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ABSTRAK 

 

PERHITUNGAN ENERGI BEBAS MIP-RAPAMYCIN DENGAN 

METODE MMPBSA 

 

KRESENSIA NOU JERUBU 

2443018167 

 

Penyakit Legionnaire disebabkan oleh bakteri Legionella 

pneumophila. Penyakit infeksi bakteri masih merupakan salah satu masalah 

kesehatan masyarakat yang penting. Salah satu obat andalan untuk 

mengatasi masalah tersebut adalah antibiotik, antibiotik merupakan obat 

yang paling banyak digunakan pada infeksi yang disebabkan oleh bakteri. 

Penggunaan antibiotik dalam jangka waktu lama dan berulang-ulang 

menyebabkan terjadinya resistensi. Macrophage infectivity potentiator 

(Mip) adalah faktor virulensi dalam berbagai patogen termasuk Legionella 

pneumophila. Perhitungan perubahan energi bebas bertujuan untuk 

mengetahui afinitas, kestabilan, kespontanan dan interaksi antara ligan dan 

protein target. Dalam penelitian ini digunakan metode molecular 

mechanics Poisson-Boltzmann surface area (MMBPSA) untuk menghitung 

perubahan energi bebas interaksi antara kompleks Mip-Rapamycin.  

Penelitian ini bertujuan untuk menghitung energi bebas ikatan rapamycin 

terhadap Mip. Hasil dari penelitian ini diperoleh energi van der Waal  -

230,704 kJ/mol, energi elektrostatik -105,983 kJ/mol, pelarutan polar 

184,214 kJ/mol, Energi nonpolar yang terdiri dari SASA (solvent accessible 

surface area) -22,112 kJ/mol, energi SAV (solvent accessible volume) -

177,181 kJ/mol, energi WCA 122,030 kJ/mol SASA,SAV dan WCA 

adalah komponen penyusun energi pelarutan nonpolar,  semua ini 

merupakan penyusun perubahan energi bebas pengikatan. Perubahan energi 

bebas pengikatan dari penjumlahan komponen tersebut diperoleh 

perubahan energi ΔG -229,737 kJ/mol.  Perubahan energi bebas pengikatan 

menunjukan bahwa reaksinya spontan dengan afinitas spontan. 137 residu 

dari Mip-Rapamycin terdapat sisi aktif sebanyak 12 sisi aktif yaitu Y55, 

F65, D66, F77, Q81, V82, I83, W86, Y109, P117, I118 dan F126 yang 

berinteraksi dengan ligan.  

 

Kata Kunci: Legionnaire, Mip, Rapamycin, Perhitungan energi bebas, 

MMPBSA (Molecular mechanics Poisson-Boltzmann 

surface area). 
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ABSTRACT 

 

FREE ENERGY CALCULATIONS MIP-RAPAMYCIN WITH 

MMPBSA METHOD 

 

KRESENSIA NOU JERUBU 

2443018167 

 

Legionnaire's disease is caused by the bacterium Legionella 

pneumophila. Bacterial infection is still an important public health problem. 

One of the mainstay drugs to overcome this problem is antibiotics, antibiotics 

are the drugs most widely used in infections caused by bacteria. The use of 

antibiotics in the long term and repeatedly causes resistance. Macrophage 

infectivity potentiator (Mip) is a virulence factor in various pathogens 

including Legionella pneumophila. Calculation of free energy changes aims 

to determine the affinity, stability, spontaneity and interaction between the 

ligand and the target protein. In this study, the molecular mechanics Poisson-

Boltzmann surface area (MMBPSA) method was used to calculate the change 

in the free energy of interactions between the Mip-Rapamycin. This study 

aims to calculate the binding free energy of rapamycin to Mip. The results of 

this study obtained van der Waal energy -230.704 kJ/mol, electrostatic energy 

-105.983 kJ/mol, polar dissolution 184.214 kJ/mol, nonpolar energy 

consisting of SASA (solvent accessible surface area) -22.112 kJ/mol, energy 

SAV (solvent accessible volume) -177.181 kJ/mol, WCA energy 122.030 

kJ/mol SASA, SAV and WCA are components of nonpolar dissolving 

energy, all of these are constituents of binding free energy changes. The 

change in free binding energy from the sum of these components results in 

an energy change of ΔG -229.737 kJ/. The change in the binding free energy 

indicates that the reaction is spontaneous with spontaneous affinity. 137 

residues of Mip-Rapamycin have active sites as many as 12 active sites 

namely Y55, F65, D66, F77, Q81, V82, I83, W86, Y109, P117, I118 and 

F126 which interact with ligands. 

 

Keywords: Legionnaire, Mip, Rapamycin, Free energy calculation, 

MMPBSA (Molecular mechanics Poisson-Boltzmann surface 

area). 
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