5.1

BAB 5
KESIMPULAN DAN SARAN

Kesimpulan
Berdasarkan hasil penelitian dari Pengaruh Jarak Com Mip-

Rapamycin terhadap Ikatan Hidrogen dan Interaksi Hidrofobik

Menggunakan Metode Umbrella Sampling dengan Kecepatan 0,005 nm ps™

dapat disimpulkan bahwa :

1.

5.2

Ikatan hidrogen yang melibatkan residu Q81 ,183, Y55, T76 dan
S80 terputus secara bertahap seiring bertambahnya jarak antara
protein MIP dan ligan rapamycin. lkatan hidrogen yang paling
lama bertahan residu Q81 yang terputus pada 201 ns.

Interaksi hidrofobik yang teramati melibatkan residu F77, W86,
dan V114 dengan interaksi yang paling lama bertahan adalah
interaksi antara F77 dan gugus piranosil rapamycin.

Berdasarkan waktu pelepasan interaksi selama simulasi, interaksi
hidrofobik  berperan lebih besar dalam mempertahankan
pengikatan rapamycin pada protein Mip dibandingkan ikatan
hidrogen. Hal ini ditunjukkan oleh interaksi hidrofobik yang
bertahan hingga 210 ns, sedangkan ikatan hidrogen hanya bertahan

hingga 201 ns.

Saran
Berdasarkan hasil penelitian dan kesimpulan yang diperoleh maka

disarankan untuk penelitian selanjutnya menggunakan desain lain namun

harus tetap mempertahankan ketiga interaksi hidrofobik di atas.
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