BAB 5
KESIMPULAN DAN SARAN

51 Kesimpulan
Berdasarkan hasil penelitian dari Pengaruh Jarak antara Protein

MIP-S35D terhadap Interaksi Ikatan Hidrogen dan Interaksi Hidrofobik

dengan Menggunakan Umbrella Sampling dapat disimpulkan bahwa:

L. Interaksi ikatan hidrogen yang melibatkan residu R112 dan S113
terlepas pada 62 dan 69 ns. Ikatan hidrogen yang ketiga, yang juga
dibentuk oleh residu R112 terlepas pada 97 ns, sesaat setelah
interaksi hidrofobik.

2. Interaksi hidrofobik yang melibatkan residu F65, F126, dan W86
terlepas secara bersamaan pada 94 ns.

3. Kekuatan interaksi antara protein MIP dan ligan S35D lebih
ditentukan oleh interaksi hidrofobik terutama dengan gugus

adamantana pada rongga pengikatan.

5.2 Saran
Berdasarkan hasil penelitian dan kesimpulan yang diperoleh, maka
disarankan untuk dilanjutkan dengan perhitungan energi bebas dengan ligan

lain.
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