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Identifikasi Kandidat Senyawa Hasil Virtual Screening
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NoStruktur Keterangan
1 D ZINCO1797720
ZINC
Sumber  IBScreen Natural
Product
Mama 3-(1,3-benzothiazol-2-
vI-7-(2,3.4.3.6-
COUMATIT
2 D ZINCO1938310
ZINC
Sumber  IBScreen Matural
Product
Nama 2-methylbenzoic-acid-
[3-(4-chlorophenyl}-4-
keto-2-
(triflucromethylchrom
en-7-vl]-ester
3 D ZINCO2116890
ZINC
Sumber  IBScreen Matural
Product
Nama T-benzyl-3-(2 3-
dibrydro-1.4-
benzodioxin-6-yl)-
6,10-dimethyl-2 4-
1y 3,2-
gl[1 3]benzoxazin-
4 D ZINC02118364
ZINC
Sumber  IBScreen Matural
Product
Mama 32 A-difluorophenyl)-
6-(4-methoxyphenyl)-
10-methyl-2 4-
i 3,2-

g1, 3 benzoxazin-2-
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L

D ZINC02124746

ZINC

Surmber  [BScresn Natural
Product

Nama  6-(4-methoxyphenyl)-
10-methryl-3[3-
(trifluoromethy])pheny]
14

11
L

g][1, 3 benzoxazin-

D ZINCO2128013
ZINC

Sumber  [BScresn Natural
Product

Nama  4[2-(34-

dimsthomyphenilichro
men-4-ylidene]-2-(2-

-3-ong
D ZINC2158347
ZINC
Sumber  [BScreen Natural

Product

Nama  3-(24-diflucrophenyl)-
6.7,10-trimethyl-2.4-

Tiky 32

g][1_3]benzoxazin-8-

one
D ZINCO2414136
ZINC

Sumber  [BScresn Natural
Product

Nama  7-(24-
(4-methoxyphenyl)-2-
(trifluoromethyl)chrom
ong
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Product
Nama 4[2-(3.4-
men-4-ylidene]-2-
phenyl-oxazol-5-one
10 D ZINC03918631
ZINC
Sumber  IBScresn Natural
Product
Nama 2-(4-benzyloxy-3-
ethoxy-phenylvinyl-
trimethyl-BL AHone
11 D ZINC09423665
ZINC
Sumber  IBScreen Natural
Product
Nama 2-[(5-methoxy-1-
methyl-mdol-3-
6-(p-
tolvlsulfonvloxy)benzo
furan-3-one
12 D ZINC11865231
ZINC
Sumber  IBScreen Natural
Product
Nama 3-(4-methoxyphenyl)-

37

7-{o-tolylmethoxy)-2-
(trifluoromethyl)chrom

en-4-one
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12 jin] ZINCITEGETST
ZINC
ommber [EScreen Mataral
Product
Tama F-[F-methormypheny -
T-{o-tolylmethom)-2-
ep-d-one
13 i ZINCTIESRSS]
ZINC
Gumber,  IEScrsep Mataral
Product
JRFTETY -ethery-IN-[3-
1-1,3-
yelohepialclforan-4-
e
44
14 jiin] ZIMZ137338281
ZINC
Gumber,  IEScrsep Mataral
Product
Tuma C-isopropyl-3-4-
methaxyphenyd)-1-
(ifluaramesky )-8, 10—
dikgrdropyranal2 3-
f][ 1.3 ]benzoxazim-4-
one
I3 jin] ZINCSTISEGETE
ZINC
amEher [ERcreen Mabaral
Product
Hauma S-chlore-3.E-
dibydrogmy-3-[(1E,3E)-
4-[{1F,3F,5F)-3-
byydrogy -3 -methyl-
tetrairydrofiran-2-
ylbuta-1,3-die
T5 jin] x
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135 ] EIFCSTISEEEEE
ZIC
ammber, [EScrsen MNataral
Produoct
Tama S-chloro—43.E-
dibydrogn-3-[(1E.3E)-
4-[{IB 3F. . 55)-3-
kydrosy -5 -methy -
‘tetraivydra faram-3 -
wl]uta-1,3-dis
17 juh] SIS TIEEEES
ZIC
somber IEScreen Mataral
Produoct
HHama F—chloro-5 B-
dibydrogy-3-[[1E.3E}-
4-[{2R IS IB)-3-
by drogme - S -methyl-
tetrabopdea foran-2-
¥llbuta-1,3-dis
45
18 I EIMMC311482680
ZIC
somber  IEScreen Mabaral
Produoct
Tama S-chloro—43.E-
dibydrogoy-3-[[1E.3E}-
G-[{IF. 3E,55)1-3-
kydrosmy -5 -methy -
tetrairydra farae-3-
wl]uta-1,3-dis
13 ] SIS 454454
ZIC
somber IEScreen Mataral
Produoct
T S—chloro-5.E-

dibydrogny-3-[(1E.3E}-
4-[{25,35,5F)-3-
bydrosy -SF-methy -
tetrainydro fararn-2 -
:.:J.,]bum—]._’--d.i.e
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el e i 1 (T I F D
ZIHC
ammber [EScreen Manoral
Product
mauma F-chloro-3,B-
dikydroy-3-[(1ESE)-
4-[{215,35,55)-3-
kydrogny - S-methyl-
tetrakrydrofiorarn-2 -
Fl]uta-1,3-dis
a1 I bl I e B I Dae)
ZINC
ammber [EScreen Manoral
Produoct
Hama J-chloro-4, 8-
dikydroy-3-[(1ESE)-
4-[{25 3E3-3-
Bydreemy - S-methyl-
tetrabgrdnafran-2-
llbuta-1,3-dis
415
el i IS 3446845302
ZIHC
ammber [EScreen Mataral
Produoct
Hama s-Chloro-o, 8-
dikydroy-3-[(1ESE)-
4-[{25.3F.55)-3-
kydregmy -S5-methy -
rdrofiran-2-
llouta-1,3-dis
i I JoA 2 g B e T
ZIHC
ammber [EScreen MNaboral
Produoct
JRETEE] TR -
[(3%,5F.,25,105,135,14
F.17TE}10,13-
dimetboy]-1 7 -{pyrida
J-carbperylbydrazoano)-

40
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e i ZIFCBEE4EETSS
ZI
aumber,  IEScpesn Namoral
Produact
A 2, 1l -dirydroxy-3.5-
dimethoy]-10-[[{15, 2F)-
3.0, 10-mihydroxy-2-{1-
by drogy-1-methyl-
sthyvl-f-oxo-1,2-di
25 i ZIRCO0STENTE
oA Ly
ammber  [ELcresm Namaral
Produact
pSFTEEY E-tlaoro-2-(2-
I chroqrpne.
el ] b 12 e T el I
ZIMC
ammber  IEScreen Nataral
Produact
Mapia 2-{2-fluoropheny -5-
a7
merhyl-chromane
a7 I ZIMCIESEI4ED
ZIMC
Sumber T Diatabaze
MHama Dhibrydrorenskinone i
ek ] i I IETISETISN
ZIMC
Samber T Datakbaze
pSFTEEY -1 1 -dmethyiprop-2-
eepd)-1, 2, 5-tribordrogy-
wamrthen-2-on=
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2 1] LINCT3 IS5
ZINC
upber  TUNM Database
mawma 41 1-dmethvlprop-J-
£d)-1. -dibydroy-1-
methoxy-xanthen-9-
it
£ 1] LINCESE 13033
ZINC
agmber  [Edresn Natural
Product
o (IUR)-10-(3-
methaxyphenyl}-+-
medhyl-C,10-
i 13-
f)chromens-1,2-dione
al 1] LN 6Ll
ZINC
agmber  [aresn Natural
Product
mama (LUK -4-metiyl-10-(3-
48
pemdyl-8,10-
dibywdreparanall.3-
flchromene-1,8-dione
£ 1] LINCI TREL
ZINC
agmber  [Edresn Natural
Product
mama (LUR-4-metiryl-10-(4-
pmdyd)-8,10-
Gkydropyranall.3-

flchromena-2 2-dione
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Kode ligan | Interaksi J%\rak ikatan | Residu asam amino
(A)
Ligan Ikatan hidrogen
alami A:ILEL10:N -A:VAL18:0 2.89182
A:ALA3LN - A:PHEB0:0 2.89555
A:PHES80:N - A:ALA31:0 2.77124
A:SCJ501:N10 - A:LEU83:0 | 2.8235
A:SCJ501:C05 - A:GLU81:0 | 3.03961 ILE10,LEU83,LEU134,VAL18,GLU81,ALA31,V
A:SCJ501:N10 - A:LEU83:0 | 2.8235 AL64,PHESB0
A:SCJ501:C05 - A:GLU81:0 | 3.03961
Ikatan hidropobik
n-sigma : LEU A:134
n-alkyl : ILE A:10
VAL A:18
ALA A:31
VAL A:64
PHE A:80
Kode ligan | Interaksi Jarak ikatan (A) Residu asam amino
2 Ikatan hidrogen 2.60276 ASP288,GLU81,GLU257,GLU17
A:LYS105:NZ - A:ASP288:0D1 2.91626 2
A:LYS142:NZ - A:GLUB81:0E2 2.28243
A:ARG260:NH2 - A:GLU257:0E1 2.75747
A:ARG274:NH1 - A:GLU172:0E2 2.89319

A:ARG274:NH2 - A:GLU172:0E1

Ikatan hidropobik
n-n T-Shaped:
A:PHE82
A:PHE117
A:PHE146
A:TRP243
A:PHE240
A:PHE240
A:PHE286

n alkyl:

A:LEU263
A:LYS273
A:LEU219
A:PRO222
A:LEU262
A:LYS105
A:LYS105
A:LEU108

T sigma:
A:HIS71
A:TYR107
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A:PHE285
A:PHE193
A:HIS125

ikatan hidrogen:

A:LYS105:NZ - A:ASP288:0D1
A:LYS142:NZ - A:GLU81:0E2
A:ARG260:NH2 - A:GLU257:0E1
A:ARG274:NH1 - A:GLU172:0E2
A:ARG274:NH2 - A:GLU172:0E1
A:ASN3:N - A:ACE0:O
A:ASN3:ND2 - A:ACEO0:O
A:PHE4:N - A:MET1:0
A:GLN5:N - A‘ARG22:0
AVALT:N - A:LYS20:0

ikatan hidropobik:
nt alkyl:
A:PRO241
A:ARG217
A:LEU263
A:LYS273
A:LEU219
A:PRO222

T sigma:
A:HIS71
A:TYR107
A:PHE285
A:PHE193
A:HIS125
A:TRP187
A:TRP227
A:TYR236

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125
A:TRP187
A:TRP167
A:TYR269

n-nt T-Shaped:
A:PHE82
A:PHE117
A:PHE146
A:TRP243
A:PHE240
A:PHE240
A:PHE286

2.60276
2.91626
2.28243
2.75747
2.89319
3.04553
2.73813
3.05503
2.81006
2.79227

ASP28,GLU81,GLU257,GLU172
,GLU172
MET1,ARG22,LYS20

ikatan hidrogen:
A:ASN3:N - A:ACEO0:0
A:ASN3:ND2 - A:ACEOQ:O
A:PHE4:N - A:MET1:0

3.04553
2.73813
3.05503

MET1,LYS20,ARG22,VAL18,G
LN5,GLU28
VAL30,GLY11,LEU32
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A:GLN5:N - A:ARG22:0 2.81006
A:VAL7:N - A:LYS20:0 2.79227
A:GLUS:N - A:LYS20:0 3.33399
A:ILE10:N - A:VAL18:0 2.89182
A:GLY13:N - A:GLY16:0 2.98139
A:VALI18:N - A:GLY11:0 3.33314
A:TYR19:N - A:LEU32:0 2.76709
A:TYR19:N - A:LEU32:0:B 2.7229
A:LYS20:N - A:GLUS8:O 2.76019
A:ALA21:N - A:VAL30:0 2.85179
A:ARG22:N - A:GLN5:0 2.82671
A:ARG22:NH1 - A:GLN5:0E1 2.53972
A:ASN23:N - A:GLU28:0 2.8124
ikatan hidropobik:

n alkyl:

A:LEU281

A:VAL289

A:LEU58

A:LEU115

A:ALA277

A:LEU143

T sigma:

A:HIS71

A:TYR107

A:PHE285

A:PHE193

amide-r stacked:

A:HIS60

A:HIS125

A:TRP187

A:TRP167

A:TYR269

n-1t T-Shaped:

A:PHES82

A:PHE117

A:PHE146

A:TRP243

ikatan hidrogen:

A:THR221:0G1 - A:PR0O241:0 2.67712 PRO24,ASP233.GLU224,TRP27,
A:VAL225:N - A:ASP223:0D1 3.08715 GLY29
A:VAL226:N - A:ASP223:0D1 3.13647 VAL230,THR218
A:TRP227:N - A:ASP223:0 2.83566
A:GLY?229:N - A:GLU224:0E1 2.62739
A:VAL230:N - A:TRP227:0 2.94559
A:THR231:N - A:GLU224:0E2 3.03804
A:THR231:0G1 - A:GLU224:0E2 2.59703
A:SER232:N - A:GLY229:0 3.00355
A:SER232:0G - A:GLY?229:0 2.88799
A:SER232:N:B - A:GLY229:0 2.98228
A:MET233:N - A:VAL230:0 3.13942
A:MET233:N:B - A:VAL230:0 3.1249
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A:ASP235:N - A:LEU175:0
A:TYR236:N - A:MET233:0
A:TYR236:N - A:MET233:0:B
A:PHE240:N - A:LYS237:0
A:TRP243:N - A:THR221:0G1
A:ARG245:NH1 - A:LEU219:0
A:GLN246:N - A:THR218:0
A:LYS250:N - A:ASP247:0
A:VAL251:N - A:ASP247:0
A:VAL251:N - A:PHE248:0
A:VAL252:N - A:PHE248:0
A:LEU255:N - A:VAL252:0
A:ASP258:N - A:ASP256:0D1

ikatan hidropobik:
n alkyl:
A:PRO222
A:LEU262
A:LYS105
A:LYS105
A:LEU108

T sigma:
A:HIS71
A:TYR107
A:PHE285
A:PHE193

amide-rn stacked:
A:HIS60
A:HIS125
A:TRP187
A:TRP167
A:TYR269

n-nt T-Shaped:
A:PHE82
A:PHE117
A:PHE146
A:TRP243
A:PHE240
A:PHE240
A:PHE286

2.86403
3.06374
3.03766
2.91835
2.95402
2.83003
2.74911
2.92328
3.1838

2.79378
2.88804
2.77031
2.83606

ikatan hidrogen:
A:ASN3:N - A:ACEQ:O
A:ASN3:ND2 - A:ACEO0:O
A:PHE4:N - A:MET1:0
A:GLN5:N - AARG22:0
AVALT:N - A:LYS20:0
ikatan hidropobik:

n alkyl:

A:PRO222

A:LEU262

A:LYS105

A:LYS105

3.04553
2.73813
3.05503
2.81006
2.79227

MET1,ARG22,LYS20,PRO222,L
EU262
LYS105,LEU108
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A:LEU108

7 sigma:
A:HIS71
A:TYR107
A:PHE285

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125
A:TRP187
A:TRP167
A:TYR269

n-n T-Shaped:
A:PHE240
A:PHE286

ikatan hidrogen:
A:ASN3:N - A:ACEO0:O
A:ASN3:ND2 - A:ACE0:0
A:PHE4:N - A:-MET1:0
A:GLN5:N - A:ARG22:0
A:VALT:N - A:LYS20:0
A:GLUS8:N - A:LYS20:0

ikatan hidropobik:
nt alkyl:
A:PRO222
A:LEU262
A:LYS105
A:LYS105

T sigma:

A:HIS71
A:TYR107
A:PHE285

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125
A:TRP187
A:TRP167

n-nt T-Shaped:
A:PHE82
A:PHE117
A:PHE146

3.04553
2.73813
3.05503
2.81006
2.79227
3.33399

ikatan hidrogen:
A:PHE4:N - A:MET1:0
A:GLN5:N - A:ARG22:0
A:VALT:N - A:.LYS20:0
A:GLUS8:N - A:LYS20:0
A:ILE10:N - A:VAL18:0

3.05503
2.81006
2.79227
3.33399
2.89182

RG126

47

ARG22,LYS20,PRO222,LEU262

MET1,ARG22,LYS20,VAL18,A
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ikatan hidropobik:
n alkyl:
A:ARG126
A:ILE173
A:VAL184
A:PRO171

T sigma:
A:HIS71
A TYR107
A:PHE285
A:PHE193
A:HIS125
A:TRP187

amide-rn stacked:
A:HIS60
A:HIS125
A:TRP187
A:TRP167
A:TYR269

n-n T-Shaped:
A:PHE82
A:PHE117
A:PHE146

ikatan hidrogen:

A:LEU25:N - A:ASN23:0D1
A:THR26:N - A:ASN23:0D1
A:GLY27:N - A:ASN23:0
A:VAL30:N - A:ALA21:0
A:ALA31:N - A:PHEB0:0

ikatan hidropobik:
m alkyl:
A:LEU219
A:PRO222
A:LEU262
A:LYS105
A:LYS105
A:LEU108

7 sigma:
A:HIS71
A:TYR107
A:PHE285

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125
A:TRP187
A:TRP167

n-n T-Shaped:

2.5267

3.12885
2.84836
2.89469
2.89555

ASN23,ALA21,PHES0
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A:PHES82
APHE117
A:PHE146

10

ikatan hidrogen:
A:ASN3:N - A:ACEO0:0
A:ASN3:ND2 - A:ACEO0:0
A:PHE4:N - A:MET1:0
A:GLN5:N - A:ARG22:0
A:VALT:N - A:LYS20:0
A:GLUS8:N - A:LYS20:0
A:ILE10:N - A:VAL18:0
A:GLY13:N-A:GLY16:0
A:VALI18:N - A:GLY11:0

ikatan hidropobik:
nalkyl:
A:LYS273
A:LEU219
A:PRO222

T sigma:
A:HIST71
A:TYR107

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125

n-1t T-Shaped:
A:PHES82
A:PHE117
A:PHE146

3.04553
2.73813
3.05503
2.81006
2.79227
3.33399
2.89182
2.98139
3.33314

U8,GLY13

12

ikatan hidrogen:
A:VALT:N - A:LYS20:0
A:GLUS8:N - A:LYS20:0
A:ILE10:N - A:VAL18:0
A:GLY13:N - A:GLY16:0
ikatan hidropobik:

n alkyl:

A:PRO171

A:ILE215

A:LEU255

A:LEU263

A:ILE215

A:ILE209

A:PRO241

T sigma:
A:HIS71
A:TYR107
A:PHE285
A:PHE193

2.79227
3.33399
2.89182
2.98139

20,VAL18
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MET1,ARG22,LYS20,VAL7,GL

VAL7,GLUS,ILE10,GLY13,LYS
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amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125
A:TRP187
A:TRP167
A:TYR269

n-n T-Shaped:
A:PHES82
A:PHE117
A:PHE146
A:TRP243
A:PHE240
A:PHE240
A:PHE286

14

ikatan hidrogen:
A:ASN3:ND2 - A:ACEO0:O
A:PHE4:N - AAMET1:0
A:GLN5:N - A:ARG22:0
A:VALT:N - A:LYS20:0
Ikatan hidropobik:

n alkyl:

A:VAL230

A:PRO238

A:LEU212

T sigma:
A:HIS71
A:TYR107
A:PHE285
A:PHE193

amide-rn stacked:
A:HIS60
A:HIS125
A:TRP187

n-1t T-Shaped:
A:PHE82
A:PHE117

2.73813
3.05503
2.81006
2.79227

MET1,ARG2

15

ikatan hidrogen:
A:ASN3:N - A:ACEOQ:O
A:ASN3:ND2 - A:ACEO:O
A:PHE4:N - A:-MET1:0
A:GLN5:N - A:ARG22:0
A:VALTY:N - A:.LYS20:0
A:GLUS8:N - A:LYS20:0
A:ILE10:N - A:VAL18:0
A:GLY13:N - A:GLY16:0
A:VAL18:N - A:GLY11:0

Ikatan hidropobik:
n alkyl:
A:LEU296

3.04553
2.73813
3.05503
2.81006
2.79227
3.33399
2.89182
2.98139
3.33314

,GLY13
VAL18,LYS20

50

ASN3,PHE4,GLN5,VAL7,ACEQ,

ASN3,GLN5,VAL7,GLUS,ILE10




02.66.00/FRM-03/AKD-SPMI|I

AVALT9
A:LEU148

T sigma:
A:HIS71
A:TYR107
A:PHE285

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125

n-n T-Shaped:
A:PHE82
A:PHE117
A:PHE146
A:TRP243

16

ikatan hidrogen:
A:GLUS8:N - A:LYS20:0
A:ILE10:N - A:VAL18:0
A:GLY13:N - A:GLY16:0
A:VAL18:N - A:GLY11:.0
Ikatan hidropobik:

m alkyl:

A:VALT9

A:LEU148

ALYS6

ALYS9

T sigma:
A:HIS71
A:TYR107

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125

n-1t T-Shaped:
A:PHE193
A:HIS125
A:TRP187

3.33399
2.89182
2.98139
3.33314

Y13,GLY16

17

ikatan hidrogen:

A:GLY13:N-A:GLY16:0
A:VAL18:N - A:GLY11:0
A:TYR19:N - A:LEU32:0

Ikatan hidropobik:
n alkyl:
A:LYS237
A:ARG217
A:PRO241
A:ARG217

T sigma:
A:HIS71

2.98139
3.33314
2.76709

YR19

51

GLU8,LYS20,ILE10,VAL18,GL

GLY13,GLY16,VAL18,GLY11,T
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ATYR107
A:PHE285

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125
A:TRP187
A:TRP167
A:TYR269

n-n T-Shaped:
A:PHE82
A:PHE117
A:PHE146

18

ikatan hidrogen:
A:GLUS:N - A:LYS20:0
A:ILE10:N - A:VAL18:0
A:GLY13:N - A:GLY16:0

Ikatan hidropobik:
n alkyl:

A:VALT9
A:LEU148
ALYS6

ALYS9

T sigma:
A:HIS71
A:TYR107
A:PHE285

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125

n-nt T-Shaped:
A:PHE240
A:TRP243

3.33399
2.89182
2.98139

L18,GLY16

19

ikatan hidrogen:
A:GLUS8:N - A:LYS20:0
A:ILE10:N - A:VAL18:0
A:GLY13:N-A:GLY16:0
A:VAL18:N - A:GLY11:0
A:TYR19:N - A:LEU32:0

Ikatan hidropobik:
n alkyl:
A:LYS105
A:LYS105
A:LEU108

T sigma:
A:HIS71
A:TYR107

3.33399
2.89182
2.98139
3.33314
2.76709

Y11
LEU32,TYR19

52

GLUS,ILE10,GLY13,LYS20,VA

GLU8,LYS20,VAL18,GLU16,GL
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amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125

n-n T-Shaped:
A:PHES82
A:PHE117
A:PHE146

20

ikatan hidrogen:
A:ASN3:ND2 - A:ACEOQ:O
A:PHE4:N - A:MET1:0
A:GLN5:N - A:ARG22:0

Ikatan hidropobik:
n alkyl:

A:LEU76
A:MET1
A:LYS34
ALYST75
A:LEU66
A:LEU78

T sigma:
A:HIS71
A:TYR107
A:PHE285

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125
A:TRP187
A:TRP167
A:TYR269

n-n T-Shaped:
A:PHES82
A:PHE117
A:PHE146
A:TRP243

2.73813
3.05503
2.81006

2

21

ikatan hidrogen:
A:ASN3:N - A:ACEO0:O
A:ASN3:ND2 - A:ACEO0:0
A:PHE4:N - A:MET1:0
A:GLN5:N - A:ARG22:0

Ikatan hidropobik:
n alkyl:
A:LEU148
A:LYS6

A:LYS9

T sigma:
AHIS71
A:TYR107

3.04553
2.73813
3.05503
2.81006

ARG22

53

ASN3,PHE4,GLN5,MET1,ARG2

ASN3,PHE4,GLN5,ACEO,MET1,
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amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125

n-n T-Shaped:
A:PHES82
A:PHE117

22

ikatan hidrogen:
A:ASN3:N - A:ACE0:O0
A:ASN3:ND2 - A:ACEOQ:O
A:PHE4:N - A:MET1:0
A:GLN5:N - A:ARG22:0

Ikatan hidropobik:
nalkyl:

A:VALT9
A:LEU148
ALYS6

T sigma:
A:HIST71
A:TYR107
A:PHE285

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125

n-n T-Shaped:
A:PHES82
A:PHE117
A:PHE146

3.04553
2.73813
3.05503
2.81006

ARG22

23

ikatan hidrogen:
A:ASN3:N - A:ACE0:0
A:ASN3:ND2 - A:ACEO0:0O
A:PHE4:N - A:MET1:0
A:GLN5:N - A‘ARG22:0
AVALT:N - A:LYS20:0

Ikatan hidropobik:
n alkyl:

A:VALT79
A:LEU148
A:LYS6

7 sigma:
A:HIS71
A:TYR107
A:PHE285

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125
A:TRP187

3.04553
2.73813
3.05503
2.81006
2.79227

MET1,ARG2

54

ASN3,PHE4,GLN5,ACEOQ,MET]1,

ASN3,PHE4,GLN5,VAL7,ACEQ,
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n-n T-Shaped:
A:PHES82
A:PHE117
A:PHE146
A:TRP243

24

ikatan hidrogen:
A:ASN3:ND2 - A:ACEO0:0
A:PHE4:N - A:MET1:0
A:GLN5:N - A:ARG22:0
A:VALT:N - A:LYS20:0

Ikatan hidropobik:
nalkyl:

A:VALT9
A:LEU148
A:LYS6

ALYS9
A:VAL17

T sigma:
A:HIS71
A:TYR107
A:PHE285

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125
A:TRP187

n-1t T-Shaped:
A:PHE82
A:PHE117
A:PHE146

2.73813
3.05503
2.81006
2.79227

ARG22 VAL

25

ikatan hidrogen:

A:GLN5:N - A:ARG22:0
A:VALT:N - A:LYS20:0
A:GLUS8:N - A:LYS20:0
A:ILE10:N - A:VAL18:0

Ikatan hidropobik:
m alkyl:
A:LEU148
A:LYS6

A:LYS9

T sigma:
AHIS71
A:TYR107
A:PHE285

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125
A:TRP187

2.81006
2.79227
3.33399
2.89182

2,LYS20

55

ASN3,ACEO,PHE4,MET1,GLNS5,

GLNS5,VAL7,GLUS,ILE10,ARG2
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n-n T-Shaped:
A:PHES82
A:PHE117
A:PHE146

26

ikatan hidrogen:
AVALT:N - A:LYS20:0
A:GLUS:N - A:LYS20:0
A:ILE10:N - A:VAL18:0
A:GLY13:N - A:GLY16:0
A:VALI18:N - A:GLY11:0
ATYR19:N - A:LEU32:0
Ikatan hidropobik:

nalkyl:

A:LYS6

ALYS9

AVAL17

7 sigma:
AHIS71
A:TYR107

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125
A:TRP187
A:TRP167
A:TYR269

n-n T-Shaped:
A:PHE82
A:PHE117
A:PHE146

2.79227
3.33399
2.89182
2.98139
3.33314
2.76709

18, TYR19
LYS20,GLY16

27

Ikatan hidrogen:
A:ASN3:N - A:ACEQ:O
A:ASN3:ND2 - A:ACEO0:0
A:PHE4:N - A:MET1:0

Ikatan hidropobik:
n alkyl:

A:VALT79
A:LEU148
A:LYS6

ALYS9

7 sigma:
A:HIS71
A:TYR107
A:PHE285

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125
A:TRP187
A:TRP167
A:TYR269

3.04553
2.73813
3.05503

56

VAL7,GLUS,ILE10,GLY13,VAL

ASN3,ACEOQ,PHE4,MET1
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n-n T-Shaped:
A:PHES82
A:PHE117
A:PHE146

28

Ikatan hidrogen:
A:ASN3:N - A:ACEO0:O
A:ASN3:ND2 - A:ACEO0:0
A:PHE4:N - A:AMET1:0
A:GLN5:N - A:ARG22:0
A:VALT:N - A:.LYS20:0

Ikatan hidropobik:
nalkyl:

A:VALT9
A:LEU148
ALYS6

7 sigma:
AHIS71
A:TYR107
A:PHE285

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125
A:TRP187

n-n T-Shaped:
A:PHE82
A:PHE117
A:PHE146

3.04553
2.73813
3.05503
2.81006
2.79227

ARG22
VAL7,LYS20

29

Ikatan hidrogen:
A:ASN3:N - A:ACE0:0
A:ASN3:ND2 - A:ACEO0:0O
A:PHE4:N - A:MET1:0
A:GLN5:N - A:ARG22:0
AVALT:N - A:LYS20:0
Ikatan hidropobik:

n alkyl:

A:VALT79

A:LEU148

ALYS6

7 sigma:
A:HIS71
A:TYR107
A:PHE285

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125
A:TRP187

n-n T-Shaped:

3.04553
2.73813
3.05503
2.81006
2.719227

ARG22,
GLNS5,VAL7,LYS20

57

ASN3,ACEO,PHE4,MET1,GLNS5,

ASN3,ACEOQ,PHE4,MET1,GLNS5,
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A:PHES82
APHE117

30

Ikatan hidrogen:
A:ASN3:N - A:ACEOQ:O
A:ASN3:ND2 - A:ACEO0:O
A:PHE4:N - A:MET1:0

Ikatan hidropobik:
nalkyl:
A:ARG217
A:PRO241
A:ARG217
A:LEU263

T sigma:
A:HIS71
A TYR107
A:PHE285

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125
A:TRP187
A:TRP167
A:TYR269

n-n T-Shaped:
A:PHE82
A:PHE117
A:PHE146

3.04553
2.73813
3.05503

31

Ikatan hidrogen:
A:ASN3:N - A:ACEOQ:O
A:ASN3:ND2 - A:ACE0:0
A:PHE4:N - A:MET1:0
A:GLN5:N - A:ARG22:0
A:VALT:N - A:LYS20:0
A:GLUS8:N - A:LYS20:0
A:ILE10:N - A:VAL18:0

Ikatan hidropobik:
n alkyl:

A:VALT9
A:LEU148
A:LYS6

T sigma:
AHIS71
A:TYR107
A:PHE285

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125

3.04553
2.73813
3.05503
2.81006
2.79227
3.33399
2.89182

ARG22

18

58

ASN3,ACEO,PHE4,MET1

ASN3,ACEOQ,PHE4,MET1,GLNS5,

VAL7,LYS20,GLUS,,ILE10,VAL
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A:TRP187

n-n T-Shaped:
A:PHES82
A:PHE117

Ikatan hidrogen: ASN3,ACEQ,PHE4,MET1
A:ASN3:N - A:ACEO0:O 3.04553
A:ASN3:ND2 - A:ACE0:0 2.73813
A:PHE4:N - A:MET1:0 3.05503

Ikatan hidropobik:
n alkyl:

A:VALT9
A:LEU148
A:LYS6

A:LYS9

7 sigma:
AHIS71
A:TYR107
A:PHE285
A:PHE193

amide-r stacked:
A:HIS60
A:HIS125
A:TRP187

n-n T-Shaped:
A:PHE82
A:PHE117
A:PHE146
A:TRP243
A:PHE240

Uji toksisitas

Senyawa 3

59
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Home About @ Druglikeness i ADME & Toxicity Community Commercial

Carcino_WN
Carcino_Rat
daphnia_at
hERG_inhibition
medaka_at

minnow_at

10RLI

© © o © o © o © o © © ©

ne,

ne,
ne,
TA1535_NA ne;
1D Valye
Senyawa 4
?re Home About @ Druglikeness i ADME &% 'ax_(r) Community Commercial
D 4 Value
(+) algae_at
(+) Ames_tes
(+) Carcino_Mouse
(+) Carcino_Rat positive
Q) daphnia_at 1521
(+] hERG_inhibition medium_risk
(+) medaka_at
(+) minnow_at
(+) TA100_10RLI
(+)
(+)
(+)

Value

Senyawa 7
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@re Home About @ Druglikeness i ADME 3 M Community Commercial
ID 4 value
(+) algae_at 0.00848741
(+) Ames_test mutagen
(+) Carcino_Mouse negative
(+} Carcino_Rat positive
(+) daphnia_at 0.0148211
(+) hERG_inhibition medium_risk
() medaka_at 0.000420798
(+) minnow_at 0.000222921
(+) TA100_10RLI negative
(+) TA100_NA negative
(+) TA1535_10RLI negative
(+) TA1535_NA negative
ID Value
Senyawa 10
q)re Home About ® Druglikeness il ADME # Toxicity Community Commercial
D 4 value
(+) algae_at
(+) Ames_test non-mutagen
(+) Carcino_Mouse positive
(+) Carcino_Rat negative
(+) daphnia_at 0.00294529
(+) hERG_inhibition medium_risk
(+) medaka_at 2.43563e-005
(+) minnow_at 0.000156252
(+) TA100_10RLI negative
(+) TA100_NA negative
(+) TA1535_10RLI negative
(+) TA1535_NA negative
D Value

Senyawa 13
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# Toxicity Community Commercial

e

Senyawa 14

Home About

D 4 Vvalue
(+) algae_at 0.00430239
© Ames_test mutagen
(+) Carcino_Mouse negative
© Carcino_Rat positive
© daphnia_at 0.00626294
(+) hERG_inhibition medium_risk
() medaka_at 0.000111945
(+) minnow_at 0.000320224
(+) TA100_10RLI positive
(+} TAT00_NA positive
(+) TA1535_10RLI negative
(+) TA1535_NA negative

D Value

® Druglikeness i ADME ## Toxicity Community Commercial

Sedrun:

Senyawa 21
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ID 4 value
() algae_at 0.0128024
(+} Ames_test mutagen
(+) Carcino_Mouse negative
© Carcino_Rat positive
(+) daphnia_at 0.0288814
(+) hERG_inhibition medium_risk
© medaka_at 0.00158361
(+) minnow_at 0.000712365
(+) TA100_10RLI negative
(+) TAT00_NA positive
(+) TA1535_10RLI negative
(+) TA1535_NA negative

D Value
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# Toxicity Community Commercial

Senyawa uji 23

D 4 value
(+) algae_at 0.0189988
© Ames_test mutagen
(+) Carcino_Mouse positive
(+) Carcino_Rat negative
(+) daphnia_at 0.130786
(+) hERG_inhibition medium_risk
(+) medaka_at 0.0313213
) minnow_at 0.0302402
(+) TA100_10RLI negative
(+) TAT00_NA positive
Q) TA1535_10RLI negative
(+] TA1535_NA negative

ID Value

Home About

@ Druglikeness i ADME

# Toxicity Community Commercial

0 © o o v o L o o o o ©

D 4 value
algae_at 0.0109135
Ames_test non-mutagen

Carcino_Mouse
Carcino_Rat
daphnia_at
hERG_inhibition
medaka_at

minnow_at

TA100_NA

TA1535_10RLI

TA1535_NA

medium_risk

0.00202218

Senyawa uji 25
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Home About @ Druglikeness 4% ADME % Toxicity Community Commercial

ELTRETR

ID 4 value
(+) algae_at
(+} Ames_test mutagen
(+) Carcino_Mouse positive
(+) Carcino_Rat positive
(+) daphnia_at 0.0784311
(+) hERG_inhibition medium_risk
(+) medaka_at 0.00951842
(+) minnow_at 0.00290499
(+) TA100_10RLI positive
(+) TAT00_NA positive
(+) TA1535_10RLI negative
(+) TA1535_NA negative

ID value
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Assalamualaikum pak, selamat
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