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BAB 5 

KESIMPULAN DAN SARAN 

 

5.1    Kesimpulan Penelitian  

Berdasarkan hasil penelitian ini dapat disimpulkan bahwa:  

1. Simulasi dinamika molekul, yang dilakukan selama 200 ns, 

menghasilkan perhitungan rata-rata RMSD untuk semua atom protein 

0,26 nm dan untuk atom penyusun tulang belakang 0,18 nm.  

2. Hasil perhitungan RMSF menunjukkan bahwa pada bagian 6 dan 13 

memiliki fleksibilitas tertinggi. Sub bagian 6 tidak memiliki residu 

yang berinteraksi dengan Rapamycin, tetapi sub bagian 13 memiliki 

residu A108, Y109, G110, R112, F114, I118. Residu tetap berinteraksi 

dengan ligan turunan sikloheksimida adalah Y109 

3. Interaksi antara MIP dan ligan turunan sikloheksimida terjadi melalui 

interaksi ikatan hidrogen (Y55, D66, Q78, A108, dan Y109) dan 

interaksi hidrofobik (T50, Y55, F65, D66, F77, Q78, S80, Q81, V82, 

I83, T86, D106, Y109, G110, R112, F114, I 118, dan F126). 

4. Selama membentuk kompleks, ligan turunan sikloheksimida 

mengalami perubahan konformasi. 

 

5.2     Saran Penelitian 

Berdasarkan hasil yang diperoleh maka dapat disarankan untuk 

mengetahui afinitas ligan turunan sikloheksimida 2(4-((2R)-2-((1S,3S,5S)-3-

5-dimetil-2-oksosikloheksil)-2-hidroksietil-2,6 dioksopiperidin-1-il)-N-

((1R,5S,7R)-1-hidroksitrisiklo [3.3.1.13,7] dekan-3-il) asetamida dengan 

perhitungan energi bebas. 
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