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ABSTRAK 

 

PENGARUH JARAK ANTARA PROTEIN MIP-S35D TERHADAP 

INTERAKSI IKATAN HIDROGEN DAN INTERAKSI 

HIDROFOBIK DENGAN MENGGUNAKAN UMBRELLA 

SAMPLING 

 

UMI NABILA SARI 

2443020115 

 

MIP (Macrophage Infectivity Potentiator) termasuk dalam keluarga 

protein pengikat FK506 binding protein (FKBP12) yang menunjukkan 

adanya aktivitas peptidyl-prolyl-cis/trans-isomerases (PPIase). Penelitian ini 

bertujuan untuk mengetahui interaksi ikatan hidrogen dan interaksi 

hidrofobik yang berperan dalam interaksi antara protein MIP dan ligan S35D. 

Ikatan hidrogen berperan penting dalam menstabilkan interaksi protein MIP 

dan ligan S35D, akan tetapi interaksi hidrofobik yang terbentuk antara residu 

protein MIP dengan ligan S35D yang  menentukan kestabilan interaksi 

kompleks tersebut. Total waktu simulasi yang dilakukan adalah 45 x 10 ns 

dengan snapshot yang diambil pada waktu 50000 ps, 96000 ps, 115000 ps, 

125000 ps, untuk menganalisis interaksi antara protein MIP dengan ligan 

S35D. Terdapat tiga ikatan hidrogen terjadi pada kompleks MIP-S35D, yaitu 

dua ikatan hidrogen yang melibatkan residu R112, dan satu ikatan hidrogen 

dengan S113. Di lain pihak, interaksi hidrofobik yang melibatkan residu F65, 

F126 dan W86 terlepas lebih lambat daripada ikatan hidrogen. Interaksi 

hidrofobik lebih mendominasi interaksi protein MIP-ligan S35D dan 

menstabilkan kompleks tersebut. 

 

Kata kunci : Macrophage Infectivity Potentiator, S35D, Ikatan hidrogen, 

Interaksi hidrofobik, Umbrella Sampling 
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ABSTRACT 

 

THE EFFECT OF DISTANCE BETWEEN MIP-S35D PROTEINS ON 

HYDROGEN BONDING AND HYDROPHOBIC INTERACTIONS 

USING UMBRELLA SAMPLING 

 

UMI NABILA SARI 

2443020115 

 

MIP (Macrophage Infectivity Potentiator) belongs to the FK506-

binding protein (FKBP12) family, which exhibits peptidyl-prolyl cis/trans 

isomerase (PPIase) activity. This study aims to determine the to understand 

the hydrogen bonding and hydrophobic interactions that play a role in the 

interaction between the MIP protein and the S35D ligand. Hydrogen bonds 

play an important role in stabilizing the interaction between the MIP protein 

and the S35D, ligand however the hydrophobic interactions formed between 

MIP protein residues and the S35D ligand are what determine the stability of 

the complex. The total simulation time conducted was 45 x 10 ns, with 

snapshots taken at 50000 ps, 96000 ps, 115000 ps, and 125000 ps to analyze 

the interaction between the MIP protein and the S35D ligand. Three hydrogen 

bonds were observed in the MIP–S35D complex, consisting of two hydrogen 

bonds involving residue R112 and one hydrogen bond involving S113. In 

contrast, the hydrophobic interactions involving residues F65, F126, and 

W86 dissociated more slowly than the hydrogen bonds. Hydrophobic 

interactions dominate the MIP–S35D protein–ligand interaction and stabilize 

the complex. 

 

Keywords : Macrophage Infectivity Potentiator, S35D, Hydrogen bond, 

Hydrophobic bond, Umbrella Sampling 
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