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ABSTRAK

PERHITUNGAN ENERGI BEBAS PROTEIN MIP-RAPAMYCIN
DENGAN METODE INTEGRASI TERMODINAMIKA

WA ODE NUR NISA AMALIA
2443018218

MIP (macrophage infectivity potentiator) adalah protein yang
terdapat pada bakteri Legionella pneumophila dan berperan sebagai faktor
virulensi. Bakteri Legionella pneumophila menyebabkan penyakit
legionnaire, yang menyerang paru-paru dan dapat menyebabkan kematian.
Salah satu obat yang efektif untuk mengatasi masalah tersebut adalah
antibiotik yang banyak digunakan pada infeksi yang disebabkan oleh
bakteri. Penggunaan antibiotik dalam jangka panjang dan berulang
menyebabkan terjadinya resistensi dan untuk mengatasinya adalah dengan
cara menemukan target baru. Penelitian ini menghitung perubahan energi
bebas antara protein MIP dan ligan Rapamycin dengan metode integrasi
termodinamika. Simulasi dinamika molekul dilakukan pada tekanan 1 bar
dan 300 K untuk ke-30 kondisi Aponded, Acout dan Avaw mulai dari 0 sampai 1.
Hasil perhitungan yang diperoleh dari perubahan energi bebas pengikatan
antara protein MIP dan ligan Rapamycin adalah positif 141,77 kJ/mol. Hal
ini menunjukkan bahwa tidak ada interaksi antara protein MIP dan ligan
Rapamycin. Oleh karena itu pada percobaan ini tidak menguntungkan
karena kondisi parameter pada A harus diubah sehingga harus dikoreksi
kembali.

Kata kunci: MIP (macrophage infectivity potentiator), Rapamycin,
Legionnaire, dinamika molekuler, perhitungan energi bebas,
integrasi termodinamika



ABSTRACT

FREE ENERGY CALCULATION MIP-RAPAMYCIN WITH
METHOD THERMODYNAMIC INTEGRATION

WA ODE NUR NISA AMALIA
2443018218

MIP (macrophage infectivity potentiator) is a protein found in
Legionella pneumophila bacteria and acts as a virulence factor. Legionella
pneumophila bacteria cause Legionnaire's disease, which attacks the lungs
and can cause death. One of the effective drugs to overcome this problem is
antibiotics which are widely used in infections caused by bacteria. The use
of antibiotics in the long term and repeatedly causes resistance and to
overcome it is by finding new targets. This research calculates the free
energy change between MIP protein and Rapamycin ligand using the
thermodynamic integration method. Molecular dynamics simulations were
carried out at a pressure of 1 bar and 300 K for the 30 conditions Abonded,
Acoul and Avdw ranging from O to 1. The calculation results obtained from
the change in free energy binding between the MIP protein and Rapamycin
ligand were positive 141.77 kJ/mol. This indicates that there is no
interaction between the MIP protein and the Rapamycin ligand. Therefore,
this experiment is not profitable because the condition parameter at A must
be changed so that it must be corrected again.

Keywords: MIP (macrophage infectivity potentiator), Rapamycin,
Legionella pneumophila, molecular dynamics, free energy
calculations, thermodynamic integration
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