
SIMULASI DINAMIKA MOLEKUL MACROPHAGE 
INFECTIVITY POTENTIATOR DENGAN LIGAN 

RAPAMYCIN 
 
 
 
 
 

 
 
 

MONICA FREDERICA 

2443015286 

 
 
 
 

PROGRAM STUDI S1  

FAKULTAS FARMASI 

UNIVERSITAS KATOLIK WIDYA 

MANDALA SURABAYA  

2020 



SIMULASI DINAMIKA MOLEKUL MACROPHAGE INFECTIVITY 
POTENTIATOR DENGAN LIGAN RAPAMYCIN 

 
 

SKRIPSI 
 
 

Diajukan untuk memenuhi sebagian persyaratan 

memperoleh gelar Sarjana Farmasi Progam Studi Strata 1 

di Fakultas Farmasi Universitas Katolik Widya Mandala Surabaya 
 
 

OLEH: 

MONICA FREDERICA 

2443015286 

Telah disetujui pada tanggal 17 juli 2020 dan dinyatakan LULUS 

Pembimbing I, 

 
 

Dr. phil. nat. Elisabeth Catherina Widjajakusuma., S.Si., M.Si. 

NIK. 241.97.0301 
 
 

Mengetahui, 

Ketua Penguji 

 
 

Catherine Caroline, S.Si., M.Si., Apt. 

NIK. 241.00.0444 



LEMBAR PERSETUJUAN 

PUBLIKASI KARYA ILMIAH 

 

Demi perkembangan ilmu pengetahuan, saya menyetujui skripsi/karya 

ilmiah saya, dengan judul: Simulasi Dinamika Molekul Macrophage 

Infectifity Potentiator Dengan Ligan Rapamycin untuk dipublikasikan 

atau ditampilkan di internet atau media lain yaitu Digital Library 

Perpustakaan Unika Widya Mandala Surabaya untuk kepentingan akademi 

sebatas sesuai dengan Undang-Undang Hak Cipta. 

Demikian pernyataan persetujuan publikasi karya ilmiah ini saya buat 

dengan sebenarnya. 

 
 
 
 
 

Surabaya, 7 Juli 2020 
 
 
 
 
 
 

Monica Frederica 

2443015286 



LEMBAR PERNYATAAN KARYA ILMIAH NON PLAGIAT 
 

Saya menyatakan dengan sesungguhnya bahwa hasil tugas akhir ini adalah 

benar-benar merupakan hasil karya sendiri. 

apabila di kemudian hari diketahui bahwa skripsi ini merupakan hasil 

plagiarisme, maka saya bersedia menerima sangsi berupa pembatalan 

kelulusan dan atau pencabutan gelar yang saya peroleh. 

 
 
 
 
 

Surabaya, 7 Juli 2020 
 
 
 
 
 
 

Monica Frederica 

2443015286 



i  

ABSTRAK 
 

SIMULASI DINAMIKA MOLEKUL MACROPHAGE INFECTIVITY 
POTENTIATOR DENGAN LIGAN RAPAMYCIN 

 
MONICA FREDERICA 

2443015286 
 

Legionnaires’ disease adalah bentuk kronis dari pneumonia yang 
disebabkan oleh bakteri Legionella pneumophila. MIP (Macrophage 
Infectivity Potentiator) adalah protein yang dimiliki bakteri Legionella 
fungsinya membantu bakteri masuk ke dalam jaringan paru-paru. Ligan 
yang digunakan untuk penelitian ini adalah rapamycin. Topologi dan 
koordinat GROMACS dihasilkan dari AMBER18 untuk mensimulasi 
kompleks rapamycin selama 40 ns. Hasil penelitian konformasi 5 nilai 
RMSD semua atom protein 0,32 nm dan nilai RMSD atom tulang punggung 
0,26 nm, konformasi 6 nilai RMSD semua atom protein 0,39 nm dan nilai 
RMSD atom tulang punggung 0,33 nm, konformasi 7 nilai RMSD semua 
atom protein 0,34 nm dan nilai RMSD atom tulang punggung 0,28 nm. 
Hasil nilai RMSF konformasi 5, konformasi 6 dan konformasi 7 
menunjukan ikatan hidrofobik lebih dominan dibandingkan ikatan hidrogen. 
Adanya residu yang fleksibel menyebabkan gerakan flip pada ligan 
rapamycin. 

 
Kata kunci : Legionnaires’ pneumophila, MIP, Rapamycin, GROMACS, 

RMSD, RMSF 



ii  

ABSTRACT 
 

SIMULATION OF THE MOLECULAR DYNAMICS OF 
MACROPHAGE INFECTIVITY POTENTIATOR WITH RAPAMYCIN 

AS LIGAND 
 

MONICA FREDERICA 
2443015286 

 
Legionnaires' disease is a chronic form of pneumonia caused by 

the bacterium Legionella pneumophila. MIP (Macrophage Infectivity 
Potentiator) is a protein owned by the bacterium Legionella whose function 
is to help the bacteria enter the lung tissue. The ligand used for this study 
was rapamycin. The topology and coordinates of the GROMACS were 
produced from AMBER18 to simulate the rapamycin complex for 40 ns. 
The results of the conformation study 5 RMSD values of all protein atoms 
are 0.32 nm and RMSD values of backbone at 0.26 nm, conformation of 6 
RMSD values of all protein atoms are 0.39 nm and backbone RMSD values 
of 0.33 nm, conformation of 7 values of RMSD all protein atoms are 0.34 
nm and backbone RMSD values are 0.28 nm. The results of conformation 
RMSF values 5, conformation 6 and conformation 7 show that hydrophobic 
bonds are more dominant than hydrogen bonds. The presence of a flexible 
residue causes the flip movement in rapamycin ligands. 

 
Keywords : Legionnaires’ pneumophila, MIP, Rapamycin, GROMACS, 

RMSD, RMSF 
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