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ABSTRAK 

 

SIMULASI DINAMIKA MOLEKUL BENTUK APO PROTEIN 
MACROPHAGE INFECTIVITY POTENTIATOR DENGAN 

TURUNAN ASAM PIPEKOLAT ((S)-3- (3,4,5-TRIMETOKSIFENOL) 
PROPIL 1-(BENZILSULFONIL)-PIPERIDIN-2- KARBOKSILAT) 

 

GRACIA SHELMA MAKALIPESSY 
2443018044 

 

Legionnaire disease atau penyakit legioner adalah penyakit menular 
yang menyebabkan pneumonia. Macrophage Infectivity Potentiator (Mip) 
merupakan protein virulensi yang berkontribusi dalam pembentukan infeksi. 
Penelitian ini bertujuan untuk mempelajari interaksi protein Mip dengan 
turunan asam pipekolat ((S)-3-(3,4,5-trimetoksifenol)propil1-(benzilsul-
fonil)-piperidin-2-karboksilat) menggunakan metode simulasi dinamika 
molekul. Nilai rata-rata RMSD untuk semua atom protein adalah 0,37 nm, 
untuk atom penyusun tulang belakang memiliki nilai rata-rata 0,29 nm, dan 
untuk atom Cα memiliki nilai rata-rata 0,30 nm. Nilai RMSF dari residu asam 
amino yang memiliki rata-rata paling tinggi yaitu P117, artinya residu 
tersebut memiliki fleksibilitas yang tinggi. 
 
Kata kunci: legionnaire disease, macrophage infectivity potentiator (mip),   
                     RMSD, RMSF 
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ABSTRACT 

 

SIMULATION OF MOLECULE DYNAMICS OF APO PROTEIN 
MACROPHAGE INFECTIVITY POTENTIATOR WITH 

PIPECHOLIC ACID DERIVATIVES ((S)-3-(3,4,5- 
TRIMETOKSIFENOL) PROPIL 1-(BENZILSULFONIL)-

PIPERIDIN-2- KARBOKSILAT) 
 

GRACIA SHELMA MAKALIPESSY 
2443018044 

 
Legionnaire's disease is an infectious disease that causes 

pneumonia. Macrophage Infectivity Potentiator (Mip) is a virulence protein 
that contributes to the establishment of infection. This study aims to study 
the interaction of Mip protein with pipecholic acid derivatives ((S)-3- (3,4,5-
trimethoxyphenol) propyl 1-(benzylsulfonyl)-piperidine-2-carboxylic) using 
molecular dynamics simulation methods. The average RMSD value for all 
protein atoms is 0.37 nm, for the atoms making up the backbone it has an 
average value of 0.29 nm, and for Cα atoms it has an average value of 0.30 
nm. The RMSF value of the amino acid residues has the highest average, 
namely P117, meaning that these residues have high flexibility. 

 
Keywords: legionnaire disease, macrophage infectivity potentiator (mip), 

RMSD, RMSF 
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