BAB S
KESIMPULAN DAN SARAN

5.1 Kesimpulan

Berdasarkan penelitian perhitungan energi bebas menggunakan
metode Umbrella Sampling dari protein MIP dan ligan Rapamycin
memberikan kesimpulan sebagai berikut:

1. Perubahan energi bebas dengan menggunakan tiga variasi jumlah
trayektori 35, 40 dan 45 dengan hasil yang diperoleh masing-masing
yaitu -39,918 kJ/mol, -38,413 kJ/mol dan -38,802 kJ/mol.

2. Semakin sedikit jumlah trayektori yang digunakan, maka perubahan
energi bebasnya meningkat. Pada trayektori 35 memperoleh hasil
dengan nilai AG yang lebih tinggi seharusnya hasil yang baik terdapat
pada trayektori 45.

5.2 Saran

Untuk mengetahui dengan detail penyebabnya perlu dilakukan

penelitian lebih lanjut dengan melihat interaksi yang terjadi.
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