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LAMPIRAN 1
ALUR PENELITIAN

Pencarian Strukiur dan Protein Data [ Penyiapan Struktur Ligan ]
Bank (http-//worw resb.orepdb) |

| [ Pangzambaran struktur Ligand

Pengunduban Struktur dari Protein Data mengzunzlean Marvin Sketch
Bank (http:/'worwv 1seb.orepdb) |
| [ Output - Lipan pdb ]

[ Onutput - Sugl pdb |
I Pengoptimasian dengan Autodock Tools,

yarfu pengaturan nomor torzl (melithat torsa

Pemizahan reseptor dari molakul air dan vanz davat dilakukan oleh pada strubdur)
ligamd dilakuban menzrunakan aplikcas:

Dizeovary Studie 2016

QOuiput: Reseptor Murm
(Jugh pdbat)

L

[ Cutput - Ligan pdbagt ]

T

[ Panambatan Molakul Mengzunakan Autodock 4.2 ]
|
[ Analizis dan visualizsasi Penambatan Molekul ]

|
[ Output - RMSD, AG, dan Cluster ]

Gambar 1.1 Alur Penelitian
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LAMPIRAN 2
STRUKTUR 3D RESEPTOR KANKER PARU-PARU (5UG8)

Gambar 1V.2 Struktur 3D Reseptor
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LAMPIRAN 3

HASIL MODIFIKASI SENYAWA TURUNAN KALKON
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Gambar 1V.3 Hasil modifikasi senyawa turunan kalkon




LAMPIRAN 4

HASIL VALIDASI MEODE DAN HASIL PENAMBATAN MOLEKUL
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Tabel 1V.1
Hasil Validasi Metode
Cluster Lowest Binding Run | Mean Binding Cluster | RMSD
Rank Energi Energi
1 -8.01 12 -7.80 100 1.16
Tabel IV.2
Hasil Penambatan Molekul
Nama Senyawa Cluster AG
Kalkon 94 -6.80
Senyawa | 72 -7.97
Senyawa 1 36 -7.70
Senyawa Il 59 -7.94
Senyawa IV 61 -7.06
Senyawa V 57 -7.79
Senyawa VI 35 -7.70
Senyawa VI 35 -7.82
Senyawa VIII 56 -8.52
Senyawa IX 56 -8.27
Senyawa X 72 -8.17
Senyawa XI 49 -8.01
Senyawa XII 61 -7.52
Senyawa XI11 32 -7.70
Senyawa X1V 40 -1.74
Senyawa XV 39 -8.26
Senyawa XVI 54 -7.95
Senyawa XVII 26 -1.77
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LAMPIRAN 5

ANALISIS VISUALISASI SENYAWA HASIL

CYS

Interactions
D van der Waals -Pl-Slgma
[ conventional Hydrogen Bond E Pi-Akyd

Gambar V.4 Analisis visualisasi senyawa hasil



46

LAMPIRAN 6
(LANJUTAN)

P ?3 onor

Gambar 1V.4 Analisis visualisasi senyawa hasil 3D



