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LAMPIRAN 

 

Lampiran 1. Grid box ligan asli 
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Lampiran 2. Energi afinitas ligan asli dari command prompt dengan tiap 

pengaturan ukuran grid box yang dinaikan 1 poin  
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Lampiran 3. Energi afinitas ligan asli dan ligan uji dari command prompt 

 
Ligan asli (donepezil) 

 

 
Bilobalida 

 
Ginkgolida A 

 

 
Ginkgolida B 
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Ginkgolida C 

 

(lanjutan) 

 

 
Isorhamnetin 

 
Kaempferol 

 

 
Kuersetin 
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Asam ginkgolik 

(lanjutan) 

 

 
Rutin 

 

 
Mirisetin 
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Lampiran 4. Visualisasi interaksi molekuler dan residu asam amino untuk ligan 

asli dan ligan uji dalam bentuk 3D dan 2D 

 
Donepezil (ligan asli) dengan protein 

 

 
Bilobalida (ligan uji 1) dan protein 
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(lanjutan) 

 
Ginkgolida A (ligan uji 2) dan protein 

 
Ginkgolida B (ligan uji 3) dan protein 
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(lanjutan) 

 
Ginkgolida C (ligan uji 4) dan protein 

 

 
Isorhamnetin (ligan uji 5) dan protein 
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(lanjutan) 

 
Kaempferol (ligan uji 6) dan protein 

 

 
Kuersetin (ligan uji 7) dan protein 

 

 
Asam ginkgolik (ligan uji 8) dan protein 
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(lanjutan) 

 
Rutin (ligan uji 9) dan protein 

 

 
Mirisetin (ligan uji 10) dan protein 
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Lampiran 5. Ikatan ligan asli dan ligan uji 

 
Ligan asli (donepezil) 

 

 
Bilobalida  

 

 
Ginkgolida A 

 

 
Ginkgolida B 

 

 
Ginkgolida C 

 

 
Isorhamnetin 

 



 

 

Universitas Esa Unggul 

73 
 

(lanjutan) 

 
Kaempferol 

 

 
Kuersetin 

 

 
Asam ginkgolik 

 

 
Rutin 

 

 
Mirisetin 

 

 



 

 

Universitas Esa Unggul 

74 
 

Lampiran 6. Kode SMILES dari ligan asli dan ligan uji 

No. Senyawa Kode SMILES 

1. Donepezil (ligan asli) COC1=C(OC)C=C2C(=O)C(CC3CCN(CC

4=CC=CC=C4)CC3)CC2=C1 

2. Bilobalida (ligan uji 1) [H]O[C@@]1([H])C(=O)O[C@@]2([H])O

C(=O)[C@]34C([H])([H])C(=O)O[C@@]3

([H])C([H])([H])[C@@](O[H])(C(C([H])([

H])[H])(C([H])([H])[H])C([H])([H])[H])[C

@]124 

3. Ginkgolida A (ligan uji 2) [H]O[C@@]1([H])C(=O)O[C@@]2([H])O

[C@]34C(=O)O[C@]5([H])C([H])([H])[C

@@]([H])(C(C([H])([H])[H])(C([H])([H])[

H])C([H])([H])[H])[C@]12[C@]35C([H])([

H])[C@]1([H])OC(=O)[C@@]([H])(C([H])

([H])[H])[C@]41O[H] 

4. Ginkgolida B (ligan uji 3) C[C@@H]1C(=O)O[C@H]2[C@@H](O)[

C@@]34[C@H]5C[C@@H](C(C)(C)C)[C

@@]33[C@@H](O)C(=O)O[C@H]3O[C

@@]4(C(=O)O5)[C@@]12O 

5. Ginkgolida C (ligan uji 4) C[C@@H]1C(=O)O[C@H]2[C@@H](O)[

C@]34[C@@H]5OC(=O)[C@]3(O[C@@

H]3OC(=O)[C@H](O)[C@]43[C@@H]([C

@H]5O)C(C)(C)C)[C@@]12O 

6. Isorhamnetin (ligan uji 5) [H]OC1=C([H])C(O[H])=C2C(=O)C(O[H])

=C(OC2=C1[H])C1=C([H])C(OC([H])([H])

[H])=C(O[H])C([H])=C1[H] 

7. Kaempferol (ligan uji 6) [H]OC1=C([H])C([H])=C(C([H])=C1[H])C

1=C(O[H])C(=O)C2=C(O[H])C([H])=C(O[

H])C([H])=C2O1 

8. Kuersetin (ligan uji 7) [H]OC1=C([H])C(O[H])=C2C(=O)C(O[H])

=C(OC2=C1[H])C1=C([H])C(O[H])=C(O[

H])C([H])=C1[H] 

9. Asam ginkgolik (ligan uji 8) CCCCCC\C=C/CCCCCCCC1=C(C(O)=O)

C(O)=CC=C1 

10. Rutin (ligan uji 9) C[C@@H]1O[C@@H](OC[C@H]2O[C@

@H](OC3=C(OC4=CC(O)=CC(O)=C4C3=

O)C3=CC(O)=C(O)C=C3)[C@H](O)[C@

@H](O)[C@@H]2O)[C@H](O)[C@H](O)

[C@H]1O 
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(lanjutan) 

 

11. Mirisetin (ligan uji 10) [H]OC1=C([H])C(O[H])=C2C(=O)C(O[H])

=C(OC2=C1[H])C1=C([H])C(O[H])=C(O[

H])C(O[H])=C1[H] 
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Lampiran 7. SwissADME pada ligan asli dan ligan uji 

 
Ligan asli (donepezil) 

 

 
Bilobalida  
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(lanjutan) 

 
Ginkgolida A 

 

 
Ginkgolida B 
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(lanjutan) 

 
Ginkgolida C 

 

 
Isorhamnetin 
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(lanjutan) 

 
Kaempferol 

 

 
Kuersetin 
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(lanjutan) 

 
Asam ginkgolik 

 

 
Rutin 
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(lanjutan) 

 
Mirisetin  
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Lampiran 8. Prediksi toksisitas pada ligan asli dan ligan uji 

 
Donepezil 

 

 
Bilobalida 
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(lanjutan) 

 
Ginkgolida A 

 

 
Ginkgolida B 
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(lanjutan) 

 
Ginkgolida C 

 

 
Isorhamnetin 
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(lanjutan) 

 
Kaempferol 

 

 
Kuersetin 
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(lanjutan) 

 
Asam ginkgolik 

 

 
Rutin 
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(lanjutan) 

 
Mirisetin 

 


