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ABSTRAK

PENGARUH INTERVAL JARAK COM TERHADAP DELTA-G
PENGIKATAN MIP-RAPAMYCIN MENGGUNAKAN METODE
UMBRELLA SAMPLING DENGAN KECEPATAN TARIKAN 0,001

-1
nm ps

AFIFAH NUR FIDIYAH
2443022002

MIP (Microphage Infectivity Potentiator) merupakan faktor
virulensi dari bakteri Legionella pneumophila penyebab terjadinya penyakit
Legionnaires’ disease. MIP ini memiliki aktivitas peptidyl-prolyl cis/trans
isomerase (PPlase) yang berperan terhadap kelangsungan hidup dari bakteri
Legionella pneumophila. Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui apakah
variasi interval jarak COM dan perbedaan kecepatan tarikan akan
mempengaruhi perhitungan perubahan energi bebas (AG) pada pengikatan
protein MIP dan ligan Rapamycin menggunakan metode Umbrella Sampling.
Metode Umbrella Sampling ini adalah teknik yang digunakan untuk
memperoleh profil energi bebas melalui pengambilan sampel yang dilakukan
sepanjang koordinat reaksi yang dipilih. Penelitian ini menggunakan
kecepatan tarikan 0,001 nm ps™'. Perhitungan perubahan energi bebas dengan
interval jarak COM 0,050 nm, 0,098 nm (jarak COM awal 1,238 nm), 0,098
nm (Jarak COM awal 1,281 nm) dan 0,147 nm menghasilkan masing-masing
-43,395 klJ/mol, -51,280 kJ/mol, -37,062 kJ/mol, dan -46,498 kJ/mol. Hasil
penelitian ini menunjukkan adanya celah pada semua variasi interval jarak
COM. Adanya celah tersebut menyebabkan nilai perubahan energi bebasnya
berbeda.

Kata kunci: MIP, Rapamycin, Perhitungan Energi Bebas (AG), Umbrella
Sampling, Interval Jarak COM.



ABSTRACT

THE EFFECT OF COM DISTANCE INTERVAL ON DELTA-G OF
MIP-RAPAMYCIN BINDING USING UMBRELLA SAMPLING
METHOD AT A PULLING SPEED OF 0.001 nm ps’!

AFIFAH NUR FIDIYAH
2443022002

MIP (Macrophage Infectivity Potentiator) is a virulence factor of the
bacterium Legionella pneumophila, which causes Legionnaires' disease. MIP
possesses peptidyl-prolyl cis/trans isomerase (PPlase) activity that plays an
important role in the survival of Legionella pneumophila. This study aimed
to determine whether variations in the center-of-mass (COM) distance
interval and differences in pulling velocity affect the calculation of free
energy changes (AG) in the binding of the MIP protein and the ligand
Rapamycin using the Umbrella Sampling method.Umbrella Sampling is a
technique used to obtain free energy profiles by performing sampling along
a selected reaction coordinate. In this study, a pulling velocity of 0.001 nm
ps ! was employed. The calculated free energy changes using COM distance
intervals of 0.050 nm, 0.098 nm (initial COM distance of 1.238 nm), 0.098
nm (initial COM distance of 1.281 nm), and 0.147 nm were —43.395 kJ/mol,
—51.280 kJ/mol, —37.062 kJ/mol, and —46.498 kJ/mol, respectively. The
results of this study indicate the presence of gaps in all COM distance interval
variations. These gaps caused differences in the calculated free energy change
values.

Keywords: MIP, Rapamycin, Free Energy Calculation (AG), Umbrella
Sampling, COM Distance Intervals.
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