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BAB 5 

KESIMPULAN DAN SARAN 

 

5.1. Kesimpulan 

Berdasarkan penelitian pada simulasi dinamika molekul bentuk apo 

protein FKBP12(PDB:2PPN), sudah memperoleh hasil data sehingga dapat 

ditarik kesimpulan.Simulasi dinamika molekul selama 40 ns menghasilkan 

rata-rata nilai RMSD untuk semua atom protein yang disesuaikan dengan 

atom penyusun tulang punggung adalah 0,36 nm , sedangkan rata-rata untuk 

atom penyusun tulang punggung saja adalah 0,34 nm.Potensial flooding tidak 

memberikan efek yang signifikan pada struktur meski memberikan 

perubahan namun saat energi potensial dihilangkan struktur secara 

keseluruhan dapat kembali seperti semula. Residu R42 yang tidak terlibat 

aktif dalam interaksi ikatan hidrogen dan memiliki fleksibilitas tinggi dapat 

membantu menstabilkan residu R42 yang terlibat aktif dalam inteaksi. 

 

5.2. Saran  

Penelitian Simulasi dinamika molekul protein FKB12 ini dapat 

dilanjutkan dengan diganti ligan yang lain.  
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