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BAB 5 

KESIMPULAN DAN SARAN 

 

5.1 Kesimpulan 

 Penelitian pengaruh pemilihan jumlah trayektori terhadap ΔG 

pengikatan FKBP12-rapamycin dengan metode umbrella sampling pada 

selisih jarak COM 0,025 nm memberikan kesimpulan sebagai berikut:  

1. Semakin banyak jumlah trayektori, nilai ΔG secara umum menurun 

dan pada trayektori 55 hingga trayektori 95 persentase 

perbedaannya kurang dari 1% menunjukkan perubahan nilai ΔG 

yang sangat kecil. 

2. Jumlah trayektori paling optimal adalah 55 karena mampu 

merepresentasikan proses pelepasan FKBP12-rapamycin dari 

keadaan terikat sampai terlepas sepenuhnya sekaligus tetap efisien 

dari segi waktu komputasi. 

 

5.2 Saran 

1.  Dapat dilakukan penelitian untuk meninjau interaksi yang berperan 

dalam kompleks FKBP12-rapamycin. 

2. Penelitian dapat dilanjutkan dengan perhitungan perubahan energi 

bebas (ΔG) kompleks FKBP12-rapamycin dengan selisih jarak 

COM yang lebih kecil dari 0,025 nm dan kecepatan tarikan yang 

lebih kecil dari 0,01 nm ps-1 untuk menghilangkan celah yang masih 

terbentuk sehingga perhitungan menjadi lebih akurat. 

3.  Dapat dilakukan perbandingan nilai ΔG interaksi FKBP12-

rapamycin dengan nilai ΔG interaksi MIP-rapamycin. 
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