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LAMPIRAN
Lampiran 1. Ligan Uji

Kode Nama Sturuktur Kode Nama Sturuktur
ligan Senyawa Senyawa ligan Senyawa Senyawa

HO

Al Kaempfertin O g 0 -« Pl Asam Gallat
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I

o
I

A2 Isoquinoline Caffeic acid :©/\J\
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Kode Nama Senvawa Sturuktur
ligan y Senyawa

Q1 Quercetin

Q2 Avicularin

03 Guaijaverin/

Quercetin-3-o0-alpha-d-arabinofuranoside

Q4 Isoquercetin/ Quercetin-3-glucoside

Q5 Hyperoside/

Q6 Quercitrin

Q7 Quercetin 3-O-beta-D-arabinofuranoside

Q8 Quercetin-3-O-gentiobioside

Q9 Quercetin 4'-glucuronide
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Lampiran 2. Interaksi Ligan — Asam Amino

Ligan
alami

Interaksi Ligan alami — enzim

Residu asam amino

SWF

SER
A:199
GLY
{e0 A222

TRP A:262

A:201 4

LEU . J PHE
A:270 SNg ™ A:205

ILE s . J )
A:265 g G L SER
R A:259
cvs 'y
A277 : 5 W

p—

vaL ; THR
§ - A:280
L 2 fPHE
S AL97
LEU Az281 7
A:266 :
SER
ALA A223
A:168
LEU
A:164

Ikatan Hydrogen
(ASN222, TYR281)
Jumlah = 2 Ikatan
Hidrogen Konvensional
(GLY202)
Jumlah =1 Ikatan
Hidrofobik
Interaksi van der Waals
(SER199, TRP201,
LEU207, ILE65,
LEU266, PHE197,
ALA168, VAL276,
LEU164, SER223,
THR280, SER259,
PHE205, ASN284)
Jumlah: 13

Interaksi Pi-Sigma
(LEU262, LEU262, VAL
196 120)
Jumlah: 3
Interkasi Pi-Alkyl
(CYS277, VAL196,
LEU262)
Jumlah: 3

Al

GLY b
A:202 ASN 2Lz

SER ALEgI A223
A:X99 x * LEU
:;gl VAL i o A169
s TN Qaes

-

LEU P
A270 NGB AN

ILE
A:265 ! i A:168

LEU
; cvs
a:266 A277

TYR
A:281

ALA
A263

Interactions
van der Waals [: Pi-Sigma
!:] Conventional Hydrogen Bond [: Pi-Pi T-shaped

Carbon Hydrogen Bond D Pi-Alkyl
D Sulfur-X

Ikatan Hydrogen
(SER 223, SER 199)
Jumlah = 2 Ikatan
Hidrogen Konvensional
(GLY?202, SER221)
Jumlah = 2 Ikatan
Hidrofobik
Interaksi van der Waals

(LEU169, TYR281,
ALA263, LEU266,
ILE265, LEU270,
TRP201
Jumlah: 7
Interaksi Pi-Pi
berbentuk T
(ASN22)
Jumlah: 1
Interaksi Pi-Sigma
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(PHE197)
Jumlah: 1
Interkasi Pi-Alkyl
(ASN222, VAL106,)
Jumlah: 2

Ikatan Hydrogen
(ASN222)
Az81 Jumlah =1 Ikatan
Hidrogen Konvensional

A2

LEU e WO

A:270

VAL
A:196

CYS
A:277

SER
A:199

Interactions

[[] vander waals

- Conventional Hydrogen Bond
D Carbon Hydrogen Bond

- Pi-Sigma
:] Pi-Alkyl

(TRP201)
Jumlah = 1 lkatan
Hidrofobik

Interaksi van der Waals

(SER199, LEU270,
TYR281, PHE197,
GLY202)
Jumlah: 5
Interaksi Pi-Sigma
(LEU262)
Jumlah: 3
Interkasi Pi-Alkyl
(CYS277, VAL196,
LEU266)
Jumlah: 3

A3

Interactions

D van der Waals
- Unfavorable Bump

- Conventional Hydrogen Bond
I:I Carbon Hydrogen Bond

- Unfavorable Donor-Donor
- Unfavorable Acceptor-Acceptor

[ Pisulfur
|:| Pi-Alkyl
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F1

Interactions

[] van der waals

Conventional Hydrogen Bond

A199 A202 SER
Vi

THR
A:280

A:165

A:197 SER
A:223

ALA

A:168

Pi-Alkyl

Ikatan Hydrogen
(SER 223, ASN222,
VAL196, LEU262,

THR280)
Jumlah =5 Ikatan
Hidrogen Konvensional
Interaksi van der Waals

(LEU266, TYR281,
SER165, ALA168,
PHE197, GLY202,
SER199, TRP201,
LEU270, ILE265)
Jumlah: 10
Interkasi Pi-Alkyl
(LEU262, CYS277,
VAL196)
Jumlah: 3

F2

L¥S
A:l72

SN

A223
Al6S

LN
SER
A221

ALA PHE
A1 A197

CY§
A27T

Interactions

D van der Waals

I:I Conventional Hydrogen Bond
D Carbon Hydrogen Bond

I:I sulfur-x

SER 3
LEU A:222

GLY
A:202

LEU SER
WAL A262 TRp A199
AlS6 A201

q
PN ) LEU
- A270

ILE
i ! A265

LEU
A266

TYR
A281

ALA
A263

D Pi-Sigma
|:| Pi-Pi T-shaped
|:| Fi-Alkyl

Ikatan Hydrogen
(SER223, SER199)
Jumlah = 2 Ikatan
Hidrogen Konvensional
(GLY?202, SER221)
Jumlah = 2 Ikatan
Hidrofobik
Interaksi van der Waals
(LEU270, TYR281,
TRP201, ILE265,
LEU266, LEU169,
LYS172, ALA263,
Jumlah: 8
Interaksi Pi-Sigma
(ASN222, VAL 196 120)
Jumlah: 2
Interkasi Pi-Pi
Berbentuk T
(PHE197)
Jumlah: 1
Interkasi Pi-Alkyl
(CYS277, VAL196,
LEU262, ALA168)
Jumlah: 5
Interaksi Sulfur-X
(CYS277)

Jumlah: 1
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F3

THR o
g A28

™R
| A:281

SER 3
A:165 0

nter: S
[[] vander waals

Conventional Hydrogen Bond
Carbon Hydrogen Bond

[ suifurx

CYS
Lo 8277

N

R

R

‘Al
| A:196 ILE
o

LI
Al
SER
A:199

‘ Unfavorable
E] Pi-Sigma
:] Pi-Pi T-shape
Ij Pi-Alkyl

SER.
A223

R IS
S GA1e8  SER

= A221
A LEU

A169

LYS
A172

PHE
Gy 8297
LElsJA:ZDZ

A262

A265

EU
270

ARG
A2200

Donor-Donor

d

Ikatan Hydrogen
(CYS277, SER223,
SER223, LEU266,
SER199)
Jumlah =5 Ikatan
Hidrogen Konvensional
(SER221)
Jumlah = 1 Ikatan
Hidrofobik
Interaksi van der Waals
(ARG200, ALA263,
SER165, TYR281,
THR280, ASN222,
ALA168, LEU169,
LYS172, GLY202)
Jumlah =10
Interaksi Pi-Sigma
(VAL 196 120)
Jumlah: 2
Interkasi Pi-Pi
Berbentuk T
(PHE197)
Jumlah: 1
Interkasi Pi-Alkyl
(LEU262, ILE265,
LEU270, CYS277)
Jumlah: 5 ikatan
terbentuk
Interaksi Sulfur-X
(CYS277)
Jumlah: 1

F4

SER

ALA A223

TYR AT168

A281
A277

PHE

LEU ALY

LEU A262
A266

ILE ~
A265 o

LEU
A270

TRP SER
A201 A199

-

nteractions

[] van der Waals

I:I Conventional Hydrogen Bond
[«

arbon Hydrogen Bond

GLY
A202

Al9g

|:| Pi-Sigma
I:I Pi-Alkyl

THR
A280

SER
AT1ES

ASN
A222

\O,H

Ikatan Hydrogen
(SER223, SER165,
ASN222, VAL196)
Jumlah =5 Ikatan
Hidrogen Konvensional
(LEU262)
Jumlah = 1 Ikatan
Hidrofobik
Interaksi van der Waals
(GLY202, SER199,
TRP201, LEU270,
ILE265, LEU266,
TYR281, PHE197,
ALA168, THR280)
Jumlah =10
Interaksi Pi-Sigma
(LEU262)
Jumlah: 1

Interkasi Pi-Alkyl
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(CYS277)
Jumlah: 1 ikatan

F5

LEU
SER TRP A:262 GLY
A:199 A:201

H

LEU [ N

A2270

g

LEU
A:266
TYR
A:281

=

nteractions
van der Waals
Conventional Hydrogen Bond

Carbon Hydrogen Bond

=)
=
]
=

VAL

A:196
A202

o

s
A:172

“fASN

LEU
SER A:169

A223

SER
A:221

A222

PHE
A:197

A168

CYS
A277

[:! Pi-Sigma
E Pi-Pi T-shaped
[: Pi-Alkyl

Ikatan Hydrogen
(SER223, SER199)
Jumlah = 3 Ikatan
Hidrogen Konvensional
(SER221, GLY202)
Jumlah = 2 Ikatan
Hidrofobik
Interaksi van der Waals
(LEU169, TYR281,
LEU266, ILE265,
LEU270, TRP201,
LYS172)
Jumlah =7
Interaksi Pi-Sigma
(VAL196, ASN222)
Jumlah: 2
Interkasi Pi-Alkyl
(ALA168, LEU262)
Jumlah: 3 ikatan
Interaksi Pi-Pi
berbentuk T
(PHE198)
Jumlah: 1
Interaksi Sulfur — X
(CYS277)
Jumlah: 1

P1

GLY
A:202

PHE
A:197 /9

p—

VAL
A196

TRP u
A:201

SER
A:199

Interactions

D van der Waals

I:I Conventional Hydrogen Bond

ASN
A222

CYS
A277

TYR

A

|:| Pi-alkyl

281

LEU
A:266

LEU
A:262

ALA
A:263

Ikatan Hydrogen
(ASN222, VAL196,
SER199, LEU262)
Jumlah =5 Ikatan
Hidrogen Konvensional
Interaksi van der Waals
(ILE265, LEU270,
TRP201, PHE197,
GLY?202, CYS277,
TYR281, LEU266,
ALA263)
Jumlah =9
Interkasi Pi-Alkyl
(LEU262, VAL196)
Jumlah: 2 ikatan
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P2

SER
A199

VAL
A196 TRP
A201

PHE
A:197

ASN
A222

LYS
ALA A:172

Al68

SER
A223

Interactions

[ vander waals

D Conventional Hydrogen Bond

LEU
A:270

) R

LEU
A:266

LEU
A262

GLY
A:202
TYR
A:281

SER
A221

[ ikt

Ikatan Hydrogen
(SER199, GLY202,
LEU262)
Jumlah = 3 Ikatan
Hidrogen Konvensional
Interaksi van der Waals
(TYR281, SER221,
LYS172, SER223,
ALA168, ASN222,
PHE197, TRP201,
LEU270, ILE265,
LEU266)
Jumlah =11
Interkasi Pi-Alkyl
(LEU262, VAL196)
Jumlah: 2 ikatan

P3

SER
A:223

ASN
A:222

"

LYS
A:172

GLY

pHEA 202
A197

SER
A:199

Interactions

|:| van der Waals

|:| Conventional Hydrogen Bond

TYR
1% A:281

LEU
A:262

LEU
~rH A:266

ILE

TRP 4
A-201 A:265

A:270

|:| Pi-Alkyl

Ikatan Hydrogen
(ASN222, LEU262,
PHE197)
Jumlah = 3 Ikatan
Hidrogen Konvensional
Interaksi van der Waals
(ILE265, LEU270,
TRP201, SER199,
GLY202, LYS172,
SER223, TYR281,
LEU266)
Jumlah =11
Interkasi Pi-Alkyl
(LEU262, VAL196)
Jumlah: 2 ikatan

P4

ALA
A:l63

LYs
A:l72

fl

GLy "
A202 o

SER ASN
A221 2

SER CYS
A:223 A277

Interactions

|:| van der Waals

|:| Conventional Hydrogen Bond

SER
A:199

TRP
A:201
PHE

A:l97 LEU

A:270

j

ILE
A:265

LEU R
A:262 A:281

VAL
A:196 AL:Ezgﬁ

|:| Carbon Hydrogen Bond

|:| Pi-Alkyl

Ikatan Hydrogen
(GLY202, SER223,
LEU262, TYR281)
Jumlah = 4 Ikatan
Hidrogen Konvensional
(LYS172)
Jumlah =1 Ikatan
hidrofobik
Interaksi van der Waals
(ILE265, LEU266,
ASN222, SER221,
ALA168, PHE197,
SER199, TRP201,
LEU270,)
Jumlah =11
Interkasi Pi-Alkyl
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(CYS277, VAL196,
LEU262)
Jumlah: 3 ikatan

PS

TYR
A:281 ASN

A:222 vs

A:172

LEU O
A:270 = H

PHE
GLY  'A:197
LEU A:202
A:262

ILE
VAL

TRP i LEU A:265

ko) LY A:266

SER
A:199

Interactions

I:I van der Waals I:I Pi-Alkyl

I:I Conventional Hydrogen Bond

Ikatan Hydrogen
(ASN222, PHE197)
Jumlah = 2 Ikatan
Hidrogen Konvensional
Interaksi van der Waals
(GLY202, SER199,
TRP201, LEU270,
TYR281, LYS172)
Jumlah =6
Interkasi Pi-Alkyl
(LEU262, VAL196,
ILE265, LEU262)
Jumlah: 4 ikatan

P6

ALA
LEU \
A270 ILE 28
T A:265

4199 LEU

A:262
N

TRP LEU

A:201 H A:266

GLY
A:202

TYR

VAL A:281
A:196

ASN
A:222

Interactions

:' wvan der Waals |:| Pi-Alleyl

:l Conventional Hydrogen Bond

Ikatan Hydrogen
(SER199, LEU262)
Jumlah = 2 Ikatan
Hidrogen Konvensional
Interaksi van der Waals
(TYR281, ASN222,
GLY?202, TRP201,
LEU270, ILE265,
ALA263, LEI266)
Jumlah =5
Interkasi Pi-Alkyl
(VAL196)
Jumlah: 1 ikatan
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P7

[T

WAL
A196

Interactions

|:| van der Waals

D Conventional Hydrogen Bond

SER

PHE A223
SER
A22]

LYS
Al72

|:| Carbon Hydrogen Bond

[ Pi-akn

Ikatan Hydrogen
(SER223, ASN222,
THR280, SER199,
LEU262)
Jumlah = 4 Ikatan
Hidrogen Konvensional
(GLY202)
Jumlah =1 ikatan
hidrofobik
Interaksi van der Waals
(ALA168, SER165,
VAL276, LEU164,
CYS277, TRP201,
LEU270, ILE265,
LEU266, TYR281,
PHE197, SER221,
LYS172)
Jumlah =13
Interkasi Pi-Alkyl
(VAL196, LEU262)
Jumlah: 2 ikatan

P8

LEU
A:164

THR
A:280

. o
GLY (\
A226

PHE

VAL

A276

SER
A:165

SER
JA223

18

PHE
A:197

/) cvs ALA

A:205 ; / \)_ A277 A263

SER
A:259
H -o/ §>
. H
ASN % o*
A284 o ASN
¢ A222

SER .\ 1vR
4255 a-930

PHE VAL
A229 A196

Interactions
[[] vender waals
[:] Conventional Hydrogen Bond

Carbon Hydrogen Bond

TYR
A:281
LEU
, ‘A262

—a LEU
H A:266

ILE

GLY 2
A202 8y

TRP LEU
A:201 A:270

D Pi-Sigma
:] Pi-Alkyl

Ikatan Hydrogen
(THR280, SER165,
SER223, LEU262,
SER255)
Jumlah = 6 Ikatan
Hidrogen Konvensional
(CYS277)
Jumlah = 1 ikatan
hidrofobik
Interaksi van der Waals
(LEU266, ILE265,
LEU270, TRP201,
GLY202, ASN222,
TYR230, PHE229,
ASN284, SER259,
PHE205, GLY226,
LEU164, VAL276,
PHE197, ALA263)
Jumlah = 16
Interkasi Pi-Alkyl
(CYS277, VAL196)
Jumlah: 2 ikatan
Interaksi Pi — Sigma
(LEU262)
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P9

SER
A:l65

LEU ALA
A:169 A:168

LYS
A:172

SER 2/
A:223 q

ASN

EER A:222

A221

-

nteractions
[ vander Wads
D Conventional Hydrogen Bond

Carbon Hydrogen Bond

VAL
A:276

PHE
A:L97 ovs
A277

~o~

VAL
acs2 L

TRP
A201

D Pi-Sigma
D Pi-Allkyl

Ikatan Hydrogen
(ASN222, SER223)
Jumlah = 4 Ikatan
Hidrogen Konvensional
(VAL196, SER221)
Jumlah = 2 ikatan
hidrofobik
Interaksi van der Waals
(LEU262, GLY?202,
TRP201, LYS172,
LEU169, SER165,
VAL276, PHE197,
CYS277)
Jumlah =9
Interkasi Pi-Alkyl
(ALA168)
Jumlah: 1 ikatan
Interaksi Pi — Sigma
(ASN222)

Q1

GLY
A226

TYR SER
A230 A-1B5

(\

GLY
Azlgl

LEU
. THR
G185 A:280

VAL
A276 ALA
Al6E

=

nteractions

[ van der waals

D Conventional Hydrogen Bond
¢

arbon Hydrogen Bond

ALA
A263

TYR
LEU
iy A266
cvs
A277

5eEp  LEU
A:223 A262

ASN
A222 P

GLY
A202

Lvs
Al72

|:| Pi-Sulfur
D Pi-Alkyl

Ikatan Hydrogen
(VAL196, SER165)
Jumlah = 2 Ikatan
Hidrogen Konvensional
(GLY202, PHE197)
Jumlah = 2 ikatan
hidrofobik
Interaksi van der Waals
(SER199, LYS172,
ALA168, VAL276,
THR280, LEU164,
GLY161, TYR230,
GLY226, SER223,
ALA263, ASN222,
TYR281, LEU266,
ILE265, TRP201)
Jumlah =15
Interkasi Pi-Alkyl
(LEU262, CYS277)
Jumlah: 3 ikatan
Interaksi Pi — Sulfur
(CYS277)
Jumlah: 1
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Q2

SER
A:255

b—

SER
A:259

PHE
A:205
CYS
A:277

PHE
A:229

ASN SER
A:284 A:223

VAL

TYR
g A2
Ay
_ SER
P A1165

THR
(( —0 | A:280
a

—o ASN
A:222

d LEU

H. A:262

PHE
A:197 Aﬁ:lnrfl

A:276

LEU
A:led

ILE

Az283

TYR GLY
A:281 A:202

VAL
LEU A:196

A:266

Interactions
wan der Waals

=
|:| Conventional Hydrogen Bond
e«

arbon Hydrogen Bond

|:| Pi-Donor Hydrogen Bond

|:| PiSigma
|:| Pi-Alkyl

Ikatan Hydrogen
(SER165, THR280,
SER255, TYR281)
Jumlah = 6 lkatan

Hidrogen Konvensional
(GLY161, ASN284)
Jumlah = 3 ikatan
hidrofobik
Interaksi van der Waals
(ASN222, PHE197,
GLY202, VAL196,

LEU266, PHE205,
SER259, PHE229,
GLY?226, SER223,
TYR230, ALA168,
VAL276, LEU164,

ILE283)
Jumlah =15

Interkasi Pi-Alkyl
(LEU262, CYS277)

Jumlah: 3 ikatan

Interaksi Pi — Sigma
(LEU262)
Jumlah: 1

Q3

VAL A:197
A:196

LEU ?
Az262

LEU
A:266 TYR

=

nteractions
I:I van der Waals
I:I Conventional Hydrogen Bond

Pi-Donor Hydrogen Bond

I:I Pi-Sigma
|:| Pi-Alkyl

Ikatan Hydrogen
(SER165, THR280,
SER255, TYR281,
TYR230)
Jumlah = 7 Ikatan
Hidrogen Konvensional
(ASN284)
Jumlah = 1 ikatan
hidrofobik
Interaksi van der Waals
(PHE229, ASN222,
LEU266, VAL196,
PHE197, GLY202,
GLY161, LEU164,
VAL276, ALA168,
SER223, PHE205,
GLY226, SER259)
Jumlah = 14
Interkasi Pi-Alkyl
(LEU262, CYS277)
Jumlah: 2 ikatan
Interaksi Pi — Sigma
(LEU262)
Jumlah: 1
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Q4

LEU
AlG3

SER A:165

A223
SER
A:221

ALA
A168

_n S

I¥s
Al72

Gy PHE
A202 A197 t(

VAL
Al96

TRP
A:201

(LN

SER
A199

=

nteractions

van der Waals

Conventional Hydrogen Bond
Carbon Hydrogen Bond
Sulfur-X

=
|
]
=

ILE ALA
A265 A263

LEU
A270

- Unfavorable Donar-Donor
- Unfavorable Acceptor-Acceptor

|:| Pi-Sigma
|:| Pi-Alkyl

Ikatan Hydrogen
(SER223, SER199,
TYR281)
Jumlah = 3 Ikatan
Hidrogen Konvensional
(SER221, GLY202)
Jumlah = 2 ikatan
hidrofobik
Interaksi van der Waals
(THR280, ASN284,
PHE205, LEU266,
ALA263, ILE265,
TRP201, PHE197,
LYS172, ALA168,
LEU169, SER165,
ASN222, TYR230,
GLY226)
Jumlah =15
Interkasi Pi-Alkyl
(LEU270, CYS277,
LEU262)
Jumlah: 4 ikatan
Interaksi Pi — Sigma
(VAL196)
Jumlah: 2
Interaksi Sulfur — X
(CYSs227)
Jumlah: 1

Q5

LEU
A270

ALA
A263 T EU
A 62

GLY ER
A258 AZ59 Ssﬁl

SER
A255
PHE

ASN
Q2 A284

PHE
A229

PHEL (TR

"y

ILE
A265

WAL
A196

H.‘r ? H o

A202

s
i ~%, a2z
s
| PHE
- Ad97 ',

&

A205 'AZE0

GLY
A226

Interactions

[] vander waals

I:I Conventional Hydrogen Bond
I:I Carbon Hydrogen Bond
- Unfavorable Donor-Donar

VAL
A276 A[:Eg-l
SER

ALA A223

SER
A165 A58

I:I Pi-Sigma
I:I Pi-Sulfur
I:I Pi-Fi T-shaped
|:| Pi-Alkyl

Ikatan Hydrogen
(LEU262, SER259,
SER255, SER223,
SER165, LEU164,
CYS277)
Jumlah = 8 Ikatan
Hidrogen Konvensional
(GLY202)
Jumlah =1 ikatan
hidrofobik
Interaksi van der Waals
(VAL196, PHE197,
GLY226, PHE229,
ASN284, PHE225,
GLY258, TYR281,
LEU266, ALA263,
LEU270, ILE265,
VAL196)
Jumlah =13
Interkasi Pi-Alkyl
(VAL276, ALA168)
Jumlah: 2 ikatan
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Interaksi Pi — Sigma
(THR280)
Jumlah: 1

Interaksi Pi — Sulfur
(CYS227)
Jumlah: 1

Interaksi Pi-Pi
berbentuk T
(PHE205)
Jumlah: 1

Q6

Interactions

[[] vander Waals

|:| Conventional Hydrogen Bond
|:| Carbon Hydrogen Bond

|:| Sulfur-X

- Unfavorable Acceptor-Acceptor

|:| Pi-Sigma
|:| Pi-Pi T-shaped
|:| Alkyl

|:| Pi-Allyl

Ikatan Hydrogen
(SER223, SER199)
Jumlah = 2 Ikatan
Hidrogen Konvensional
(GLY202, SER221)
Jumlah = 2 ikatan
hidrofobik
Interaksi van der Waals
(SER165, VAL276,
THR280, SER280,
SER259, ASN222,
ALA168, LEU169,
LYS172, TRP201,
ILE265, ALA263,
LEU266)
Jumlah =13
Interkasi Pi-Alkyl &
Alkyl
(LEU262, LEU270,
PHE205, CYS277)
Jumlah: 6 ikatan
Interaksi Pi — Sigma
(VAL196)
Jumlah: 1
Interaksi Pi-Pi
berbentuk T
(PHE197)
Jumlah: 1
Sulfur - X
(CYS277)
Jumlah: 1
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Q7

Interactions
[ vander Waals

|:| Conventional Hydrogen Bond
|:| Carbon Hydrogen Bond
M unfevorable Donor-Donor

ASN
A222

ASN

S A284

A258

|:| Pi-Donor Hydrogen Bond
|:| Pi-Sigma
[ Pisulfur
|:| Pi-akyl

Ikatan Hydrogen
(THR280, SER165,
TYR230, LEU262)
Jumlah =5 Ikatan
Hidrogen Konvensional
(CYS277, GLY?226,
ASN222)
Jumlah = 3 ikatan
hidrofobik dan ikatan Pi -
hidrofobik
Interaksi van der Waals
(VAL276, LEU164,
ALA168, SER223,
PHE229, ASN284,
SER259, TYR281,
ALA263, ILE265,
GLY202, PHE197)
Jumlah =12
Interkasi Pi-Alkyl
(VAL196, CYS277)
Jumlah: 2 ikatan
Interaksi Pi — Sigma
(THR280, LEU262)
Jumlah: 3

Q8

crs
SER  la277
A28

ASN
A:284

y
A230 A:266

=

nteractions
[] vander waals

I:I Conventional Hydrogen Bond
I:I Carbon Hydrogen Bond
=

Sulfur-X

PHE e,
A:225 e,

-
AZ265

ALA
SER
A:168 | SER g
a3l A22L gy
¥ A163

o

LS
Al72

LEU
A262

LEU
SER
A270 lanag

I rfavorable Donor-Donor

I:I Pi-Sigma
I:I Pi-Fi T-shaped
I:I Pi-Alkyl

Ikatan Hydrogen
(THR280, CYS277,
SER223, SER199,
LEU262, ASN222,
LEU266, TYR230,
GLY161)
Jumlah = 9 Ikatan
Hidrogen Konvensional
(SER221, THR280)
Jumlah = 2 ikatan
hidrofobik
Interaksi van der Waals
(ALA168, LEU1609,
LYS172, GLY202,
PHE225, PHE205,
ALA263, GLY?226,
SER165, LEU164,
VAL276, ASN284,
TYR281, SER259)
Jumlah = 14
Interkasi Pi-Alkyl
(ILE265, LEU176,
CYS277, LEU262)
Jumlah: 4 ikatan
Interaksi Pi — Sigma
(VAL196)
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Jumlah: 1
Interaksi Pi-Pi
berbentuk T
(PHE197)
Jumlah: 1
Ikatan Sulfur-X
(CYS277)
Jumlah: 1

Q9

H
. asi
W, p Vs 222
PHE
2:225 A
s '_.(\
.
.. _‘\
p—
/ ‘. H \Y
d o’
SER AN GLY
P azzq A28 d Y A:202
H
PHE s
a205 fpeey SER lagerl Leu
a22g A 47268 o
VAL A:197
! VAL Ly
=y s alE. TR laass L=t
: AR01 SER
et s A:193

Interactions

I:I van der Waals

D Conventional Hydrogen Bond
D Carbon Hydrogen Band

D Sulfur-x

- Unfavorable Donor-Donar

LEU
A2T0

- Unfaverable Acceptor-Acceptor
D Pi-Donor Hydrogen Bond

D Pi-Sigma
|:| Pi-Sulfur
|:| Pi-Pi T-shaped

Ikatan Hydrogen
(SER165, CYS277,
ASN222, TYR281,
VAL196)
Jumlah =5 Ikatan
Hidrogen Konvensional
(CLY202, PHE197,
ASN284, GLY226)
Jumlah = 4 ikatan
hidrofobik dan Pi —
donor hidrofobik
Interaksi van der Waals
(LYS172, SER199,
LEU270, TRP201,
LEU266, ILE265,
ALA263, SER259,
GLY258, PHE205,
VAL254, SER255,
PHE225, TYR230,
THR280)
Jumlah =15
Interkasi Pi-Pi
berbentuk T
(PHE229)
Jumlah: 4 ikatan
Interaksi Pi — Sigma
(LEU262)
Jumlah: 1
Ikatan Sulfur-X dan Pi
— Sulfur-X
(CYS277)
Jumlah: 1
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Lampiran 3. Hidrogen Bond Selama 100ns
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Lampiran 5. Format Surat Pernyataan Bebas Plagiasi

SURAT PERNYATAAN

Yang bertanda tangan di bawah ini,
Nama: Renaldi Rizki Gemilang
NPM: 11181218

adalah mahasiswa Fakultas Farmasi, Universitas Bhakti Kencana, menyatakan dengan
sesungguhnya bahwa Naskah Tugas Akhir/Skripsi yang saya tulis dengan judul:

KAJIAN IN SILICO INTERAKSI SENYAWA FITOKIMIA DARI DAUN
JAMBU BIJI (Psidium Guajava) TERHADAP ENZIM VKORC1 (VITAMIN K
EPOKSIDA REDUKTASE KOMPLEKS SUBUNIT 1) SEBAGAI
ANTIKOAGULAN

adalah benar-benar merupakan hasil karya saya sendiri. Apabila di kemudian hari
diketahui bahwa isi Naskah Skripsi ini merupakan hasil plagiasi, maka saya bersedia
menerima sanksi berupa pembatalan kelulusan dan atau pencabutan gelar yang saya

peroleh.

Demikian surat pernyataan ini saya buat untuk dapat dipergunakan sebagaimana

mestinya.

Bandung, 01 Agustus 2022

Yang membuat pernyataan

E @ ; [8 20
$)  METERAI
2=l  TEMPEL

“5A545AJX017204510

(Renaldi Rizki Gemilang)
NPM 11181218
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Lampiran 6. Format Surat Persetujuan untuk dipublikasikan di media on line

SURAT PERNYATAAN
Yang bertanda tangan di bawah ini,
Nama: Renaldi Rizki Gemilang
NPM: 11181218

Menyatakan bahwa demi kepentingan perkembangan ilmu pengetahuan, saya menyetujui

abstrak Skripsi yang saya tulis dengan judul:

KAJIAN IN SILICO INTERAKSI SENYAWA FITOKIMIA DARI DAUN
JAMBU BIJI (Psidium Guajava) TERHADAP ENZIM VKORC1 (VITAMIN K
EPOKSIDA REDUKTASE KOMPLEKS SUBUNIT 1) SEBAGAI
ANTIKOAGULAN

Untuk dipublikasikan atau ditampilkan di internet atau media lain yaitu Digital Library
Perpustakaan Universitas Bhakti Kencana untuk kepentingan akademik, sebatas sesuai
dengan Undang-Undang Hak Cipta.

Demikian surat pernyataan ini saya buat untuk dapat dipergunakan sebagaimana mestinya

Bandung, 01 Agustus 2022
Yang membuat pernyataan

RIBU RUPIAH
il

METERAI
TEMPEL

“5A545AJX017204510

(Renaldi Rizki Gemilang)
NPM 11181218



