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ABSTRAK

SIMULASI DINAMIKA KOMPLEKS MIP-RAPAMYCIN PADA
KONSENTRASI GARAM FISIOLOGIS

ELISABETTA G NGUTRA
2443020182

Legionnaires’ disease disebabkan karena menghirup aerosol yang
telah terkontaminasi oleh bakteri Legionella pneumophila. Macrophage
Infectivity Potentiator (MIP) merupakan faktor virulensi dari bakteri
Legionella pneumophila  yang berperan untuk pembentukan infeksi
intraseluler, yang merupakan lipoprotein homodimerik yang teralokasi pada
permukaan bakteri. Pada penelitian ini akan mempelajari interaksi
kompleks protein MIP dengan ligan rapamycin pada konsentrasi garam
fisiologis. Topologi dan koordinat GROMACS dihasilkan dengan medan
gaya AMBER18 untuk mensimulasikan kompleks. Simulasi kompleks
selama 400 ns menunjukan rata-rata nilai RMSD untuk semua atom protein
0,2745 nm dan nilai rata-rata untuk atom tulang belakang 0,1983 nm.
RMSF untuk semua atom protein 0,1444 nm dan nilai rata-rata untuk atom
tulang belakang 0,0964 nm. lkatan hidrogen yang terbentuk yaitu pada
residu Q78, 183, Y109, dan D66. Interaksi ikatan hidrofobik diamati pada
residu W86 dengan gugus pipekolil dari ligan rapamycin stabil dengan jarak
rata-rata 0,4661 nm.

Kata kunci: Legionella Pneumophila, Macrophage Infectivity Potentiator,
Simulasi Dinamika Kompleks, Rapamycin, Konsentrasi
Garam Fisiologis.



ABSTRACT

SIMULATION OF MIP-RAPAMYCIN COMPLEX DYNAMICS
AT PHYSIOLOGICAL SALT CONCENTRATION

ELISABETTA G NGUTRA
2443020182

Legionnaires' disease is caused by inhaling aerosols that have been
contaminated with Legionella pneumophila bacteria. Macrophage
Infectivity Potentiator (MIP) is a virulence factor of Legionella
pneumophila bacteria that plays a role in the formation of intracellular
infection, which is a homodimeric lipoprotein that is localized on the
bacterial surface. This research will study the complex interaction of MIP
protein with rapamycin ligand at physiological salt concentration.
GROMACS topology and coordinates were generated with AMBER18
force field to simulate the complex. Simulation of the complex for 400 ns
showed the average RMSD value for all protein atoms 0.2745 nm and the
average value for spine atoms 0.1983 nm. RMSF for all protein atoms is
0.1444 nm and the average value for spine atoms is 0.0964 nm. Hydrogen
bonds formed are at residues Q78, 183, Y109, and D66. Hydrophobic
bonding interactions were observed at residue W86 with the pipecolyl group
of the rapamycin ligand with an average distance of 0.4661 nm.

Keywords: Legionella Pneumophila, Macrophage Infectivity Potentiator,
Complex Dynamics Simulation, Rapamycin, Physiological Salt
Concentration.
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