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ABSTRAK 

 

PENGARUH SELISIH JARAK COM TERHADAP PERUBAHAN 

ENERGI BEBAS MIP-RAPAMYCIN MENGGUNAKAN 

KECEPATAN TARIKAN 0,005 nm ps-1 DENGAN METODE 

UMBRELLA SAMPLING 

 

JELIMALINI 

2443020216 

 

MIP (Microphage Infectivity Potentior) merupakan keluarga protein 

FK506 binding protein (FKBP) yang memiliki aktivitas PPIase (Peptidyl 

prolyl cis-trans isomerase). Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui 

bagaimana selisih jarak COM dan kecepatan tarikan mempengaruhi 

perhitungan ∆𝐺  pada pengikatan MIP-Rapamycin menggunakan metode 

umbrella sampling. Umbrella Sampling merupakan metode pengambilan 

sampel yang dilakukan sepanjang koordinat reaksi yang dipilih. Sehingga 

kita dapat memperkirakan energi bebas relatif dari berbagai keadaan 

disepanjang koordinat reaksi. Pada penelitian ini menggunakan kecepatan 

tarikan 0,005 nm ps-1 dengan empat variasi selisih jarak COM diperoleh hasil 

perhitungan perubahan energi bebas masing-masing (A) -38,803 kJ/mol, (B) 

-28,449 kJ/mol, (C) -48,531 kJ/mol, dan (D) -52,736 kJ/mol. Selisih jarak 

COM dari empat variasi menggunakan kecepatan tarikan dikurangi menjadi 

0,005 nm ps-1 semuanya menunjukkan adanya celah. Celah kecil 

menyebabkan perhitungan perubahan energi bebas menjadi naik, berbeda 

bila terdapat celah besar perhitungan perubahan energi bebas menjadi turun. 

 

Kata kunci: MIP, Rapamycin, Perhitungan Perubahan Energi Bebas (∆𝐺),       

Umbrella Sampling, Selisih Jarak COM 
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ABSTRACT 

 

THE EFFECT OF DIFFERENCE IN COM DISTANCE ON 

CHANGES IN THE FREE ENERGY OF MIP-RAPAMYCIN USING 

A PULLING VELOCITY OF 0,005 nm ps-1 WITH THE UMBRELLA 

SAMPLING METHOD 

 

JELIMALINI 

2443020216 

 

MIP (Microphage Infectivity Potentior) is a member of the FK506 

binding protein (FKBP) family of proteins that exhibit PPIase (Peptidyl 

prolyl cis-trans isomerase) activity. This study aimed to determine how the 

difference in COM distance and pulling velocity affect the ΔG calculation for 

MIP-Rapamycin binding using the umbrella sampling method. Umbrella 

sampling is a sampling method performed along a selected reaction 

coordinate. This allows us to estimate the relative free energy of various 

states along the reaction coordinate. In this study, using a pulling speed of 

0.005 nm ps-1 with four variations of the COM distance difference, the 

results of the calculation of the free energy change were (A) -38.803 kJ/mol, 

(B) -28.449 kJ/mol, (C) -48.531 kJ/mol, and (D) -52.736 kJ/mol. The COM 

distance difference from the four variations using the pulling speed reduced 

to 0.005 nm ps-1 all indicated the presence of a gap. A small gap causes the 

calculation of the free energy change to increase, in contrast to a large gap, 

the calculation of the free energy change decreases. 

 

Keywords: MIP, Rapamycin, Calculation of free energy change (ΔG),  

Umbrella Sampling, Difference in COM distance 
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