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1. Dilarang mengutip sebagian atau seluruh karya tulis ini tanpa mencantumkan dan menyebutkan sumber :
a. Pengutipan hanya untuk kepentingan pendidikan, penelitian, penulisan karya ilmiah, penyusunan laporan, penulisan kritik atau tinjauan suatu masalah
b. Pengutipan tidak merugikan kepentingan yang wajar IPB University.

——Uw —.._—._—<O—.m_q 2. Dilarang mengumumkan dan memperbanyak sebagian atau seluruh karya tulis ini dalam bentuk apapun tanpa izin IPB University. 5 :
— Bogor Indonesia — Perpustakaan IPB University
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Lampiran 8 Struktur ligan kontrol dan ligan uji

Struktur
Tiga dimensi

Dua dimensi

Nama IUPAC

RO-314724

@Hak cipta milik IPB University

Hak Cipta Dilindungi Undang-undang

o-vetivone

Sinamaldehida

1. Dilarang mengutip sebagian atau seluruh karya tulis ini tanpa mencantumkan dan menyebutkan sumber ;
isan karya ilmiah, penyusunan laporan, penulisan kritik atau tinjauan suatu masalah

a. Pengutipan hanya untuk kepentingan pendidikan, penelitian
b. Pengutipan tidak merugikan kepentingan yang wajar IPB Un
2. Dilarang mengumumkan dan memperbanyak sebagian atau seluruh karya tulis ini dalam bentuk apapun tanpa izin IPB University.

H-O

4-terpineol

IPB University

Perpustakaan IPB University
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@Hak cipta milik IPB University IPB C5m<mﬂm:ﬂu\

Hak Cipta Dilindungi Undang-undang

1. Dilarang mengutip sebagian atau seluruh karya tulis ini tanpa mencantumkan dan menyebutkan sumber :
a. Pengutipan hanya untuk kepentingan pendidikan, penelitian, penulisan karya ilmiah, penyusunan laporan, penulisan kritik atau tinjauan suatu masalah
b. Pengutipan tidak merugikan kepentingan yang wajar IPB University.

——Um —.._D—<0—.m_q 2. Dilarang mengumumkan dan memperbanyak sebagian atau seluruh karya tulis ini dalam bentuk apapun tanpa izin IPB University. 5 :
— Bogor Indonesia — Perpustakaan IPB University
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Lampiran 9 Energi afinitas (AG) dan nilai RMSD hasil penambatan molekuler

ligan dengan reseptor

a. RO-314724
mode | affinity | dist from best mode
| (kcal/mol) | rmsd 1.b.| rmsd u.b.
————— T S T
1 -6.9 2.0e8 g.ee8
2 -6.7 1.822 1.682
3 -6.4 2.996 5.882
4 -6.2 2.348 5.124
5 -6.8 2.234 8.274
5] -5.8 2.335 7.937
7 -5.7 2.832 5.893
8 -5.7 2.698 5.934
9 -5.6 2.117 2.857
18 -5.4 2.141 7.988
11 -5.4 2.941 7.988
12 -5.3 4,758 7.786
13 -5.3 2.283 3.199
14 -5.3 2.531 3.0888
15 -5.2 3.314 1a.841
16 -4.8 1.868 7.725
17 -4.7 2.874 7.771
18 -4.7 2.656 3.396
19 -4.6 3.648 6.143
28 -4.6 2.974 6.666
Writing output ... done.
b. a-vetivone
mode | affinity | dist from best mode
| (kcal/mol) | rmsd 1.b.| rmsd u.b.
————— T T e S
1 -5.3 6. 8eo &.0e8
2 -5.2 2168 4.799
3 -5.1 2.918 4.777
4 -4.9 4.591 7.822
5 -4.9 12.889 14.743
6 -4.8 18.287 12.616
7 -4.7 7.148 9.649
8 -4.7 12.952 14.937
9 -4.5 9._883 12.166
1@ -4.5 2457 5.383
11 -4.5 6.789 9.789
12 -4.3 12.953 14.873
13 -4.3 11.844 13.287
14 -4.3 3.316 6.876
15 -4.2 5.934 9.228
16 -4.8 13.371 15.283
17 -4.8 7.171 9.189
18 -3.9 18.866 11.645
19 -3.9 2257 4.379
28 -3.8 18.526 11.995
Writing output ... done.
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'c. Sinamaldehida

mode | affinity | dist
| (kcal/mel) | rmsd
————— B e e T
1 -5.5 0.000
® 2 -5.4 2.856
E; 3 -5.3 2.954
= 4 -5.2 2.716
S 5 4.7 3.466
2 6 -4.4 2.992
g: 7 -4.9 3.829
= 8 -3.9 3.243
~ 9 -3.9 12.646
Eg 10 -3.7 12.897
S 11 -3.5 3.645
5 12 -3.5 4.635
2 13 -3.3 10.270
< 14 -3.2 5.188
15 -3.2 6.303
16 -3.2 14.099
17 -3.2 3.663
18 -3.2 12.433
19 -3.1 16.179
20 -3.0 15.083
Writing output ... done.
4-terpineol
mode | affinity | dist
| (kcal/mol) | rmsd
————— B e e
1 6.8 0.000
2 -5.8 1.586
3 -5.3 1.197
4 -5.3 1.460
5 5.1 1.695
6 5.8 1.421
7 -4.9 1.398
8 -4.7 2.240
9 -4.3 2.410
18 -4.2 13.002
11 -4.0 9.519
12 -3.9 2.072
13 -3.8 9.587
14 -3.8 4.166
15 -3.7 10.869
16 -3.6 6.650
17 -3.6 3.447
18 -3.6 6.873
19 -3.6 4.305
20 -3.5 7.025
Writing output ... done.
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from best mode
1.b.| rmsd u.b.

= [ R
phmaboapblnpgppppprs

[EETE
[T

237
.B1e
.878
.e17
.891
179

from best mode
1.b.| rmsd u.b.

= = [EE
[EET R ST Iy Y

BowmppN e RO

= I |

. 888
.218
4608
L5311
.639
.939
.628

562

.588
.115
.469
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e.eee
3.e19
3.725
5.865
4.412
3.817
4,935
4.831
4.884
5.669
18.164
5.323
14.582
5.825
7.388
7.298
7.7208
15.368
14.589
9.518

8.ee8
8.889
1.713
2.894
1.988
1.573
1.729
2.399
2.4808
2.348
6.917
3.849
12.765
3.259
4.974
5.956
6.432
13.613
13.141

7.299

done.

-5.8
-5.8
-5.6
-5.4
-5.2
-5.8
-5.8
-5.8
-4.8
-4.5
-4.2
-4.8
-3.9
-3.9
-3.7
-3.7
-3.5
-3.4
-3.4

affinity | dist from best mode
-4.5

| (kcalfmol) | rmsd 1.b.| rmsd u.b.

e s e e T PP

mode |
13
14
15
16
17
18
19
28
Writing output ...

e. Myristicin

@Hak cipta milik IPB University IPB CBT\mﬂm :”u\

Hak Cipta Dilindungi Undang-undang

1. Dilarang mengutip sebagian atau seluruh karya tulis ini tanpa mencantumkan dan menyebutkan sumber :
a. Pengutipan hanya untuk kepentingan pendidikan, penelitian, penulisan karya ilmiah, penyusunan laporan, penulisan kritik atau tinjauan suatu masalah
b. Pengutipan tidak merugikan kepentingan yang wajar IPB University.

—vm CD_(—OHM_Q 2. Dilarang mengumumkan dan memperbanyak sebagian atau seluruh karya tulis ini dalam bentuk apapun tanpa izin IPB University. g .
Bogor Indonesia - Perpustakaan IPB University
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Eampiran 10 Perhitungan konstanta inhibisi ligan
Perhitungan nilai kontanta inhibisi (Ki) dilakukan dengan menggunakan

crsamaan energi bebas Gibbs (AG)
AG = RTInKi

erangan
= energi bebas ikatan atau energi afinitas (kkal/mol)
= konstanta gas ideal sebesar 1,987 kal/molK
= temperatur absolut sebesar 298,15 K
= konstanta inhibisi (uM)

ntoh perhitungan nilai Ki pada ligan kontrol RO-314724
= RTInKi
00 kal/mol = 1,987 kal/molK x 298,15 K x In Ki

dysaaozup) g xr ymure ;o ynpm)

B —6900 kal/mol
1,987 kal/molK x 298,15 K
=38,74 uM
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