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LAMPIRAN 1 

TANAMAN KUMIS KUCING 

 

 

 

 

Gambar VII.1  Tanaman Kumis Kucing (Orthosiphon stamineus Benth) 
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LAMPIRAN 2 

ALUR PENELITIAN SIMULASI MOLECULAR DOCKING 

 

   

 

 

 

 

 

  

Makromolekul 

- Mengunduh dari PDB (resolusi <3Å) 

Preparasi reseptor dan ligan 

- Melakukan preparasi  menggunakan ChemDraw Professional 

15.0® 

- Melakukan pencarian konformasi terbaik melalui proses 

minimized energy 

- Menyimpan hasil optimasi dalam format (.pdb) 

Pengujian Lipinski’s Rule of Five 

- Membuka situs http://scfbio-

iitd.res.in/softwae/drugdesign/lipinski.jsp  

- Menginput file ligan uji dan ligan alami (.pdb) 

- Submit 

Pengujian PreADMET 

- Membuka situs http://preadmet.brndrc.kr/toxici  

- Menggambar struktur 2D ligan uji dan ligan 

alami 

- Submit 

- Download file (.pdf) 

Pengujian Toxtree 

- Membuka aplikasi Toxtree® 

- Memasukan SMILES 

- Menentukan kelas Benigni / Bossa rule base 

http://scfbio-iitd.res.in/softwae/drugdesign/lipinski.jsp
http://scfbio-iitd.res.in/softwae/drugdesign/lipinski.jsp
http://preadmet.brndrc.kr/toxici
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Validasi 

- Melakukan preparasi reseptor dan ligan uji 

menggunakan AutoDock Tools 

- Menambahkan muatan gasteiger, atom hidrogen dan 

mengoreksi titik rotasi ligan  

- Output hasil preparasi disimpan dalam format (.pdbqt) 

- Memberikan muatan Kollman pada reseptor, simpan 

dalam format (.pdbqt)  

- Mengatur grid-box, simpan dalam format (.gpf) 

- Mengatur parameter docking  dengan metode Lamarkian 

GA, simpan dalam format (.dpf) 

- Running dengan menggunakan autogrid4 dan autodock4 

-  

 

- Melakukan preparasi ligan uji menggunakan AutoDock 

Tools 

- Menambahkan muatan gasteiger, atom hidrogen dan 

mengoreksi titik rotasi ligan  

- Output hasil preparasi disimpan dalam format (.pdbqt) 

- Mengatur grid-box, sama seperti saat validasi, simpan 

dalam format (.gpf) 

- Mengatur parameter docking  dengan metode Lamarkian 

GA, simpan dalam format (.dpf) 

- Running dengan menggunakan autogrid4 dan autodock4 

 

 

Analisis Hasil 

- ΔG, KI, jumlah klaster, dan jenis ikatan terhadap residu 

asam amino 

 

Simulasi Molecular Docking 

Gambar VII.2   Alur Penelitian 
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LAMPIRAN 3 

LANGKAH – LANGKAH PREPARASI LIGAN DENGAN 

APLIKASI AutoDock Tools 
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LAMPIRAN 3 

(LANJUTAN) 

 

LANGKAH – LANGKAH PREPARASI LIGAN DENGAN 

APLIKASI AutoDock Tools 
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LAMPIRAN 3 

(LANJUTAN) 

 

LANGKAH – LANGKAH PREPARASI LIGAN DENGAN 

APLIKASI AutoDock Tools 
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(LANJUTAN) 

 

LANGKAH – LANGKAH PREPARASI LIGAN DENGAN 

APLIKASI AutoDock Tools 
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LANGKAH – LANGKAH PREPARASI LIGAN DENGAN 
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LANGKAH – LANGKAH PREPARASI LIGAN DENGAN 

APLIKASI AutoDock Tools 

 

 

 

  

 

 



76 
 

 

LAMPIRAN 3 

(LANJUTAN) 
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LANGKAH-LANGKAH MOLECULAR DOCKING DENGAN 
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LAMPIRAN 6 

TAMPILAN APLIKASI Notepad 

 RESEPTOR Prostaglandin G/H Synthase 2 ID 3LN1 

 

 

 
 

Gambar VII.3 Tampilan Aplikasi Notepad (dock.gpf) Ukuran Gridbox Reseptor 

Prostaglandin G/H Synthase 2 ID 3LN1 Hasil Validasi 

 

 

 
Gambar VII.4 Tampilan Aplikasi Notepad (dock.dlg) Hasil Validasi Molecular 

Docking Reseptor Prostaglandin G/H Synthase 2 ID 3LN1 
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LAMPIRAN 6 

(LANJUTAN) 

 

TAMPILAN APLIKASI Notepad 

 RESEPTOR Prostaglandin G/H Synthase 2 ID 3LN1 
 

 
Gambar VII.5 Tampilan Notepad (dock.dlg) Nilai Cluster Rank, ΔG dan 

Histogram Hasil Validasi Molecular Docking Reseptor Prostaglandin G/H 

Synthase 2 ID 3LN1 
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LAMPIRAN 7 

TAMPILAN APLIKASI Notepad 

 RESEPTOR Prostaglandin G/H Synthase 2 ID 5IKQ 

 

 
Gambar VII.6 Tampilan Aplikasi Notepad (dock.gpf) Ukuran Gridbox Reseptor 

Prostaglandin G/H Synthase 2 ID 5IKQ Hasil Validasi 
 

 

 
Gambar VII.7 Tampilan Aplikasi Notepad (dock.dlg) Hasil Validasi Molecular 

Docking Reseptor Prostaglandin G/H Synthase 2 ID 5IKQ 
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(LANJUTAN) 

 

TAMPILAN APLIKASI Notepad 

 RESEPTOR Prostaglandin G/H Synthase 2 ID 5IKQ 

 

 
Gambar VII.8 Tampilan Notepad (dock.dlg) Nilai Cluster Rank, ΔG dan 

Histogram Hasil Validasi Molecular Docking Reseptor Prostaglandin G/H 

Synthase 2 ID 5IKQ 
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LAMPIRAN 8 

TAMPILAN APLIKASI Notepad 

 RESEPTOR Prostaglandin H2 Synthase 1 ID 1EQH 

 

 
Gambar VII.9 Tampilan Aplikasi Notepad (dock.gpf) Ukuran Gridbox Reseptor 

Prostaglandin H2 Synthase 1 ID 1EQH Hasil Validasi 

 

 

 
Gambar VII.10 Tampilan Aplikasi Notepad (dock.dlg) Hasil Validasi Molecular 

Docking Reseptor Prostaglandin H2 Synthase 1 ID 1EQH 
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Gambar VII.11 Tampilan Notepad (dock.dlg) Nilai Cluster Rank, ΔG dan 

Histogram Hasil Validasi Molecular Docking Reseptor Prostaglandin H2 

Synthase 1 ID 1EQH 
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