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ABSTRAK 

 

PENGARUH PEMILIHAN JARAK TRAYEKTORI HASIL 

SIMULASI DINAMIKA MOLEKUL TERHADAP PERUBAHAN 

ENERGI BEBAS PENGIKATAN PROTEIN FKBP12 - RAPAMYCIN 

DENGAN METODE UMBRELLA SAMPLING 

 

DILLA LORENSA  

2443020192 

 

Legionnaires’ disease merupakan suatu penyakit yang disebabkan 

oleh bakteri Legionella pneumophila. Salah satu faktor virulensi utama 

bakteri ini adalah protein MIP (Macrophage Infectivity Potentiator), MIP 

juga memiliki struktur yang mirip dengan  FKBP12 karena itu kedua protein 

berinteraksi dengan inhibitor FK506 dan Rapamycin dengan cara yang 

sama. Penelitian ini bertujuan untuk  mengetahui pengaruh pemilihan selisih 

jarak COM terhadap perhitungan ∆𝐺. Metode US (Umbrella Sampling) 

adalah teknik yang digunakan untuk memperoleh profil energi bebas 

melalui pengambilan sampel konformasi yang ditingkatkan sepanjang 

koordinat reaksi. Pada  penelitian ini diperoleh hasil perhitungan ∆𝐺 

masing-masing (A) -59,259 kJ/mol, (B) -68,268 kJ/mol, (C) -74,27 kJ/mol, 

dan (D) -55,354 kJ/mol. Hasil penelitian menunjukan semakin meningkat 

selisih jarak maka celah akan semakin bertambah ini menyebabkan 

penurunan perubahan energi bebas. 

 

Kata kunci: FKBP12, Rapamycin, Perhitungan perubahan energi bebas, US 

(Umbrella Sampling), Simulasi Dinamika Molekul 
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ABSTRACT 

 

THE EFFECT OF TRAYECTORY DISTANCE SELECTION FROM 

MOLECULAR DYNAMICS SIMULATION RESULTS ON 

CHANGES IN FREE ENERGY OF FKBP12 - RAPAMYCIN USING 

THE UMBRELLA SAMPLING METHOD 
 

DILLA LORENSA  

2443020192 

 
Legionnaires' disease is a disease caused by the bacterium 

Legionella pneumophila. One of the main virulence factors of this 

bacterium is the MIP (Macrophage Infectivity Potentiator) protein, MIP 

also has a similar structure to FKBP12 therefore both proteins interact with 

FK506 and Rapamycin inhibitors in the same way. This study aims to 

determine the effect of COM distance difference selection on ∆G 

calculation. The US (Umbrella Sampling) method is a technique used to 

obtain free energy profiles through enhanced conformational sampling 

along the reaction coordinates. In this study, the calculation results of ∆G 

were obtained respectively (A) -59.259 kJ/mol, (B) -68.268 kJ/mol, (C) -

74.27 kJ/mol, and (D) -55.354 kJ/mol. The results show that as the distance 

difference increases, the gap will increase, causing a decrease in free energy 

changes. 

 

 

Keywords: FKBP12, Rapamycin, Free energy change calculation, US 

(Umbrella Sampling), Molecular Dynamics Simulation 
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