada konsentrasi garam
fisiologis, menggunakan metode simulasi dinamika molekul. Topologi dan
koordinat GROMACS dihasilkan dengan medan gaya AMBER18 untuk
simulasi kompleks. Simulasi dinamika molekul selama 400 ns menunjukkan
nilai rata-rata RMSD untuk semua atom protein 0,1506 nm dan untuk atom
tulang belakang 0,0812 nm. Hasil nila rata-rata dari perhitungan RMSF untuk
semua atom protein 0,1021 nm dan untuk atom tulang belakang 0,0537 nm.
Interaksi ikatan hidrogen yang terbentuk selama waktu simulasi 400 ns yaitu
pada residu 156, Y82, D37, E54, Q53. Interaksi ikatan hidrogen yang diamati
pada residu W59 dengan gugus pipekolil dari ligan rapamycin. Nilai rata-rata
yang dihasilkan + standar deviasi 0,4571 + 0,0168.

Kata kunci: FKBP12, Rapamycin, Simulasi Dinamika Molekul,
Konsentrasi Garam Fisiologis



ABSTRACT

SIMULATIONS OF FKBP12-RAPAMYCIN COMPLEX DYNAMICS
AT PHYSIOLOGICAL SALT CONCENTRATION

CHRISTIANTY STEVANI MARGARETHA BALEARE
2443020083

FK506-Binding protein (FKBP) is a type of protein that plays an
important role in the mechanism of action of immunosuppressive drugs such
as FK506 (tacrolimus) and rapamycin (sirolimus). FKBP12 or FK506 has a
molecular weight of 12 kDa. This research will study the interaction of
FKBP12 protein complex with rapamycin ligand at physiological salt
concentration, using molecular dynamics simulation method. GROMACS
topology and coordinates were generated with AMBER18 force field for
complex simulation. Molecular dynamics simulation for 400 ns showed the
average value of RMSD for all protein atoms 0.1506 nm and for spine atoms
0.0812 nm. The average value of RMSF calculation for all protein atoms is
0.1021 nm and for spine atoms is 0.0537 nm. Hydrogen bond interactions
formed during the simulation time of 400 ns are at residues 156, Y82, D37,
E54, Q53. Hydrogen bonding interactions were observed at residue W59 with
the pipecholyl group of the rapamycin ligand. The resulting mean value *
standard deviation is 0.4571 + 0.0168.

Keywords: FKBP12, Rapamycin, Molecular Dynamics Simulation,
Physiological Salt Concentration
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