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ABSTRAK

PENGARUH PEMILIHAN JUMLAH TRAYEKTORI TERHADAP
PERUBAHAN ENERGI BEBAS PENGIKATAN MIP-S35DT
DENGAN METODE UMBRELLA SAMPLING

BERNADETTA ESTI KUSUMASTUTI
2443021189

Macrophage infectivity potentiator (Mip) adalah salah satu faktor
virulensi dari beberapa bakteri Gram negatif, salah satunya adalah bakteri
Legionella pneumophila, yang berperan dalam patogenesis penyakit
Legionnaires. Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui afinitas ligan
turunan sikloheksimida dengan substituen 3,5 dimetiladamantan (s35dt);
dalam hal ini gugus adamantan menjauhi rongga pengikatan. Parameter
afinitas ligan s35dt adalah perubahan energi bebas. Metode yang digunakan
adalah metode Umbrella Sampling (US), yaitu teknik untuk menghitung
energi rata-rata di sepanjang koordinat reaksi dengan tiga variasi jumlah
trayektori, yaitu 35, 40 dan 45. Hasil penelitian ini diperoleh hasil masing-
masing pada jumlah trayektori 35 sebesar -15,3144 kJ/mol, jumlah trayektori
40 sebesar -15,3216 kJ/mol dan jumlah trayektori 45 sebesar -15,353 kJ/mol.
Kesimpulan bahwa semakin meningkat jumlah trayektori, maka perubahan
energi bebas akan semakin menurun, pada trayetori 35 dan 40 terjadi
penurunan sebesar -0,0470%, sedangkan pada trayektori 40 dan 45 terjadi
penurunan sebesar -0,2049%.

Kata kunci: Mip, Legionella pneumophila, Sikloheksimida, Energi Bebas,
Umbrella Sampling (US)



ABSTRACT

THE INFLUENCE OF TRAJECTORY NUMBER SELECTION ON
THE FREE ENERGY CHANGE OF MIP-S35DT BINDING USING
THE UMBRELLA SAMPLING METHOD

BERNADETTA ESTI KUSUMASTUTI
2443021189

Macrophage Infectivity Potentiator (Mip) is one of the virulence
factors of several Gram-negative bacteria, including Legionella pneumophila
which plays a role in the pathogenesis of Legionnaires' disease. This study
aims to determine the affinity of a cycloheximide derivative ligand with a
3,5-dimethyladamantane substituent (s35dt), in which the adamantane group
moves away from the binding cavity. The affinity parameter of the s35dt
ligand is measured by the change in free energy. The method used is
Umbrella Sampling (US), a technique for calculating the average energy
along the reaction coordinate, with three variations in the number of
trajectories: 35, 40, and 45. The results of this study showed values of -
15.3144 kJ/mol for 35 trajectories, -15.3216 kJ/mol for 40 trajectories, and -
15.353 kJ/mol for 45 trajectories. The conclusion is that as the number of
trajectories increases, the change in free energy decreases. Between 35 and
40 trajectories, the decrease is -0.0470%, while between 40 and 45
trajectories, the decrease is -0.2049%.

Keywords: Mip, Legionella pneumophila, Cycloheximide, Free Energy,
Umbrella Sampling (US)
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