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LAMPIRAN 1 

ALUR PENELITIAN SIMULASI MOLECULAR DOCKING SENYAWA 

 

 

 

  

Reseptor 

Preparasi Reseptor 

Reseptor.pdb 

Mengunduh struktur 3D melalui 

website online Protein Data 

Bank 

Senyawa 

Mengunduh struktur 

melalui website 

Pubchem 

Preparasi Senyawa 

- Menginput file 

hasil unduhan 

pada software 

Marvin Sketch® 

untuk preparasi 

- Melakukan 

proses minimasi 

energi 

 

- Memisahkan antara reseptor dan 

ligan menggunakan Discovery 

Studio Visualizer ® 

- Menghilangkan molekul air dan 

residu yang tidak diperlukan 

- Menyimpan hasil preparasi dalam 

format (.pdb) 

Ligand.pdb 

- Menambahkan muatan 

kollman dan atom hidrogen  

polar 

- Menyimpan hasil preparasi 

dalam format (.pdbqt) 

- Menambahkan muatan 

gastaiger dan atom hidrogen   

- Melakukan pengaturan torsi 

- Menyimpan hasil preparasi 

dalam format (.pdbqt) 

Senyawa.mol2 

Validasi  

- Menggabungkan hasil preparasi 

reseptor dan ligan alami (.pdbqt) 

pada Autodock Tools® dan 

melakukan penentuan grid box 

- Melakukan pengaturan 

parameter docking seperti,  GA 

of run 100 penambatan, 

Lamarckian 

- Melakukan proses running  

Gambar VII.1 Alur penelitian molecular docking senyawa 
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LAMPIRAN 1 

(LANJUTAN) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

  

Perhitungan RMSD 

Membuka hasil file format 

(.dlg) untuk melihat nilai RMSD 

dan ΔG 

Docking Senyawa 

- Menggabungkan hasil 

preparasi reseptor dan 

senyawa (.pdbqt) pada 

Autodock Tools® dan 

melakukan penentuan grid box 

- Melakukan pengaturan 

parameter docking seperti, GA 

of run 100 penambatan, 

Lamarckian 

- Melakukan proses running  

Analisis senyawa 

- Membuka hasil file format 

(.dlg) untuk melihat nilai 

RMSD dan ΔG 

- Menganalisis hasil interaksi 

molekul dan residu asam amino 

serta visualisasi menggunakan 

Discovery Studio Visualizer ® 

Gambar VII.1 Lanjutan 
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LAMPIRAN 2  

ALUR PENELITIAN SIMULASI DINAMIKA MOLEKULER 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

Tahap Persiapan 

- Pengunduhan aplikasi yang dibutuhkan 

- Menghubungkan akun google drive dengan 

google colab 

- Upload file ligand.pdb dan protein.pdb pada 

google drive 

Persiapan Topologi 

- Penentuan box dan pelarut (TIP3P) juga medan 

gaya (force field) berupa FF19SB untuk protein 

dan GAFF2 untuk ligand 

- Penambahan ion (netralisasi) menggunakan NaCl 

Minimasi Energi 

Dilakukan pada ansambel NPT (Jumlah konstan 

partikel, Tekanan, dan Suhu) dimana tekanan yang 

digunakan yaitu 1 bar dan pada suhu 310°K 

Equilibirasi 

Produksi 

Dilakukan selama 50 ns atau 1000 ps dan suhu 310°K 

 
Gambar VII. 2 Alur penelitian simulasi dinamika molekuler 
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LAMPIRAN 3  

ALUR PREDIKSI DRUGLIKENESS, PREDIKSI ADMET 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

Senyawa 

Mengupload file mol2 pada website SCFBIO-Lipinski 

Rule’s of Five (http://scfbio-iitd.res.in) lalu submit 

Hasil Druglikeness 

- Mengunduh senyawa uji dalam format file (.SDF) 

- Membuka file (.SDF) menggunakan notepad  

- Menyalin isi file dan menempelkannya pada laman 

Pre-ADMET (http://preadmet.bmdrc.org/) lalu 

submit 

Senyawa 

Hasil PRE-ADMET 

Gambar VII.3 Alur penelitian prediksi druglikenes 

Gambar VII.4 Alur penelitian prediksi ADMET 
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LAMPIRAN 4  

SITUS DAN APLIKASI 

 

 

 

 

Gambar VII.5 Tampilan situs Pubchem 

Gambar VII.6 Tampilan situs Protein Data Bank 
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LAMPIRAN 4 

(LANJUTAN) 

 

 

 

Gambar VII.7 Tampilan situs Lipinski’s Rule of Five 

Gambar VII.8 Tampilan situs PreADMET 
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LAMPIRAN 4 

(LANJUTAN) 

 

 

Gambar VII.5 Tampilan situs Google Colab 

 

 

 

Gambar VII.10 Tampilan software Discovery Studio Visualizer Gambar VII.6 Tampilan software Discovery Studio Visualizer 
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LAMPIRAN 4 

(LANJUTAN) 

 

 

  

Gambar VII.11 Tampilan software Autodock Tools 

Gambar VII.12 Tampilan software MarvinSketch 
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LAMPIRAN 5  

STRUKTUR 3D SENYAWA UJI 

 

Tabel VII. 1 

Struktur 2D Senyawa Uji 

Senyawa Uji Rumus Molekul Struktur Senyawa 

EGCG  C224H18O11 
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LAMPIRAN 6  

STRUKTUR 3D RESEPTOR 

 

Tabel VII. 2 

Struktur 3D Reseptor Nrf2-Keap1 

ID PDB STRUKTUR KOMPLEKS 

4L7B 
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LAMPIRAN 7  

STRUKTUR 3D LIGAN PEMBANDING 

 

Tabel VII. 3 

Struktur 3D Ligan Pembanding 

NAMA LIGAN 

PEMBANDING 

STRUKTUR SENYAWA 

Dimethyl Fumarate 
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LAMPIRAN 8  

STRUKTUR 2D SENYAWA UJI 

 

Tabel VII. 4 

Struktur 2D Senyawa Uji 

SenyawaUji Rumus Molekul Struktur Senyawa 

EGCG C24H22O6  
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LAMPIRAN 9  

STRUKTUR 2D LIGAND PEMBANDING 

 

Tabel VII. 5 

Struktur 2D Ligand Pembanding 

Ligand Pembanding Struktur Senyawa 

Dimethyl Fumarate  
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LAMPIRAN 10  

 

GRAFIK SIMULASI DINAMIK KOMPLEKS LIGAN DENGAN 

RESEPTOR 

 

Gambar VII.7 Grafik RMSD 

 

Gambar VII.8 Grafik RMSF 
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LAMPIRAN 10 

(LANJUTAN) 

 

 

Gambar VII.9 Grafik Radius Of gyration 
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