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ABSTRAK

PENGARUH JARAK ANTARA PROTEIN MIP DAN RAPAMYCIN
TERHADAP INTERAKSI IKATAN HIDROGEN DAN INTERAKSI
HIDROFOBIK DENGAN MENGGUNAKAN UMBRELLA
SAMPLING

TIARA WULANDARI ADI SUYANTO
2443020255

MIP (Macrophage Infectivity Potentiator) meningkatkan virulensi
berbagai patogen, termasuk Legionella pneumophilla MIP (Macrophage
Infectivity Potentiator) adalah protein dari keluarga FKBP atau protein
pengikat FK506 yang dapat menunjukkan aktivitas enzim peptidyl-prolyl
cis/trans isomerase (PPlase). Penelitian ini akan dilakukan simulasi lanjutan
menggunakan metode Umbrella Sampling dengan kecepatan tarikan 0,01 nm
ps-1 terhadap interaksi antara protein MIP dengan ligan rapamycin. lkatan
hidrogen memainkan peran penting dalam menstabilkan interaksi protein-
ligan. Ikatan hidrogen yang terbentuk antara residu rapamycin dan FKBP12
berkontribusi pada stabilitas kompleks. Topologi struktur disetimbangkan
dengan GROMACS dan dilanjutkan dengan metode Umbrella Sampling.
Hasil setelah simulasi selama 450ns menunjukkan perubahan yang terjadi
pada ikatan hidrogen dan interaksi hidrofobik dalam selang waktu 50ps, 70ps,
100ps, 125ps, 140ps, 185, 195ps, 255ps. Interaksi Hidrofobik yang paling
stabil adalah interaksi ikatan hidrogen dengan residu Y109 dengan oksigen
karbonil pada gugus keton. Ikatan hidrogen yang pertama kali terputus adalah
pada gugus karboksilat pada rantai samping dari residu D66.

Kata kunci: Macrophage Infectivity Potentiator, Umbrella Sampling,
Rapamycin, Ikatan Hidrogen, Ikatan Hidrofobik.



ABSTRACT

EFFECT OF DISTANCE BETWEEN MIP PROTEIN AND
RAPAMYCIN ON HYDROGEN BONDING INTERACTION AND
HYDROPHOBIC INTERACTION USING UMBRELLA SAMPLING

TIARA WULANDARI ADI SUYANTO
2443020255

MIP (Macrophage Infectivity Potentiator) increases the virulence of
various pathogens, including Legionella pneumophila. MIP (Macrophage
Infectivity Potentiator) is a protein from the FKBP family or FK506-binding
protein that can exhibit peptidyl-prolyl cis/trans isomerase enzyme activity.
(PPlase). This research will conduct advanced simulations using the
Umbrella Sampling method with a pulling speed of 0.01 nm ps-1 on the
interaction between the MIP protein and the rapamycin ligand. Hydrogen
bonds play an important role in stabilizing protein-ligand interactions. The
hydrogen bonds formed between rapamycin residues and FKBP12 contribute
to the stability of the complex. The topology of the structure was equilibrated
with GROMACS and followed by the Umbrella Sampling method. The
results after a 450ns simulation show changes in hydrogen bonds and
hydrophobic interactions over intervals of 50ps, 70ps, 100ps, 125ps, 140ps,
185ps, 195ps, and 255ps. The most stable hydrophaobic interaction is the
hydrogen bond between residue Y109 and the carbonyl oxygen in the ketone
group. The first hydrogen bond to break is in the carboxylate group on the
side chain of residue D66.

Keywords: Macrophage Infectivity Potentiator, Umbrella Sampling,
Rapamycin, Hydrogen Bonding, Hydrophobic Bonding.
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