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ABSTRAK

PENGARUH PEMILIHAN JARAK TRAYEKTORI ANTARA
PROTEIN MIP-RAPAMYCIN TERHADAP PERUBAHAN ENERGI
BEBAS PENGIKATAN DENGAN METODE UMBRELLA
SAMPLING

PUTRI JULIANA DEWI
2443020169

Legionnaires’ disease merupakan penyakit yang disebabkan oleh
bakteri Gram negatif yaitu Legionella pneumophila. Bakteri Legionella
pneumophila memiliki protein macrophage infectivity potentiator (MIP),
sebagai suatu faktor virulensi utama. Penelitian ini bertujuan untuk
mengetahui seberapa besar afinitas pengikatan antara ligan rapamycin dan
protein MIP, diperlukan perhitungan perubahan energi bebas. Metode US
(Umbrella Sampling) adalah teknik yang digunakan untuk memperoleh profil
energi bebas melalui mengambilan sampel konformasi yang ditingkatkan
sepanjang koordinat reaksi. Pada penelitian ini diperoleh hasil perhitungan
AG masing-masing (A) -39,234 kJ/mol, (B) -37,833 kJ/mol, (C) -45,817
kJ/mol, dan (D) -32,653 kJ/mol. Hasil penelitian menunjukkan semakin
menurun selisih jarak maka celah akan semakin bertambah ini menyebabkan
penurunan perubahan energi bebas.

Kata kunci: MIP, Rapamycin, Perhitungan perubahan Energi Bebas, US
(Umbrella Sampling), Simulasi Dinamika Molekul.



ABSTRACT

THE EFFECT OF TRAJECTORY SELECTION TOWARDS FREE
ENERGY CHANGE OF MIP-RAPAMYCIN PROTEIN BINDING
USING UMBRELLA SAMPLING METHOD

PUTRI JULIANA DEWI
2443020169

Legionnaires' disease is a disease caused by Gram-negative
bacteria, namely Legionella pneumophila. Legionella pneumophila bacteria
has the Macrophage infectivity potentiator (MIP) protein, as a major
virulence factor. This study aims to find out how much binding affinity
between rapamycin ligand and MIP protein is, it is necessary to calculate the
change in free energy. The US (Umbrella Sampling) method is a technique
used to obtain a free energy profile through taking an enhanced conformation
sample along the coordinates of the reaction. In this study, the results of the
AG calculation were obtained (A) -39.234 kJ/mol, (B) -37.833 kJ/mol, (C) -
45.817 kJ/mol, and (D) -32.653 kJ/mol, respectively. The results of the study
show that the lower the distance difference, the more the gap will increase,
causing a decrease in free energy changes

Keywords: MIP, Rapamycin, Calculation of Free Energy Changes, US
(Umbrella Sampling), Molecular Dynamics Simulation.
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