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Lampiran 8  Struktur ligan kontrol dan ligan uji 

Nama IUPAC 
Struktur 

Dua dimensi Tiga dimensi 

RO-314724 

 

 

α-vetivone 

 

 

Sinamaldehida 

 
 

4-terpineol 
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Myristicin 
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Lampiran 9  Energi afinitas (∆G) dan nilai RMSD hasil penambatan molekuler 
ligan dengan reseptor 

a. RO-314724 

 
 

b. α-vetivone 
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c. Sinamaldehida 

 
 

 

 

d. 4-terpineol 
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e. Myristicin 
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Lampiran 10  Perhitungan konstanta inhibisi ligan 

Perhitungan nilai kontanta inhibisi (Ki) dilakukan dengan menggunakan 

persamaan energi bebas Gibbs (∆G)  
∆G = RTInKi 

 

Keterangan  : 

∆G = energi bebas ikatan atau energi afinitas (kkal/mol) 

R = konstanta gas ideal sebesar 1,987 kal/molK 

T = temperatur absolut sebesar 298,15 K 

Ki = konstanta inhibisi (µM) 

 

Contoh perhitungan nilai Ki pada ligan kontrol RO-314724 

∆G = RTInKi 

-6900 kal/mol  = 1,987 kal/molK x 298,15 K x In Ki 

 

In Ki  = 
−6900 𝑘𝑎𝑙/𝑚𝑜𝑙1,987 kal/molK x 298,15 K 

Ki  = 8,74 µM 

  




