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LAMPIRAN 1 

ALUR PENELITIAN 

Penyiapan Struktur 

Makromolekul α-glukosidase, 

DPP-4 dan PPARγ 
   

 Penyiapan Struktur 

Ligan Senyawa Uji 

         

Pengunduhan Struktur dari situs 

Protein Data Bank 
   

 
Pengunduhan Struktur 

Ligan (sdf.) dari situs 

PubChem 

         

Output : 2QMJ.pdb, 6B1E.pdb, 

dan 5JI0.pdb. 

   

 

Konversi struktur 

dengan program 

Discovery Studio 

Visualizer 

         

Pemisahan dari molekul air dan 

ligan alami dengan Program 

Discovery Studio Visualizer    

 Output : Ligand.pdb 

         

Optimasi dengan AutoDock 

Tools berupa penambahan atom 

Hidrogen polar 
   

 

Optimasi dengan 

AutoDock Tools berupa 

pengaturan number of 

active torsion 

         
Output : 2QMJ.pdbqt, 

6B1E.pdbqt, dan 5JI0.pdb.    

 Output : Ligand.pdbqt 

            

            

   

Validasi Metode 

redocking 2QMJ, 6B1E, 

dan 5JI0 dengan masing-

masing ligan alami 
   

         

   

Penambatan Molekul 

Menggunakan 

AutoDock Tools 
   

         

   

Analisis dan Visualisasi 

Penambatan Molekul 
   

         

   

Output: RMSD hasil 

Validasi, ΔG, nilai Ki, 

dan Interaksi ikatan 

   

Gambar IV.1 Alur penelitian penambatan molekul 
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  LAMPIRAN 1 

(LANJUTAN) 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

Gambar IV.2 Analisis Lipinski Rule of Five 

 

 

 

 

 

 

 

 

Gambar IV.3 Analisis Pre-ADME 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Gambar IV.4 Analisis Toksisitas 

 

http://www.scfbio-

iitd.res.in/software/drugdesign/lipins 

Menginput file .pdb 

Submit 

http://preadmet.bmdrc.

kr 

Menggambar struktur molekul 2D 

Submit 

Menggambar struktur molekul 2D 

Cramer rules Kroes TTC decision tree Benigni/ bosa rulebase 

Estimate 

http://www.scfbio-iitd.res.in/software/drugdesign/lipins
http://www.scfbio-iitd.res.in/software/drugdesign/lipins
http://preadmet.bmdrc.kr/
http://preadmet.bmdrc.kr/
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LAMPIRAN 2 

SITUS 

 

 

 

Gambar IV.5 Tampilan situs Protein Data Bank 

 

 

 

Gambar IV.6 Tampilan situs Pubchem 
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LAMPIRAN 2 

(LANJUTAN) 

 

 

 

 

Gambar IV.7 Tampilan situs Lipinski Rule of Five 

 

 

 

Gambar IV.8 Tampilan situs Pre-ADME 
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LAMPIRAN 3 

SOFTWARE 

 

 

 

Gambar IV.9 Tampilan aplikasi AutoDock Tools® 

 

 

 

Gambar IV.10 Tampilan aplikasi Discovery Studio Visualizer® 
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LAMPIRAN 3 

(LANJUTAN) 

 

 

 

 

Gambar IV.11 Tampilan aplikasi Toxtree® 

 

 

 

Gambar IV.12 Tampilan aplikasi Marvin Sketch® 
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LAMPIRAN 4 

STRUKTUR 3D MAKROMOLEKUL PROTEIN  

 

 

 

Gambar V.1 Reseptor α-Glukosidase dengan PDB ID 2QMJ  

 

 

 

Gambar V.2 Reseptor DPP-4 dengan PDB ID 6B1E 
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LAMPIRAN 4 

(LANJUTAN) 

 

 

 

 

 

Gambar V.3 Reseptor PPARγ dengan PDB ID 5JI0 
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LAMPIRAN 5 

STRUKTUR 2D LIGAN ALAMI 

 

 

 

 

Gambar V.4 α-Glukosidase (Acarbose) 

 

 

 

 

 

Gambar V.5 DPP-4 (Vildagliptin) 
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LAMPIRAN 5 

(LANJUTAN) 

 

 

 

 

 

Gambar V.6 PPARγ (Rosiglitazone) 
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LAMPIRAN 6 

STRUKTUR 2D SENYAWA UJI 

 

 

 

Gambar V.7  6-Deacetylnimbin 

 

 

Gambar V.8 Azadirachtin 
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LAMPIRAN 6 

(LANJUTAN) 

 

 

 

Gambar V.9 Beta Sitosterol 

 

 

 

Gambar V.10 Gedunin 
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LAMPIRAN 6 

(LANJUTAN) 

 

 

 

Gambar V.11 Hyperoside 

 

 

 

Gambar V.12 Meliantriol 
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LAMPIRAN 6 

(LANJUTAN) 

 

 

 

 

Gambar V.13 Nimbin 

 

 

 

 

 

Gambar V.14 Nimbolida 
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LAMPIRAN 6 

(LANJUTAN) 

 

 

 

Gambar V.15 Quercetin 

 

 

 

 

Gambar V.16 Quercitrin 
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LAMPIRAN 6 

(LANJUTAN) 

 

 

 

Gambar V.17 Rutin 

 

 

Gambar V.18 Salannin 
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LAMPIRAN 7 

PARAMETER GRIDBOX 

 

 

 

Gambar V.19 Tampilan parameter gridbox reseptor α-Glukosidase 

 

 

 

Gambar V.20 Tampilan parameter gridbox reseptor DPP-4 



70 
 

 

LAMPIRAN 7 

(LANJUTAN) 

 

 

 

 

Gambar V.21 Tampilan parameter gridbox reseptor PPARγ 
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LAMPIRAN 8 

HASIL VALIDASI METODE 

 

 

 

 

Gambar V.22 Hasil validasi metode redocking α-Glukosidase 2QMJ 
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LAMPIRAN 8 

(LANJUTAN) 

 

 

 

 

 

Gambar V.23 Hasil validasi metode redocking DPP-4 6B1E 

 

 

 

 

 

 

 



73 
 

 

LAMPIRAN 8 

(LANJUTAN) 

 

 

 

 

 

Gambar V.24 Hasil validasi metode redocking PPARγ 5JI0 
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LAMPIRAN 9 

VISUALISASI REDOCKING

 

Gambar V.25 Hasil visualisasi tumpang tindih ligan alami dari reseptor                     

α-Glukosidase dari hasil kristalografi sinar-X (Biru) dengan ligan 

hasil redocking (kuning) 

 

 

 

Gambar V.26  Hasil visualisasi tumpang tindih ligan alami dari reseptor DPP-4 

dari hasil kristalografi sinar-X (biru) dengan ligan hasil redocking 

(kuning) 

 

 

Gambar V.27  Hasil visualisasi tumpang tindih ligan alami dari reseptor PPARγ 

dari hasil kristalografi sinar-X (biru) dengan ligan hasil redocking 

(kuning) 
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LAMPIRAN 10 

VISUALISASI INTERAKSI IKATAN KIMIA 

 

 

Gambar V.28 Interaksi ikatan kimia ligan alami pada reseptor α-Glukosidase 

 

 

 

Gambar V.29 Interaksi ikatan kimia ligan alami pada reseptor PPARγ 
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LAMPIRAN 10 

(LANJUTAN) 

 

 

 

 

Gambar V.30 Interaksi ikatan kimia ligan uji terbaik Meliantriol pada reseptor  α-

Glukosidase 

 

 

 

Gambar V.31 Interaksi ikatan kimia ligan uji terbaik Nimbolida pada reseptor 

DPP-4 
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LAMPIRAN 10 

(LANJUTAN) 

 

 

 

 

Gambar V.32 Interaksi ikatan kimia ligan uji terbaik Nimbolida pada reseptor 

PPARγ 

 


