BAB 5
KESIMPULAN DAN SARAN

5.1 Kesimpulan
Berdasarkan penelitian perhitungan energi bebas menggunakan

metode Umbrella Sampling dari protein FKBP12-Rapamycin kesimpulan

sebagai berikut:

1. Perubahan energi bebas dengan empat variasi selisin dan jarak

awal memiliki hasil perhitungan AG masing-masing pada jarak
awal dan selisihnya:
(A) Jarak awal 1,151(0) selisih 0,058 nm dan hasil AG -59,259
kJ/mol, (B) jarak awal 1,151(0) selisih 0,114 nm dan hasil AG -
68,268 kJ/mol, (C) jarak awal 1,15(0) selisih 0,166 nm dan hasil
AG -74,27 kJ/mol, dan (D) jarak awal 1,189(1) selisih 0,114 nm
dan hasil AG -55,354 kJ/mol.

2. Celah pada grafik energi bebas terhadap jarak COM bertambah
menjadi dua ketika selisih jaraknya meningkat menjadi tiga kali
lipat, pertambahan celah ini menyebabkan penurunan perubahan
energi bebas. Perbedaan juga terdapat pada penurunan AG yang
diakibatkan perbedaan selisih COM dan kenaikan AG akibat
perbedan jarak awal COM, perbedaan ini menunjukkan adanya
pemutusan interaksi antara protein FKBP12-Rapamycin yang

terjadi secara bersamaan.

5.2. Saran
Penelitian ini dapat dilanjutkan lebih lanjut lagi untuk mengetahui
jenis interaksi apa yang terlibat dalam pemutusan interaksi protein FKBP12-

Rapamycin.
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