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ABSTRAK  

 

PENGARUH PEMILIHAN JUMLAH TRAYEKTORI TERHADAP 

PERUBAHAN ENERGI BEBAS MIP-RAPAMYCIN 

MENGGUNAKAN METODE UMBRELLA SAMPLING DENGAN 

KECEPATAN TARIKAN 0,005 NM PS-1 

 

YUNITA BR. SIAHAAN 

2443020265 

 

Legionnaires’ disease merupakan penyakit yang berasal dari bakteri 

Gram negatif yang disebut Legionella pneumophila. Salah satu faktor 

virulensi dari bakteri Legionella pneumophila dalam menginfeksi sel 

makrofag alveolar manusia adalah MIP (Macrophage Infectivity Potentiator) 

yang termasuk dalam keluarga FKBP (FK506 binding protein). Penelitian ini 

menggunakan metode Umbrella Sampling untuk menghitung perubahan 

energi bebas (ΔG) kompleks protein MIP - ligan Rapamycin. Simulasi 

dilakukan dengan kecepatan tarikan 0,005 nm ps-1 menggunakan variasi 

jumlah trayektori yaitu 35, 40 dan 45. Umbrella Sampling merupakan metode 

perhitungan energi bebas dengan pengambilan sampel di sepanjang koordinat 

reaksi yang dipilih dan dihitung potensial gaya rata-rata (PMF). Pada 

penelitian ini diperoleh hasil perubahan energi bebas masing-masing untuk 

jumlah trayektori 35 yaitu -39,918 kJ/mol, jumlah trayektori 40 hasilnya yaitu 

-38,413 kJ/mol dan jumlah trayektori 45 hasilnya yaitu -38,802 kJ/mol. Hasil 

tersebut menunjukkan semakin sedikit jumlah trayektori yang digunakan, 

maka perubahan energi bebasnya meningkat. 

 

Kata kunci: Legionella pneumophila, MIP, Rapamycin, Perhitungan Energi 

Bebas, Umbrella Sampling 
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ABSTRACT 

 

THE EFFECT OF CHOOSING THE NUMBER OF TRAJECTORIES 

ON THE CHANGE IN FREE ENERGY OF MIP-RAPAMYCIN 

USING THE UMBRELLA SAMPLING METHOD WITH A 

PULLING SPEED OF 0.005 NM PS-1 

 

YUNITA BR. SIAHAAN 

2443020265 

 

Legionnaires’ disease is a disease originating from Gram-negative 

bacteria called Legionella pneumophila. One of the virulence factors of 

Legionella pneumophila bacteria in infecting human alveolar macrophage 

cells is MIP (Macrophage Infectivity Potentiator) which is included in the 

FKBP (FK506 binding protein) family. This study uses the Umbrella 

Sampling method to calculate the free energy change (ΔG) of the MIP protein 

complex - Rapamycin ligand. Simulations were carried out with a pulling 

speed of 0.005 nm ps-1 using variations in the number of trajectories namely 

35, 40 and 45. Umbrella Sampling is a free energy calculation method by 

taking samples along the selected reaction coordinate and calculating the 

potential mean force (PMF). In this study the results of the free energy 

changes for each trajectory number 35 were -39.918 kJ/mol, the number of 

trajectories 40 resulted in -38.413 kJ/mol and the number of trajectories 45 

resulted in -38.802 kJ/mol. These results indicate that the fewer the number 

of trajectories used, the greater the free energy change. 

 

Keywords: Legionella pneumophila, MIP, Rapamycin, Free Energy 

Calculation, Umbrella Sampling 
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