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ABSTRAK 

 

PENGARUH SELISIH JARAK COM TERHADAP ΔG 

PENGIKATAN FKBP12-RAPAMYCIN DENGAN METODE 

UMBRELLA SAMPLING SELAMA 950 ns 

 

IRVANIA TYAS ZAHRO 

2443022150 

 

Rapamycin merupakan senyawa inhibitor yang efektif terhadap 

protein MIP. Namun Rapamycin juga dapat membentuk kompleks dengan 

FKBP12 pada manusia, dan menyebabkan efek imunosupresif. Penelitian 

ini bertujuan untuk mengetahui pengaruh selisih jarak COM terhadap 

perhitungan perubahan energi bebas (ΔG) untuk kompleks FKBP12-

Rapamycin. Nilai ΔG akan digunakan untuk menentukan afinitas antara 

protein FKBP12 dan ligan Rapamycin. Metode umbrella sampling 

digunakan untuk mendapatkan sampel di sepanjang koordinat reaksi 

sehingga diperoleh profil energi bebas. Penelitian ini menggunakan 

kecepatan tarikan 0,01 nm ps
-1

 dengan empat variasi selisih jarak COM, 

diperoleh nilai ΔG (A) -64,811 kJ/mol, (B) -58,892 kJ/mol, (C) -65,588 

kJ/mol, dan (D) -57,543 kJ/mol. Celah terkecil pada variasi (A) dengan 

jarak celah 0,014 nm, dan celah terbesar pada variasi (D) dengan jarak celah 

pertama 0,148 dan jarak celah kedua 0,116 nm.  

 

Kata kunci: Rapamycin, FKBP12, Perhitungan Perubahan Energi Bebas,  

       Umbrella Sampling, Selisih Jarak COM  
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ABSTRACT 

 

THE EFFECT OF DIFFERENCE IN COM DISTANCE ON ΔG 

BINDING OF FKBP12-RAPAMYCIN USING THE UMBRELLA 

SAMPLING METHOD FOR 950 ns 

 

IRVANIA TYAS ZAHRO  

2443022150 

 

Rapamycin is an effective inhibitory compound against the MIP 

protein. However, Rapamycin can also form a complex with FKBP12 in 

humans, leading to immunosuppressive effects. This study aims to 

determine the effect of differences in COM distance on the calculation of 

free energy changes (ΔG) for the FKBP12-Rapamycin complex. The ΔG 

value is used to assess the binding affinity between the FKBP12 protein and 

the Rapamycin ligand. The umbrella sampling method was employed to 

obtain samples along the reaction coordinate, allowing the free energy 

profile to be determined. This study used a pulling rate of 0.01 nm ps
-1

 with 

four variations in COM distance difference, yielding ΔG values of (A) -

64.811 kJ/mol, (B) -58.892 kJ/mol, (C) -65.588 kJ/mol, and (D) -57.543 

kJ/mol. The smallest gap was observed in variation (A) with a gap distance 

of 0.014 nm, while the largest gap was found in variation (D) with the first 

gap distance of 0.148 nm and the second gap distance of 0.116 nm.  

 

Keywords: Rapamycin, FKBP12, Free Energy Change Calculation, 

Umbrella Sampling, COM Distance Difference 
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