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LAMPIRAN 1

ALUR PENELITIAN

Penyiapan struktur reseptor

Penyiapan struktur ligan

Pengunduhan reseptor dari situs Protein
Data Bank

Output 6M2N.pdb

Preparasi Reseptor

Pemisahan reseptor dari molekul air dan
ligan dengan Discovery Studio Visualizer®

Output :6M2N.pdbqt

Optimasi dengan menambahkan atom
hydrogen dan mengatur grid box
menggunakan AutoDock Tools®

Pengunduhan  ligan  dari  situs

PubChem (https://pubchem.ncbi.nim.n

Output : ligand.pdb

Preparasi Ligan

Optimasi menggunakan AutoDock
Tools®

Output : ligand.pdbqgt

Penambatan molekul menggunakan AutoDock Tools®

Analisis dan visualisasi penambahan molekul

Output : nilai RMSD validasi, AGping, Cluster, interaksi
ikatan dan nilai Kl

Gambar 1V.1 Alur penelitian penambatan molekul reseptor 6M2N
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LAMPIRAN 1
(LANJUTAN)
ALUR PENELITIAN

Penyiapan struktur reseptor

Penyiapan struktur

Pengunduhan reseptor dari situs
Protein Data Bank

Output 7BZ5.pdb

Preparasi Reseptor

Pemisahan reseptor dari molekul air dan
ligan dengan Discovery Studio Visualizer’

Output :7BZ5.pdbqt

Optimasi dengan menambahkan
atom hydrogen dan mengatur grid
box menggunakan AutoDock Tools’

Pengunduhan ligan dari situs

PubChem(https://pbubchem.ncbi.nim.n

Output : ligand.pdb

Preparasi Ligan

Optimasi menggunakan AutoDock
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Output : ligand.pdbqt

Penambatan molekul menggunakan AutoDock Tools’

Analisis dan visualisasi penambahan molekul

Output : nilai RMSD validasi, AGping, cluster, interaksi
ikatan dan nilai Kl

Gambar 1V.2 Alur penelitian penambatan molekul reseptor 7BZ5
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LAMPIRAN 2
SITUS DAN APLIKASI
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Gambar 1V.4 Tampilan aplikasi Discovery Studio Visualizer
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LAMPIRAN 2
(LANJUTAN)
SITUS DAN APLIKASI
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Gambar V.6 Tampilan Aplikasi ChemDraw 16.0
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LAMPIRAN 2
(LANJUTAN)
SITUS DAN APLIKASI
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SITUS DAN APLIKASI

Gambar IV.9 Tampilan Aplikasi Toxtree
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STRUKTUR SENYAWA UJI
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LAMPIRAN 4
RESEPTOR

Reseptor 6M2N

Reseptor 7BZ5

46



47

LAMPIRAN 5
VALIDASI METODE
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Gambar V.3 Interaksi Hasil Validasi Reseptor 6M2N

Gambar V.4 Tumpang tindih ligan alami 6M2N (Merah-Abu) dengan ligan hasil
redocking (kuning)
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Gambar V.5 Interaksi Hasil VValidasi Reseptor 7BZ5

Gambar V.6 Tumpang tindih ligan alami 7BZ5 (Merah-abu-biru) dengan ligan

hasil redocking (kuning)



