71

Lampiran 1. 1 Gambar Visualisasi Interaksi Hasil Docking dan Tabel

Interaksi Hasil Docking Senyawa Uji 1

A2 R
Interactions
| van cer s | Pk

- Carwertiord Wydagen Bond

Ligan Uji Interaksi Residu Asam

Amino
senyawa  Hidrogen : A:LYS263:NZ - ILE262,
1 d:RES1:029 LYS263,

A:LYS301:NZ - C:LEUG93:0 ARG280,
C:LYS688:N - A:GLU471:0E2  CYS285,
C:ILE689:N - A:GLU471:0E2 LEU330,
C:LEUG90:N - A:GLU471:0E1  VAL339,
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d:RES1:H48 - A:ARG280:0 ILE341,
Pi-Sigma : A:VAL315:CG2 - LEU353,
C:HIS691 MET364, dan

Alkil : A:®VAL315 - C:LEU690 LYS367
A:LEU318 - C:LEU690 A:LEU318 -
C:LEU694

A:LEUA468 - C:ILE689

Pi-Alkil : C:HIS687 -

A:VAL315

C:HIS687 - A:LYS319

C:HIS691 - A:LEU311

d:RES1 - A:CYS285

d:RES1 - A:LEU330

d:RES1 - A:VAL339

d:RES1 - A:LEU353

d:RES1 - AAMET364

d:RES1 - A:LYS367

d:RES1 - A:ILE262

d:RES1 - AlILE341
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Lampiran 1. 2 Gambar Visualisasi Interaksi Hasil Docking dan Tabel

Interaksi Hasil Docking Senyawa Uji 2

0

%y L =
e
4?5)
L
4TS
Intreactions
[ ] van o Viaas [ ] paits
1 Covnon Myfeager Bord : et
1 P Corer Pyysragen Bord | Paded
. s
Ligan Uji Interaksi Residu Asam
Amino
senyawa  Hidrogen : A:LYS301:NZ - ARG288,
2 C:LEUG693:0 LEU330,
C:LYS688:N - A:GLU471:0E2  VAL339,
C:ILE689:N - A:GLU471:0E2 ILE341,
C:LEU690:N - A:GLU471:0E1 MET348,
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Pi-Sigma : A:VAL315:CG2 - LEU353,
C:HIS691 MET364, dan
A:LEU330:CD1 - d:RES1 LYS367
A:ILE341:CG2 - d:RES1 A:ILE341:CG2 -
d:RES1 Pi-Sulfur : A:CYS285:SG -

d:RES1

A:MET348:SD - d:RES1
A:MET348:SD - d:RES1
Alkil : A:VAL315 - C:LEU690
A:LEU318 - C:LEU690
A:LEU318 - C:LEU694
A:LEU468 - C:ILE689
d:RES1:C20 - A:ARG288
d:RES1:C20 - A:LEU330
d:RES1:C20 - A:VAL339
d:RES1:C20 - A:ILE341
Pi-Alkil : C:HIS687 -
A:VAL315

C:HIS687 - A:LYS319
C:HIS691 - A:LEU311
d:RES1 - A:CYS285
d:RES1 - A:LEU353
d:RES1 - A:MET364
d:RES1 - A:LYS367
d:RES1 - A:LEU330
d:RES1 - A:LYS263
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Lampiran 1. 3 Gambar Visualisasi Interaksi Hasil Docking dan Tabel

Interaksi Hasil Docking Senyawa Uji 3

LYs
A367

PHE
A363
ARG
s - £:288
e A:289
Interactions
D van der Waals [:] Pi-Donor Hydrogen Bond
- Conventional Hydrogen Bond - Pi-Sigma
[: Carbon Hydrogen Bond D Pi-Sulfur
- Unfavorable Donor-Donor [:] Pi-Alkyl
Ligan Uji Interaksi Residu Asam
Amino
senyawa  Hidrogen: A:LYS301:NZ - LEU330,
3 C:LEU693:0 ILE341,
A:SER342:N - d:RES1:028 SER342,
C:LYS688:N - A:GLU471:0E2  MET348, dan




76

C:ILE689:N - A:GLU471:0E2 LYS367
C:LEU690:N - A:GLU471:0E1

d:RES1:H44 - A:SER342:0G Pi-Sigma :

A:VAL315:CG2 -

C:HIS691

A:LEU330:CD1 - d:RES1
AILE341:CG2 - d:RES1
Pi-Sulfur : A:CYS285:SG -
d:RES1

A:MET348:SD - d:RES1

Alkil : A:VAL315 - C:LEU690
A:LEU318 - C:LEU690
A:LEU318 - C:LEU694
A:LEU468 - C:ILE689
Pi-Alkil : A:MET364 - d:RES1
A:LYS367 - d:RES1
C:HIS687 - A:VAL315
C:HIS687 - A:LYS319
C:HIS691 - A:LEU311
d:RES1 - A:LEU330

d:RES1 - A:LYS367
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Lampiran 1. 4 Gambar Visualisasi Interaksi Hasil Docking dan Tabel

Interaksi Hasil Docking Senyawa Uji 4

LYs
A367
%Lg{ Ales ades
MET LEU
:—' A:334 A353
G e S 5%
MET
A:348
Interactions
:] van der Waals Amide-Pi Stacked
Conventional Hydrogen Bond D Alkyl
D Pi-Donor Hydrogen Bond E Pi-Alkyl
- Pi-Sigma
Ligan Uji Interaksi Residu Asam
Amino
senyaw Hidrogen : A:CYS285:SG - ILE262,
4 d:RES1:N23 LYS263,
A:LYS301:NZ - C:LEU693:0 ILE281,
A:SER342:N - d:RES1:011 CYS285,

C:LYS688:N - A:\GLU471:0E2  GLY284,
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C:ILE689:N - A:GLU471:0E2
C:LEUG690:N - A:GLU471:0E1
d:RES1:H35 - A:ILE281:0
Pi-Sigma : A:VAL315:CG2 -
C:HIS691

A:ILE341:CG2 - d:RES1
Alkil : A:VAL315 - C:LEU690
A:LEU318 - C:LEU690
A:LEU318 - C:LEU694
A:LEU468 - C:ILE689
d:RES1:CI7 - A:LYS263
d:RES1:CI8 - A:ILE262
d:RES1:CI8 - A:ILE341
Pi-Alkil : C:HIS687 -

A VAL315

C:HIS687 - A'LYS319
C:HIS691 - A:LEU311
d:RES1 - A:ARG288

d:RES1 - A:VAL339

d:RES1 - A:CYS285

d:RES1 - A:LEU330

d:RES1 - A:VAL339

d:RES1 - AMET364

d:RES1 - A:LYS367

ARG288,
LEU330,
VAL339,
ILE341,
SER342,
MET364, dan
LYS367
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Lampiran 1. 5 Gambar Visualisasi Interaksi Hasil Docking dan Tabel

Interaksi Hasil Docking Senyawa Uji 5

LEU
A255
ILE LYS
A 5
LEU - A323 :gseo
A469 = IEE
GLN
A286
PHE -
A363 O
PHE HIS
A282 A4d49
LYS
A367 ‘
A342
330 ARG
A330 A288 R
A339
GLU
A343
Interactions
[:] van der Waals E Pi-Sigma
Eq Conventional Hydrogen Bond D Pi-Sulfur
I:I Pi-Donor Hydrogen Bond [:j pi-Alkyl
Ligan Uji Interaksi Residu Asam
Amino
senyaw Hidrogen : A:LYS301:NZ - ILE281,
5 C:LEU693:0 ARG288,

A:SER342:0G - d:RES1:014 HIS323,
A:TYR473:0H - d:RES1:036 LEU330,
C:LYS688:N - A:GLU471:0E2  ILE341,
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C:ILE689:N - A:GLU471:0E2 SER342,
C:LEUGB90:N - A:GLU471:0E1  MET348, dan
Pi-Sigma : A:VAL315:CG2 - TYR473
C:HIS691

A:LEU330:CD1 - d:RES1

A:ILE341:CG2 - d:RES1

A:ILE341:CD1 - d:RES1

A:MET348:CE - d:RES1

Pi-Sulfur : d:RES1:S35 -

A:HIS323

Alkil : A:VAL315 - C:LEU690

A:LEU318 - C:LEU690

A:LEU318 - C:LEU694

A:LEU468 - C:ILE689

Pi-Alkil : C:HIS687 -

A:VAL315

C:HIS687 - A:LYS319

C:HIS691 - A:LEU311

d:RES1 - A:CYS285

d:RES1 - A:ARG288

d:RES1 - A:ILE281

d:RES1 - A:ARG288
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Lampiran 1. 6 Gambar Visualisasi Interaksi Hasil Docking dan Tabel

Interaksi Hasil Docking Senyawa Uji 6

Interactions

[:] van der Waals - Pi-Sigma

- Conventional Hydrogen Bond W Amide-Pi Stacked

D Carbon Hydrogen Bond :] Alkyl

- Unfavorable Acceptor-Acceptor :I Pi-Alkyl

Ligan Uji Interaksi Residu Asam

Amino

senyawa  Hidrogen : A:LYS263:NZ - ILE262,

6 d:RES1:030 LYS263,
A:CYS285:SG - d:RES1:F4 GLY284,

A:LYS301:NZ - C:LEU693:0 CYS285,
A:SER342:N - d:RES1:023 ARG280,
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C:LYS688:N - A:GLU471:0E2  ARG288,
C:ILE689:N - A:GLU471:0E2  LEU330,
C:LEU690:N - A:GLU471:0E1  VAL339,
d:RES1:H47 - A:ARG280:0 ILE341,
Pi-Sigma : A:VAL315:CG2 - SER342, dan
C:HIS691 MET364 A:LEU330:CD?2 -

d:RES1 A:ILE341:CD1 - d:RES1

AlKil : A:VAL315 - C:LEU690
A:LEU318 - C:LEU690
A:LEU318 - C:LEU694
A:LEU468 - C:ILE689
d:RES1:C1 - A:CYS285
d:RES1:C1 - AMET364
Pi-Alkil : C:HIS687 -
A:VAL315

C:HIS687 - A:LYS319
C:HIS691 - A:LEU311
d:RES1 - A:ILE262
d:RES1 - A:CYS285
d:RES1 - A:ARG288
d:RES1 - A:VAL339
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Lampiran 1. 7 Gambar Visualisasi Interaksi Hasil Docking dan Tabel
Interaksi Hasil Docking Senyawa Uji 7

CYS
A285

FIEEN SER
341 Ac2es

(eu VALA LE!
A:255 Ll A:339  A3S3
GLU P
A:259 0
A:326
Interactions
[:] van der Waals g Pi-Sigma
Conventional Hydrogen Bond [:] Pi-Sulfur
D Carbon Hydrogen Bond B Pi-Alkyl
D Pi-Donor Hydrogen Bond
Ligan Uji Interaksi Residu Asam
Amino
senyawa  Hidrogen : A:LYS301:NZ - ARG280,
uji 7 C:LEU693:0 LEU330,

C:LYS688:N - A:GLU471:0E2  VAL339,
C:ILEG89:N - A:GLU471:0E2 ILE341,
C:LEU690:N - A:GLU471:0E1  MET?348,
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d:RES1:H50 - A:ARG280:0 LEU353,
Pi-Sigma : A:\VAL315:CG2 - MET364, dan
C:HIS691 LYS367 A:LEU330:CD1 -

d:RES1 A:ILE341:CG2 - d:RES1 Pi-Sulfur

: AIMET348:SD -

d:RES1

Alkil : A:VAL315 - C:LEU690
A:LEU318 - C:LEU690
A:LEU318 - C:LEU694
A:LEU468 - C:ILE689
PI-Alkil : C:HIS687 -
A:VAL315

C:HIS687 - A:LYS319
C:HIS691 - A:LEU311
d:RES1 - A:LYS367
d:RES1 - A:CYS285
d:RES1 - A:LEU330
d:RES1 - A:LYS367
d:RES1 - A:CYS285
d:RES1 - A:LEU330
d:RES1 - A:VAL339
d:RES1 - A:LEU353
d:RES1 - A'AMET364
d:RES1 - A:LYS367
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Lampiran 1. 8 Gambar Visualisasi Interaksi Hasil Docking dan Tabel

Interaksi Hasil Docking Senyawa Uji 8

HIS
Ad49
x A:338
A"-ggo ‘“E
; MET { )
Aliligs SER 4334 ‘6234;1\‘?2'*?8 A\{Q;S
A:289 PHE
A368
ILE
A281
Interactions
:] van der Waals - Pi-Sigma
- Conventional Hydrogen Bond :] Pi-Sulfur
[: Carbon Hydrogen Bond [j Alkyl
|:1 Pi-Donor Hydrogen Bond :I Pi-Alkyl
Ligan Uji Interaksi Residu Asam
Amino

senyawa  Hidrogen: A:LYS301:NZ - ILE326,
8 C:LEU693:0 LEU330,

A:SER342:N - d:RES1:024 VAL339,

C:LYS688:N - A:GLU471.0E2 ILE341,

C:ILE689:N - A:GLU471:0E2 SER342,
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C:LEUG690:N - A:GLU471:0E1  MET348,
d:RES1:H45 - A:SER342:0G LEU353,
Pi-Sigma : A:VAL315:CG2 - PHE363,
C:HIS691 LYS367, dan
A:ILE341:CG2 - d:RES1 HIS449 Pi-Sulfur

: A'AMET348:SD - d:RES1

AlKil : A:®VAL315 - C:LEU690
A:LEU318 - C:LEUG90
A:LEU318 - C:LEUGY94
A:LEU468 - C:ILE689
d:RES1:C1 - A:ILE326
Pi-Alkil : A:PHE363 -
d:RES1:C1

A:HIS449 - d:RES1:C1
C:HIS687 - A:VAL315
C:HIS687 - A:LYS319
C:HIS691 - AlLEU311
d:RES1 - A:VAL339
d:RES1 - A:LEU353
d:RES1 - A:LEU330
d:RES1 - AMET364
d:RES1 - A:LYS367
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Lampiran 1. 9 Gambar Visualisasi Interaksi Hasil Docking dan Tabel

Interaksi Hasil Docking Senyawa Uji 9

Interactions

|:| van der Waals - Pi-Sigma

Conventional Hydrogen Bond [:] Pi-Sulfur

|:] Pi-Donor Hydrogen Bond [:] Pi-alkyl

Ligan Uji Interaksi Residu Asam

Amino
senyawa  Hidrogen: A:LYS301:NZ - ARG280,

9 C:LEU693:0 LEU330,
C:LYS688:N - A:GLU471:0E2  VAL339,
C:ILE689:N - A:GLU471:0E2 ILE341,
C:.LEUGB90:N - A:GLU471:0E1  MET348,
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d:RES1:H51 - A:ARG280:0 LEU353,
Pi-Sigma : A:\VAL315:CG2 - MET364, dan
C:HIS691 LYS367 A:LEU330:CD1 -

d:RES1 A:ILE341:CG2 - d:RES1 Pi-Sulfur

: AIMET348:SD -

d:RES1

Alkil : A:VAL315 - C:LEU690
A:LEU318 - C:LEU690
A:LEU318 - C:LEU694
A:LEU468 - C:ILE689
Pi-Alkil : C:HIS687 -
A:VAL315

C:HIS687 - A:LYS319
C:HIS691 - A:LEU311
d:RES1 - AMET364
d:RES1 - A:LYS367
d:RES1 - A:CYS285
d:RES1 - A:LYS367
d:RES1 - A:CYS285
d:RES1 - A:VAL339
d:RES1 - A:LEU353
d:RES1 - AMET364
d:RES1 - A:LYS367
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Lampiran 1. 10 Gambar Visualisasi Interaksi Hasil Docking dan Tabel

Interaksi Hasil Docking Senyawa Uji 10

SER

A289
LEU
a3 VAL PHE
el A339  A363
6
LYS
A367
LEU
o A330
A262 MET
Gy A364
A284 e
A334
avs) e
Interactions
D van der Waals - Pi-Sigma
- Conventional Hydrogen Bond E] Pi-Sulfur
D Carbon Hydrogen Bond D Alicyl
D Pi-Donor Hydrogen Bond D Pi-Alkyl
Ligan Uji Interaksi Residu Asam
Amino
senyawa  Hidrogen: A:LYS301:NZ - ILE326,
10 C:LEU693:.0 LEU330,
A:SER342:N - d:RES1:024 VAL339,

C:LYS688:N - A:GLU471:0E2  ILE341,
C:ILE689:N - A:GLU471:0E2 SER342,
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C:LEUG690:N - A:GLU471:0E1  MET348,
d:RES1:H45 - A:SER342:0G LEU353,
Pi-Sigma : A:VAL315:CG2 - PHE363,
C:HIS691 LYS367, dan
A:ILE341:CG2 - d:RES1 HIS449 Pi-Sulfur

: A'AMET348:SD - d:RES1

AlKil : A:®VAL315 - C:LEU690
A:LEU318 - C:LEUG90
A:LEU318 - C:LEUGY94
A:LEU468 - C:ILE689
d:RES1:C1 - A:ILE326
Pi-Alkil : A:PHE363 -
d:RES1:C1

A:HIS449 - d:RES1:C1
C:HIS687 - A:VAL315
C:HIS687 - A:LYS319
C:HIS691 - AlLEU311
d:RES1 - A:VAL339
d:RES1 - A:LEU353
d:RES1 - A:LEU330
d:RES1 - AMET364
d:RES1 - A:LYS367
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Lampiran 1. 11 Gambar Visualisasi Interaksi Hasil Docking dan Tabel

Interaksi Hasil Docking Senyawa 11

Ag; ﬂ:lgz
Interactions
[:] van der Waals - Pi-Sigma
Conventional Hydrogen Bond D Alkyl
[:] Pi-Donor Hydrogen Bond :] Pi-Alkyl
Ligan Uji Interaksi Residu Asam
Amino
senyawa  Hidrogen : A:LYS301:NZ - ARG288,
11 C:LEU693:0 SER289,
A:SER342:N - d:RES1:030 ILE326,
C:LYS688:N - A:GLU471.0E2 LEU330,
C:ILE689:N - A:GLU471:0E2 MET334,
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C:LEUG690:N - A:GLU471:0E1
d:RES1:H35 - A:SER289:0G
d:RES1:H58 - A:SER342:0G
Pi-Sigma : A:VAL315:CG2 -
C:HIS691

A:LEU330:CD1 - d:RES1
AlKil : A:CYS285 - d:RES1
A:VAL315 - C:LEU690
A:LEU318 - C:LEU690
A:LEU318 - C:LEU694
A:LEU330 - d:RES1
A:MET364 - d:RES1
A:LYS367 - d:RES1
A:LEU468 - C:ILE689
d:RES1:C9 - A:LYS367
d:RES1:C7 - A:ARG288
d:RES1:C7 - A:ILE326
d:RES1:C7 - A:LEU330
d:RES1:C10 - A:ARG288
d:RES1:C10 - A:LEU330
d:RES1:C18 - A:MET334
d:RES1:C18 - A:VAL339
d:RES1:C18 - A:LEU353
Pi-Alkil : A:PHE363 -
d:RES1:C9

A:PHE368 - d:RES1:C18
A:HIS449 - d:RES1:C9

VAL339,
ILE341,
SER342,
MET348,
LEU353,
PHE363,
MET364,
LYS367,
PHE368, dan
HIS449




C:HIS687 - A:VAL315
C:HIS687 - A:LYS319
C:HIS691 - A:LEU311
d:RES1 - A:ILE341
d:RES1 - A:MET348

Lampiran 2. 1 Visualisasi Molekular Dinamik Senyawa Alami
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Lampiran 2. 2 Visualisasi Molekular Dinamik Senyawa uji 2
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Lampiran 2. 4 Visualisasi Molekular Dinamik Senyawa uji 11
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Lampiran 2. 6 Visualisasi Molekular Dinamik Senyawa uji 9
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