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RINGKASAN 

SOFIA MALIK. Tingkat Alergenisitas Kacang Mete berdasarkan Profil Interaksi 

Alergen Ana o 3 dan Imunoglobulin secara In-Silico. Dibimbing oleh NURHENI 

SRI PALUPI 1, AZIS BOING SITANGGANG, dan HENDRA WIJAYA. 

Terapi makanan hipoalergenik bertujuan untuk menciptakan produk dengan 

alergenisitas yang berkurang, sehingga aman dikonsumsi bagi individu yang 

sensitif. Peroses pengolahan pangan dapat membuat struktur alergen berubah dan 

mempengaruhi alergenisitasnya. Kacang mete, khususnya alergen Ana o 3, 

menyebabkan reaksi alergi yang signifikan. Proses pangan seperti pemanasan dan 

fermentasi dalam proses pengolahan kacang mete bukan hanya berfungsi untuk 

memperpanjang umur simpan tetapi juga dapat mempengaruhi afinitas protein Ana 

o 3 dengan imunoglobulin. Pada penelitian ini mensimulasi perlakuan panas pada 

protein Ana o 3. Simulasi panas pada suhu ruang, pasteurisasi, UHT, 

pemanggangan, dan pengaruh pH lingkungan pada fermentasi dilakukan untuk 

menilai perubahan alergenisitas dengan mengevaluasi afinitas pengikatan antara 

Ana o 3 dan Imunoglobulin E (IgE) secara in-silico. Penelitian menggunakan secara 

in-silico memiliki beberapa kelebihan, yaitu waktu yang relatif lebih singkat, biaya 

yang relatif lebih murah, dan pemahaman yang lebih mendalam karena penelitian 

dilakukan pada skala molekuler sehingga dapat mengetahui mekanisme yang terjadi 

dalam prosesnya.  

Sekuen Ana o 3 diperoleh dari database Uniprot dan dihasilkan pemodelan 

dengan nilai validasi terbaik menggunakan webserver AlphaFold2. Sekuen IgE 

dimodelkan berdasarkan antibodi monoklonal PA12P3D08. Model IgE 

PA12P3D08 dilakukan mutasi glisin pada posisi 57 menjadi triptofan di daerah 

light chain dan mutasi leusin pada posisi 100C menjadi asam glutamat di daerah 

heavy chain untuk meningkatkan afinitas terhadap Ana o 3. Simulasi dinamika 

molekul dengan Gromacs menilai perubahan struktural pada berbagai suhu yang 

merepresentasikan proses pengolahan pangan. Perubahan pH lingkungan untuk 

mengkondisikan lingkungan selama proses fermentasi. Perubahan pH dilakukan 

dengan menggunakan webserver Playmol. 

Hasil penelitian menunjukan bahwa Ana o 3 stabil secara termal, seperti yang 

ditunjukan oleh analisis RMSD, SASA, dan Rg. Perlakuan panas mengurangi nilai 

energi bebas ikatan Ana o 3. Pada suhu 77 °C, afinitas menurun sebesar 30% 

menjadi -75.9 kJ/mol. pada suhu 87 °C, afinitas menurun sebesar 33% menjadi -

73.9 kJ/mol. Pada suhu 127 °C, afinitas menurun sebesar 40% menjadi -65.9 

kJ/mol. Pada rentang pH 4-4.5 perubahan muatan protein dapat menurunkan 

afinitas sekitar 5-10% menjadi -69.92 hingga -66.23 kJ/mol. 

Kata kunci: alergen, docking protein-protein, imunoglobulin, in-silico, simulasi 

dinamika molekul   

  



 

 

 

SUMMARY 

SOFIA MALIK. In-silico Analysis of cashew nut allergenicity: interaction profiles 

of Ana o 3 and imunoglobulin. Supervised by NURHENI SRI PALUPI, AZIS 

BOING SITANGGANG, and HENDRA WIJAYA.  

Hypoallergenic food therapy aims to create products with reduced allergenicity, 

making them safe for consumption by sensitive individuals. Food processing can 

alter the structure of allergens and affect their allergenicity. Cashew nuts, 

particularly the Ana o 3 allergen, cause significant allergic reactions. Food 

processes such as heating and fermentation in cashew processing not only extend 

shelf life but also influence the affinity of Ana o 3 protein with immunoglobulin. 

This study simulates heat treatment on Ana o 3 protein. Heat simulations at room 

temperature, pasteurization, UHT, roasting, and the environmental pH effects 

during fermentation were conducted to assess allergenicity changes by evaluating 

the binding affinity between Ana o 3 and Immunoglobulin E (IgE) in silico. Using 

in silico methods offers several advantages, such as shorter timeframes, lower costs, 

and deeper understanding at the molecular level, allowing for insights into the 

mechanisms involved. 

The Ana o 3 sequence was obtained from the Uniprot database, and modeling with 

the best validation values was performed using the AlphaFold2 webserver. The IgE 

sequence was modeled based on the monoclonal antibody PA12P3D08. Mutations 

were made to the IgE PA12P3D08 model: glycine at position 57 was changed to 

tryptophan in the light chain region, and leucine at position 100C was changed to 

glutamic acid in the heavy chain region to increase affinity for Ana o 3. Molecular 

dynamics simulations with Gromacs assessed structural changes at various 

temperatures representing food processing. Environmental pH changes to simulate 

fermentation conditions were performed using the Playmol webserver. 

The results showed that Ana o 3 is thermally stable, as indicated by RMSD, SASA, 

and Rg analyses. Heat treatment reduced the energi bebas ikatan of Ana o 3. At 

77°C, affinity decreased by 30% to -75.9 kJ/mol. At 87°C, affinity decreased by 

33% to -73.9 kJ/mol. At 127°C, affinity decreased by 40% to -65.9 kJ/mol. In the 

pH range of 4-4.5, changes in protein charge reduced affinity by approximately 5-

10%, to -69.92 to -66.23 kJ/mol. 

Keywords: allergen, imunoglobulin, in-silico, molecular dynamic simulation, 

protein-protein docking 
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