5.1

BAB 5
KESIMPULAN DAN SARAN

Kesimpulan

Berdasarkan penelitian simulasi dinamika molekul bentuk apo protein

FKBP12 (PDB: 1FKB), telah diperoleh hasil data sehingga dapat ditarik

kesimpulan. Kesimpulan tersebut dipaparkan sebagai berikut:

1.

5.2.

Simulasi dinamika molekul selama 40 ns menghasilkan perhitungan
RMSD yang cukup dengan rata-rata 0,23 nm, sedangkan rata-rata untuk
atom penyusun tulang punggung protein adalah 0,15 nm.
Efek potensial flooding mendestabilisasi struktur protein FKBP12 tetapi
setelah potensial flooding dihilangkan, struktur protein kembali
setimbang.
Hasil perhitungan rata-rata RMSF diperoleh untuk semua atom protein
memiliki rata-rata sebesar 0,17 nm sedangkan untuk atom penyusun
tulang punggung protein memiliki rata-rata sebesar 0,11 nm.
Residu Y26, D37, R42, M49 dan E54 menstabilkan struktur protein
FKBP12 dengan interaksi ikatan hidrogen.

Saran

Penelitian ini dapat dilanjutkan dengan:

1. Penelitian simulasi dinamika molekul protein FKBP12 dapat

diganti dengan ligan yang lain.
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