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ABSTRAK

ANALISIS MOLECULAR DOCKING POTENSI SENYAWA PADA JERUK
BALI (Citrus maxima) SEBAGAI ANTITUBERKULOSIS

Latar Belakang: Tuberkulosis (TBC) adalah penyakit infeksi kronis, disebabkan oleh
Mycobacterium tuberculosis. Penyakit ini termasuk dalam 10 penyebab utama
kematian dunia dan merupakan faktor utama kematian yang disebabkan oleh agen
infeksi. Isoniazid adalah salah satu obat lini pertama yang digunakan untuk
pengobatan TBC, namun sering mengalami resistensi. Jeruk bali memiliki potensi
untuk dikembangkan sebagai alternatif pengobatan TBC.

Tujuan penelitian: Penelitian ini bertujuan untuk mendapatkan kandidat obat
antituberkulosis dari jeruk bali dalam menghambat protein Polyketide synthase 13
(Pks 13) dan FEnoyl Acyl Carrier Protein Reductase (InhA) secara in silico
menggunakan metode molecular docking berdasarkan binding affinity dan jenis
interaksi yang terbentuk.

Metode penelitian: Penelitian ini merupakan penelitian eksperimental berbasis
komputer secara in silico yang akan mengevaluasi senyawa dari jeruk bali (Citrus
maxima) terhadap protein Pks 13 dan InhA menggunakan metode molecular docking
Hasil docking dinyatakan dalam nilai binding affinity dan jenis interaksi yang
terbentuk.

Hasil Penelitian: Hasil skrinning senyawa pada tanaman jeruk bali didapatkan 1
senyawa yang memenuhi persyaratan yaitu 5-Methoxypsoralen. Hasil docking
didapatkan senyawa yang terikat pada protein Pks 13 dengan binding affinity -6,18
kkal/mol dengan 1 ikatan hidrogen dan 7 ikatan hidrofobik, sedangkan pada protein
InhA yaitu -7,50 kkal/mol dengan 2 ikatan hidrogen dan 12 ikatan hidrofobik.
Kesimpulan: Senyawa 5-Methoxypsoralen dari jeruk bali memiliki potensi sebagai
kandidat obat antituberkulosis.

Saran: Perlu dilakukan perbandingan hasil docking dengan menggunakan molecular
dynamics serta pengujian secara in vitro dan in vivo.

Kata Kunci : in silico, molecullar docking, jeruk bali
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ABSTRACT

MOLECULAR DOCKING ANALYSIS OF COMPOUNDS FROM POMELO
(Citrus maxima) AS POTENTIAL ANTITUBERCULOSIS AGENTS

Background: Tuberculosis (TB) is a chronic infectious disease caused by
Mycobacterium tuberculosis. It is among the top 10 causes of death worldwide and a
leading cause of death from a single infectious agent. Isoniazid is one of the first-line
drugs used for TB treatment; however, resistance to this drug is common. Pomelo
(Citrus maxima) has potential to be developed as an alternative treatment for TB.
Objective: This study aims to identify potential anti-tuberculosis drug candidates
from grapefruit that can inhibit the proteins Polyketide Synthase 13 (Pks13) and Enoy!
Acyl Carrier Protein Reductase (InhA) through in silico molecular docking methods,
based on binding affinity and the types of interactions formed.

Methods: This study is a computer-based in silico experimental research that aims to
evaluate compounds from pomelo (Citrus maxima) against the Pks13 and InhA
proteins using molecular docking methods, based on binding affinity values and the
types of interactions formed.

Results: From the screening of compounds in pomelo, one compound met the
requirements: 5-Methoxypsoralen. The docking results showed that this compound
bound to the Pks13 protein with a binding affinity of -6.18 kcal/mol, forming one
hydrogen bond and seven hydrophobic interactions. For the InhA protein, it had a
binding affinity of -7.50 kcal/mol, forming two hydrogen bonds and twelve
hydrophobic interactions.

Conclusion: The compound 5-Methoxypsoralen from grapefruit has potential as a
candidate anti-tuberculosis drug.

Recommendation: It is necessary to compare the docking results using molecular
dynamics and conduct further in vitro and in vivo testing.

Keyword : in silico, molecullar docking, pomelo
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BAB 1
PENDAHULUAN
1.1 Latar Belakang

Tuberkulosis (TBC) adalah penyakit infeksi kronis, disebabkan oleh
Mycobacterium tuberculosis (Sari et al., 2022). Tuberkulosis dapat
mempengaruhi paru paru dan bagian tubuh lainnya. Tuberkulosis dapat
menyebarkan infeksi melalui droplet ketika penderita TBC mengalami batuk
dan bersin. (Making et al., 2023).

Tuberkulosis (TBC) termasuk dalam 10 penyebab utama kematian
dunia dan merupakan faktor utama kematian yang disebabkan oleh agen
infeksi. Disepanjang tahun 2022, 30 negara dengan prevalensi tuberkulosis
yang tinggi menyumbang 87% kasus TBC di seluruh dunia, dan delapan
negara menyumbangkan dua pertiga dari total kasus di seluruh dunia,
diantaranya: India (27%), Indonesia (10%), Cina (7.1%), Filipina (7,0%),
Pakistan (5,7%), Nigeria (4,5%), Bangladesh (3,6%) dan Republik
Demokratik Kongo (3,0%). Indonesia menepati peringkat kedua sebagai
negara dengan jumlah kasus TBC tertinggi di dunia dengan total 1.060.000
dan 134.000 kematian akibat TBC setiap tahunnya (Kemenkes RI, 2024).
Salah satu obat lini pertama untuk mengobati tuberkulosis adalah isoniazid.

Sampai saat ini didapat sembilan mutasi gen yang diketahui terkait
dengan resistensi terhadap obat antituberkulosis lini pertama yaitu KatG,
InhA, AphC, dan KasA untuk resistensi terhadap isoniazid. Mutasi pada gen
inhA atau katG sering dikaitkan dengan resistensi terhadap isoniazid pada
Mycobacterium tuberculosis (Imam & Siregar, 2016). Kadar terapeutik obat
yang tidak memadai sering menyebabkan mutasi, terutama karena
ketidakpatuhan selama penggunaan obat. Selama masa penyembuhan,
penderita sering terancam putus obat, atau drop out, sebagai akibat dari
pengobatan yang panjang dan memiliki berbagai efek (Pasaribu ef al., 2023).

Efek samping yang tidak dapat dihindari dapat disebabkan oleh
isoniazid termasuk mual, muntah, gangguan saraf perifer, gangguan saraf

optik, kejang, demam, peningkatan kadar gula darah, dan pembesaran kelenjar
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payudara (Madania et al., 2023). Isoniazid juga dapat menyebabkan efek
samping, seperti kemerahan atau gatal pada kulit yang mungkin bagi sebagian
penderita tidak toleran terhadap efek samping ini. Oleh karena itu, perlu
dikembangkan metode pengobatan alternatif yang menggunakan tumbuhan.
Jeruk bali (Citrus maxima) termasuk jenis tumbuhan yang diyakini memiliki
sifat antibakteri (Filbert et al., 2022).

Jeruk bali (Citrus maxima) adalah tipe jeruk berukuran paling besar
dibandingkan dengan jeruk lain dan memiliki aktivitas antibakteri dimana
sebagian besar komponennya terletak pada kulit. Kandungan metabolit
sekunder terdapat dibagian kulit jeruk bali yang bersifat antibakteri adalah
flavonoid (Putra et al., 2024). Penelitian yang dilakukan oleh (Filbert ef al.,
2022) menunjukan bahwa ekstrak kulit jeruk bali mampu menghambat
pertumbuhan bakteri Pseudomonas aeruginosa dan Enterococcus faecalis. Uji
secara in vitro dan in vivo yang membuktikan tanaman jeruk bali sebagai
antituberkulosis masih belum ditemukan, maka diperlukan studi guna
mengevaluasi potensi antibakteri jeruk bali terhadap bakteri Mycobacterium
tuberculosis menggunakan metode in silico. Studi in silico adalah pendekatan
yang dimanfaatkan untuk meramal aktivitas biologi suatu senyawa sebelum
dilakukan pengujian seacara langsung di laboratorium. Metode ini memiliki
keuntungan, seperti mengurangi pemakaian alat dan bahan yang berlebihan
serta lebih efisien dalam hal biaya penelitian (Dona et al., 2019). Molecular
docking adalah salah satu teknik yang umum digunakan dalam simulasi
berbasis komputasi untuk memperkirakan interaksi antar molekul, seperti
interaksi antara protein dan ligan (Hanifitri et al., 2023).

Protein yang dapat digunakan sebagai target dalam pengobatan TBC
adalah Polyketide synthase 13 dan Enoyl Acyl Carrier Protein Reductase.
Polyketide synthase 13 (Pks13) protein yang dapat dijadikan target dalam
pengobatan penyakit TBC dengan menghambat pertumbuhan bakteri
Mycobacterium tuberculosis. Enzim polyketide synthase 13 adalah protein
yang ditemukan pada bakteri Mycobacterium tuberculosis dengan kode

protein 5V3Y. Protein ini adalah sasaran terapi untuk tuberkulosis, karena
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Pks13 merupakan enzim penting dalam proses biosintesis asam mikolat
Mycobacterium tuberculosis (Puspitasari et al., 2022). Isoniazid sebagai salah
satu obat antituberkulosis bekerja dengan menghambat biosinteis asam
mikolat, yang bertanggung jawab atas pembentukan dinding sel
Mycobacterium tuberculosis (Fauziah et al., 2020).

Enzim selanjutnya yang digunakan sebagai target adalah Enoy!/ Acyl
Carrier Protein Reductase (InhA) dengan kode protein 2X23. InhA adalah
target pertama obat isoniazid untuk pengobatan infeksi tuberkulosis. Senyawa
yang secara langsung bekerja pada InhA, tidak memerlukan aktivasi oleh
mikobakteri katalase-peroksidase katG adalah kandidat yang menjanjikan
untuk mengobati infeksi yang disebabkan oleh strain yang resisten terhadap
isoniazid (Choi et al., 2018).

Berdasarkan uraian diatas, jeruk bali berpotensi untuk dikembangkan
sebagai kandidat obat antituberkulosis. Namun, Penelitian mengenai potensi
metabolit sekunder pada jeruk bali (Citrus maxima) sebagai antituberkulosis
secara in silico masih belum dilakukan. Dengan demikian, perlu dilakukan
penelitian ini agar dapat dikembangkan sebagai alternatif pengobatan bagi

penderita tuberkulosis.

1.2 Rumusan Masalah
1.2.1 Bagaimana potensi senyawa pada jeruk bali (Citrus maxima) sebagai
antituberkulosis secara in silico menggunakan metode molecular
docking berdasarkan binding affinity?
1.2.2 Bagaimana interaksi penambatan senyawa pada tanaman jeruk bali
(Citrus maxima) terhadap protein Polyketide synthase 13 dan Enoyl Acyl
Carrier Protein Reductase secara in silico menggunakan metode

molecular docking?

1.3 Tujuan Penelitian
1.3.1 Tujuan Umum
Penelitian ini bertujuan untuk mendapatkan kandidat obat

antituberkulosis dari jeruk bali dalam menghambat protein Polyketide
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synthase 13 dan Enoyl Acyl Carrier Protein Reductase secara in silico
menggunakan metode molecular docking.
1.3.2 Tujuan Khusus
1.3.2.1 Mengidentifikasi senyawa pada tanaman jeruk bali (Citrus maxima)
yang memiliki potensi sebagai penghambat bakteri Mycobacterium
tuberculosis secara in silico menggunakan metode molecular
docking.
1.3.2.2 Mengetahui interaksi penambatan senyawa pada jeruk bali (Citrus
maxima) terhadap protein Polyketide synthase 13 dan Enoyl Acyl
Carrier Protein Reductase secara in silico menggunakan metode

molecular docking.

1.4 Manfaat Penelitian
1.4.1 Manfaat Bagi Pengembangan [lmu (Bidang Kefarmasian)

Penelitian ini dapat menjadi langkah awal untuk pengembangan obat
baru yang lebih efektif dan aman untuk pengobatan tuberkulosis serta
dapat membuka peluang untuk penelitian lebih lanjut tentang senyawa
pada tanaman jeruk bali (Citrus maxima) sebagai pengobatan
tuberkulosis.

1.4.2 Manfaat Bagi Praktisi (Tempat Penelitian)

Penelitian ini dapat meningkatkan reputasi dan kualitas tempat
penelitian di tingkat nasional maupun internasional. Hal ini karena
penelitian ini merupakan penelitian yang modern, canggih dan inovatif
sehingga memiliki potensi untuk menghasilkan hasil yang bermanfaat
bagi masyarakat.

1.4.3 Manfaat Bagi Masyarakat

Penelitian ini dapat menemukan senyawa pada tanaman jeruk bali
(Citrus maxima) yang memiliki potensi sebagai obat baru untuk
pengobatan tuberkulosis. Hal ini dapat membantu meningkatkan angka
kesembuhan pasien tuberkulosis. Tanaman jeruk bali (Citrus maxima)
merupakan salah satu tanaman yang mudah dibudidayakan. Hal ini dapat

meningkatkan ketersediaan obat antituberkulosis, sehingga dapat
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membantu

antituberkulosis.

1.5 Keaslian Penelitian

meningkatkan

akses

masyarakat

Tabel 1. 1 Keaslian Penelitian

terhadap

obat

Nama Judul Penelitian Metode Hasil Penelitian Perbedaan dan
Peneliti, penelitian Persamaan
Tahun Dengan Penelitian
Penelitian Ini
(Qonitah, Uji Aktivitas  Difusi agar Hasil penelitian ini Perbedaan :
2017) Antibakteri Ekstrak menunjukan bahwa Metode yang
Etanol Daun Jeruk ekstrak etanol daun digunakan
Bali (Citrus jeruk bali memiliki
maxima) Terhadap efek hambat yang Persamaan :
Pertumbuhan rendah, namun Tanaman yang
Bakteri Pada Jerawat efektif terhadap digunakan
berbagai jenis
bakteri
(Puspitasari et Molecular Docking Molecular Senyawa Perbedaan :
al.,2022) Senyawa Docking (In  caboxamycin Senyawa yang
Caboxamycin Pada  Silico) menunjukkan digunakan
Mycobacterium potensi sebagai agen
tuberculosis antituberkulosis Persamaan :
Polyketide Synthase melalui  studi in  Metode dan protein
13 (Pks13) silico, ditandai oleh yang digunakan
terbentuknya ikatan
hidrogen antara
caboxamycin  dan
protein target Pks13
(Filbert et al., Uji Aktivitas Eksperimental Hasil penelitian ini Perbedaan :
2022) Antibakteri Ekstrak mengindikasikan Metode dan bakteri
Kulit Jeruk Bali bahwa ekstrak kulit yang digunakan
(Citrus maxima) jeruk  bali dapat
Terhadap menghambat Persamaan :
Pseudomonas pertumbuhan bakteri Tanaman yang
aeruginosa dan Pseudomonas digunakan
aeruginosa dan
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Nama Judul Penelitian Metode Hasil Penelitian Perbedaan dan
Peneliti, penelitian Persamaan
Tahun Dengan Penelitian
Penelitian Ini
Enterococcus Enterococcus
faecalis faecalis
(A.Wahyu Docking Molekuler Molecular Hasil penelitian ini Persamaan :
Suryadi Senyawa Brazilein Docking (In  menunjukkan bahwa Metode dan protein
Ningrat, 2022) Herba  Caesalpina  Silico) braziline  mampu yang digunakan
Sappanis  Lignum menghambat
Pada aktivitas enzim Perbedaan :
Mycobacterium Mycobacterium Senyawa yang
Tuberculosis  InhA tuberculosis  InhA  digunakan
Sebagai dengan nilai binding
Antituberkulosis affinity -13,04
kkal/mol dan nilai
RMSD 1,15
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Lampiran 4. Hasil Binding Affinity Analisis Docking

- Senyawa Alami
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I I I I I I
Rank | Sub- | Run | Binding | Cluster | Reference | Grep

| Rank | | Energy | RMSD | RMSD | Pattern

\ \ \ \ \ \
1 1 65 -10.84 0.00 0.97 RANKING
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1 4 67 -10.82 0.11 0.96 RANKING
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1 11 45 —1.0.. 8l 0.14 0.96 RANKING
1 12 82 = O Bl ()} 24 0.96 RANKING
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1 15 23 5 10561 0.16 0.96 RANKING
1 16 90 -10.81 0.14 0.96 RANKING
1 17 77 -10.80 0.14 0.96 RANKING
1 18 63 -10.80 0.14 0.96 RANKING
1 19 28 —1-G=E60 0.10 0.96 RANKING
1 20 43 -10.80 0.15 0.96 RANKING
1 21 4 — La0zlO Ol 5 0.96 RANKING
1 22 27 —10/.448 0.10 0.96 RANKING
1 23 15 -10.79 0.74 0.61 RANKING
1 24 47 =10 N79 0.16 0.96 RANKING
1 25 3 SSIOERAY 0.18 0.96 RANKING
1 26 84 -10.79 0.74 0.58 RANKING
1 27 30 2| (@) Je) 0% Thal 0.64 RANKING
1 28 49 L0 73] 0.69 0.70 RANKING
1 29 91 -10.78 0.18 0.96 RANKING
1 30 64 Sell0~/8 0.74 0.61 RANKING
1 31 94 -10.78 0.15 0.97 RANKING
1 32 86 -10.78 0.17 0.96 RANKING
1 33 96 -10.77 0.15 0.97 RANKING
1 34 21 -10.77 0.12 0.96 RANKING
1 35 44 -10.77 0.11 0.97 RANKING
1 36 14 -10.76 0.70 0.67 RANKING
1 37 50 -10.76 0.14 0.98 RANKING
1 38 8 -10.75 0.15 0.95 RANKING
1 39 13 -10.75 0.75 0.58 RANKING
1 40 35 -10.75 0.19 0.96 RANKING
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1 85 69 -10.68 0.78 0.55 RANKING
1 86 58 -10.68 0.34 0.89 RANKING
1 87 61 -10.68 0.79 0.59 RANKING
1 88 10 -10.68 0.79 0.58 RANKING
1 89 56 -10.67 0.78 0.55 RANKING
1 90 88 -10.67 0.79 0.53 RANKING
1 91 7 -10.67 0.80 0.56 RANKING
1 92 82 -10.67 0.80 0.57 RANKING
1 93 75 -10.66 0.78 0.57 RANKING
1 94 89 -10.65 0.79 0.54 RANKING
1 95 54 -10.65 0.32 0.90 RANKING
1 96 37 -10.64 0.34 0.90 RANKING
1 97 18 -10.64 0.79 0.50 RANKING
2 1 41 -9.79 0.00 2.67 RANKING
2 2 73 -9.77 0.10 2.68 RANKING
2 3 6 -9.72 0.16 2.71 RANKING

2. 2X23

I I | | | I

Rank | Sub- | Run | Binding | Cluster | Reference | Grep

| Rank | | Energy | RMSD | RMSD | Pattern

\ \ | | | \
1 il 66 -8.88 0.00 Z o2l RANKING
1 2 32 =B8S 0.42 2.94 RANKING
1 3 61 -8.84 1.88 S0 RANKING
1 4 9 -8.80 ==66 2.88 RANKING
1 5 2 -8.80 N 62 2.80 RANKING
1 6 7 — B 1.56 2.80 RANKING
1 7 91 -8.77 1tk 2.89 RANKING
1 8 1) <BNT7 0.99 2.97 RANKING
1 9 37 =B 1.68 2.79 RANKING
1 10 98 -8.69 1.67 2T RANKING
1 11 79 -8.68 WA 66 2.82 RANKING
1 12 8 =S 55 OEs2 5 2.97 RANKING
1 13 11 -8.65 0.74 2.99 RANKING
1 14 92 -8.64 159 2.80 RANKING
1 15 46 -8.55 1.77 3.04 RANKING
1 16 44 -8.53 1.20 2.717 RANKING
1 17 40 -8.51 1.20 2.75 RANKING
1 18 4 -8.50 1.21 2.70 RANKING
1 19 47 -8.48 1.43 2.74 RANKING
1 20 94 -8.47 1.41 2.79 RANKING
1 21 50 -8.41 1.40 2.75 RANKING
1 22 69 -8.40 1.25 2.68 RANKING
1 23 35 -8.36 1.79 3.05 RANKING
1 24 96 -8.33 1.97 3.31 RANKING
1 25 88 -8.30 1.82 3.05 RANKING
1 26 76 -8.26 1.20 2.84 RANKING
1 27 6 -8.25 1.46 2.75 RANKING
1 28 15 -8.23 1.53 2.78 RANKING
1 29 84 -8.23 1.67 2.59 RANKING
1 30 100 -8.21 1.54 2.89 RANKING
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3 16 83 -8.65 0.50 4.19 RANKING
3 17 29 -8.65 0.61 4.11 RANKING
3 18 18 -8.63 0.53 4.14 RANKING
3 19 45 -8.63 0.58 4.09 RANKING
3 20 21 -8.62 0.48 4.16 RANKING
3 21 85 -8.61 0.55 4.13 RANKING
3 22 70 -8.59 0.45 4.12 RANKING
3 23 38 -8.58 0.46 4.12 RANKING
3 24 33 -8.57 0.51 4.15 RANKING
3 25 57 -8.54 0.71 4,10 RANKING
3 26 20 -8.54 0.66 4.18 RANKING
3 27 42 -8.47 0.60 4.12 RANKING
3 28 1 -8.47 0.52 4.18 RANKING
3 29 87 -8.45 0.56 4.11 RANKING
3 30 16 -8.45 0.53 4.06 RANKING
3 31 95 -8.19 1.30 4.17 RANKING
3 32 54 ==~ 91 =92 3.67 RANKING
4 1 17 -8.40 0.00 2.03 RANKING
4 2 14 = Sl () i B 0.89 RANKING
4 3 82 = Ze 0 gt i ) 1.49 RANKING
5 1 39 -8.18 0.00 0.74 RANKING
o 1 68 o A 0.00 i\ 97 RANKING
7 1 . -8.04 0.00 4.14 RANKING
7 2 TA%) —7.95 IRaILE) B9 9 RANKING
7 3 34 -7.86 1925 0 3.83 RANKING
7 4 48 =5 =31 oS RANKING
- Senyawa Uji
1. 5V3Y
Rank | Sub- | Run | Binding | Cluster | Reference | Grep
| Rank | | Energy | RMSD | RMSD | Pattern
| | | \ \ |
1 1 66 — 6 =g 0.00 26.95 RANKING
1 2 50 -6.18 0.04 26.95 RANKING
1 3 29 -6.18 0.07 26.95 RANKING
1 4 20 -6.18 0.05 26.95 RANKING
1 5 19 -6.18 0.06 26.94 RANKING
1 6 23 -6.18 0.05 26.94 RANKING
1 7 45 -6.18 0.06 26.94 RANKING
1 8 92 -6.18 0.03 26.94 RANKING
1 9 82 -6.18 0.03 26.95 RANKING
1 10 13 -6.18 0.11 27.03 RANKING
1 11 26 -6.17 0.07 26.94 RANKING
1 12 53 -6.17 0.04 26.93 RANKING
1 13 28 -6.17 0.07 26.94 RANKING
1 14 35 -6.17 0.07 26.94 RANKING
1 15 54 -6.17 0.06 26.95 RANKING
1 16 32 -6.17 0.06 26.94 RANKING
1 17 39 -6.17 0.06 26.94 RANKING
1 18 17 -6.17 0.06 26.94 RANKING
1 19 52 -6.17 0.07 26.94 RANKING
1 20 5 -6.17 0.07 26.94 RANKING

Universitas Muhammadiyah Gombong



R el =l e e el e e T e T e T R e e e e e R R e el e e e e e e e e o B o T S e e e e e e S S S B

21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48

(G2 BN G BN E 2 RN TN
DO J WO W

(S22 BN NS N )
O

DY Oy Y D
= w N = O

73
31
30
83

15
10
80
44
47
63
98
67
12
68
16
18
74
97
94
23

70
69
11
90
100
49
40
42

64
91
71
37
21
48
22
59
56
36

77

.17
.17
.17
.17
.17
.17
.17
.17
.17
.17
.17
.17
.17
.17
.17
.17
odk
.1
el
odl T
|
=l
.17
. 1IN
i
T
el 7
<ALk
. gy
.17
L 17
.17
.17
HdL 7]
. 'y
.17
w bl
.17
.17
.17
.17
.17
.17
.17

eBeoNeoleBoNoeNeloBoloBeloNoNeoBeleoNolNeoleolNolNelNeololNoNeNeNeoNoleBolBoNoloeleolNoloeloellololellollolielle]

.06
.07
.05
.02
.05
.04
.05
.06
.03
.03
.06
.07
.08
.06
.06
.07
.07
.07
.06
.07
.08
.07
-1
- 05
.05
.04
.06
.05
.06
.05
.07
.05
.08
0
80%
.06
.07
.07
.06
.06
.06
.07
.06
.07

26.
26.
26.
26.
26.
26.
26.
26.
26.
26.
26.
26.
26.
26.
26.
26.
26.
26.
2.6k
26.
2.6 .
2360\
20
26.
26.
2lorc
26.
26
26.
26.
26.
26.
26.
264
26.
26.
26.
26.
26.
26.
26.
26.
26.
26.

94
95
94
95
94
94
94
94
94
94
94
94
94
95
95
94
94
94
94
94
94
94
94
94
93
94
94
2k3,
94
93
95
94
95
94
94
93
94
96
93
94
93
94
94

95

RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING
RANKING

Universitas Muhammadiyah Gombong



1 65 43 -6.17 0.06 26.94 RANKING
1 66 58 -6.17 0.06 26.93 RANKING
1 67 38 -6.17 0.05 26.95 RANKING
1 68 60 -6.17 0.06 26.94 RANKING
1 69 8 -6.16 0.06 26.94 RANKING
1 70 84 -6.16 0.09 26.98 RANKING
1 71 57 -6.16 0.06 26.94 RANKING
1 72 79 -6.16 0.07 26.97 RANKING
1 73 4 -6.16 0.08 26.98 RANKING
1 74 61 -6.16 0.07 26.96 RANKING
1 75 55 -6.16 0.07 26.96 RANKING
1 76 96 -6.16 0.06 26.95 RANKING
1 77 65 -6.16 0.07 26.97 RANKING
1 78 12 -6.16 0.07 26.97 RANKING
1 79 51 -6.16 0.10 26.99 RANKING
1 80 27 -6.16 0.07 26.96 RANKING
1 81 34 -6.16 0.08 26.97 RANKING
1 82 16 =3-1E G (077 26.98 RANKING
1 83 81 .Ml 6 0.07 26.97 RANKING
1 84 85 (0 B3] (00 7} 2l6 9% RANKING
1 85 88 -6.16 0= 09 26 . 99 RANKING
1 86 46 ~ 624=156 (049 0)t5) 26.99 RANKING
1 87 89 -6.16 0.10 27.00 RANKING
1 88 24 -6.16 0.10 27.00 RANKING
1 89 18 — Ol 0740 26.98 RANKING
1 90 99 — =1t 0.08 26.96 RANKING
1 91 41 — or2il=5 O=T1 20T RANKING
1 92 14 —fofles e NI 27.02 RANKING
1 93 86 -6.15 0.11 27.01 RANKING
1 94 93 -6.15 0.12 27.01 RANKING
1 95 95 ==\ 0. B2 26.80 RANKING
1 96 87 -6.02 0.81 26.79 RANKING
1 97 33 -6.02 0.82 26.80 RANKING
1 98 b, ol 012 ) 52 26.80 RANKING
1 99 62 — 6. 0.81 26.79 RANKING
1 100 75 -6.01 0.82 26.81 RANKING
2. 2X23
Rank | Sub- | Run | Binding | Cluster | Reference | Grep
| Rank | | Energy | RMSD | RMSD | Pattern
| \ \ \ | |
1 1 53 -7.50 0.00 42.69 RANKING
1 2 99 -7.50 0.02 42.68 RANKING
1 3 75 -7.49 0.02 42.69 RANKING
1 4 87 -7.49 0.01 42 .69 RANKING
1 5 ) -7.49 0.07 42.67 RANKING
1 6 92 -7.49 0.05 42.69 RANKING
1 7 83 -7.49 0.02 42.69 RANKING
1 8 65 -7.49 0.03 42.69 RANKING
1 9 98 -7.49 0.03 42.69 RANKING
1 10 12 -7.49 0.03 42.69 RANKING
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Pembanding

1. 5V3Y
Rank | Sub- | Run | Binding | Cluster | Reference | Grep

| Rank | | Energy | RMSD | RMSD | Pattern

\ | | \ \ |
1 1 70 -4.99 0.00 29.68 RANKING
1 2 76 -4.98 0.05 29.66 RANKING
1 3 86 -4.98 0.09 29.69 RANKING
1 4 23 -4.97 0.18 29.74 RANKING
1 5 13 -4.96 0.14 29.67 RANKING
1 6 20 -4.96 0.15 29.64 RANKING
1 7 91 -4.95 0.22 29.69 RANKING
1 8 64 -4.95 0.22 29.69 RANKING
1 9 30 -4.94 0.14 29.73 RANKING
1 10 49 -4.94 0.16 29.69 RANKING
1 11 56 -4.93 0.19 29.68 RANKING
1 12 75 -4.92 0.16 29.62 RANKING
1 13 96 -4.92 0 U 29.63 RANKING
1 14 95 -4.92 0.20 29.%7 RANKING
1 15 50 -4.89 0.26 29.72 RANKING
1 16 89 -4.87 0.30 29.55 RANKING
1 17 84 =-4.77 1.69 28.95 RANKING
1 18 90 -4.76 1.71 28.98 RANKING
1 19 46 AT . 7L 28.94 RANKING
1 20 40 -4.70 a7l () 20508 RANKING
1 21 38 -4.68 0.41 29.59 RANKING
2 1 10 -4.66 0.00 29.47 RANKING
2 2 53 -4.66 0. 49 29.54 RANKING
2 3 68 -4.65 0.02 29.46 RANKING
2 4 5% =1 165 0.04 29.45 RANKING
2 5 24 -4.65 0.21 29.45 RANKING
2 6 67 -4.65 0. (S 29.46 RANKING
2 7 25/ -4.65 0.07 29.48 RANKING
2 8 11 -4.65 0.05 29.46 RANKING
2 9 97 -4.65 02 29.53 RANKING
2 10 62 -4.65 0.20 29.53 RANKING
2 11 41 -4.65 0.18 29.51 RANKING
2 12 21 -4.64 0.13 29.50 RANKING
2 13 59 -4.63 0.13 29.47 RANKING
2 14 18 -4.63 0.09 29.41 RANKING
2 15 17 -4.63 0.11 29.40 RANKING
2 16 80 -4.63 0.17 29.47 RANKING
2 17 94 -4.62 0.25 29.54 RANKING
2 18 98 -4.60 0.27 29.50 RANKING
2 19 78 -4.60 0.31 29.55 RANKING
2 20 44 -4.58 0.24 29.49 RANKING
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5 31 92 -4.48 0.47 30.87 RANKING
5 32 42 -4.48 0.48 30.87 RANKING
5 33 60 -4.48 0.37 30.89 RANKING
5 34 4 -4.48 0.49 30.87 RANKING
5 35 85 -4.48 0.42 30.85 RANKING
5 36 14 -4.48 0.44 30.87 RANKING
5 37 36 -4.48 0.42 30.86 RANKING
5 38 47 -4.47 0.45 30.88 RANKING
5 39 66 -4.47 0.47 30.90 RANKING
6 1 63 -4.40 0.00 23.89 RANKING
6 2 12 -4.37 0.33 23.99 RANKING
6 3 81 -4.25 1.13 23.69 RANKING
7 1 93 -4.23 0.00 28.64 RANKING
7 2 83 -4.20 0.15 28.67 RANKING
2. 2X23
Rank | Sub- | Run | Binding | Cluster | Reference | Grep
| Rank | | Energy | RMSD | RMSD | Pattern
| \ \ \ | \
1 1 2 -5.24 0.00 45.52 RANKING
1 2 70 —5%24 0.06 4.5 Sl RANKING
1 3 12 =0 821 0,02 Jopes RANKING
1 4 19 -5.24 0.04 455 2 RANKING
1 @ 1) -5.24 0.08 45.51 RANKING
1 3 S5 =5 =03 0.04 B35S 2 RANKING
1 7 20 =5 23 0.05 45.50 RANKING
1 8 90 -5.23 0.04 45.51 RANKING
1 9 38 -5.23 O3 45.54 RANKING
1 10 24 -5.23 0.09 45.54 RANKING
1 11 17 -5.23 0.05 45.51 RANKING
1 12 47 =5 23 Op 13 15455 RANKING
1 13 94 > 22 0" 45.53 RANKING
1 14 84 =0 gl 0.11 45.50 RANKING
1 15 91 -5.22 O1ls 45.54 RANKING
1 16 73 — e 0.13 45.53 RANKING
1 17 9 -5.22 0.14 45.55 RANKING
1 18 97 -5.22 0.10 45.54 RANKING
1 19 28 -5.22 0.11 45.52 RANKING
1 20 76 -5.22 0.13 45.53 RANKING
1 21 71 -5.22 0.13 45.48 RANKING
1 22 15 -5.22 0.10 45.55 RANKING
1 23 68 -5.22 0.12 45.55 RANKING
1 24 7 -5.22 0.08 45.53 RANKING
1 25 89 -5.21 0.07 45.52 RANKING
1 26 62 -5.21 0.09 45.52 RANKING
1 27 52 -5.21 0.08 45.52 RANKING
1 28 92 -5.21 0.09 45.52 RANKING
1 29 95 -5.21 0.07 45.52 RANKING
1 30 16 -5.21 0.14 45.53 RANKING
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9 69
10 41
11 31
12 57
13 74
14 99
15 93
16 4
17 23
18 59
19 54
20 22
21 56
22 26
23 11
24 29
25 37

1 34

2 87

3 53

4 88

5 13

6 96

7 21

8 40

-4.96
-4.96
-4.96
-4.96
-4.95
-4.95
-4.95
-4.95
-4.95
-4.95
-4.94
-4.94
-4.93
-4.93
-4.92
-4.92
-4.92
=45 93
-4.92
pel . 91l
-4.88
-4.85
-4.85
-4.84
— 462

0.05 44.82 RANKING
0.08 44.82 RANKING
0.04 44.81 RANKING
0.05 44.82 RANKING
0.06 44.81 RANKING
0.05 44.80 RANKING
0.06 44.81 RANKING
0.09 44.81 RANKING
0.06 44.82 RANKING
0.03 44.81 RANKING
0.07 44.83 RANKING
0.11 44.83 RANKING
0.08 44.83 RANKING
0.07 44.82 RANKING
0.13 44.84 RANKING
0.18 44.86 RANKING
0.16 44.85 RANKING
0.00 44.12 RANKING
0 L5 44.07 RANKING
()l £ 44.09 RANKING
0.25 44.05 RANKING
0.66 44.19 RANKING
0.66 44.18 RANKING
0.66 44.18 RANKING
0.63 44.21 RANKING

Lampiran 5. Hasil Perhitungan Kesamaan Residu Asam Amino

No

Senyawa

Residu

Kesamaan Perhitungan Hasil
Residu

1

5-Methoxypsoralen -
5V3Y

PHE 1670
ALA 1667
TYR 1673
ARG 1641

Isoniazid-5V3Y

ASP 1644
ARG 1641
GLU 1671

1
ARG 1641 §X100% 33,33%

5-Methoxypsoralen -
2x23

ILE 194
MET 199
VAL 203
TYR 158
PHE 149
ALA 198

Isoniazid-2x23

MET 199
VAL 203
THR 196
ILE 194

ILE 194,
MET 199, > X100% 75%
VAL 203 4

Universitas Muhammadiyah Gombong



Lampiran 6. Hasil Uji Statistik Normalitas

1. 5V3Y
Tests of Normality
Kolmogorav-Smirmav® Shapiro-Wilk
Senyawa Statistic df 5ig. Statistic df Sig.
Afinitas  5-Methoxypsoralen 367 3 794 3 00
Isaniazid 266 3 .952 3 A79

a. Lilliefors Significance Correction

2. 2X23
Tests of Normality
Kolmogorov-Smirnoy® Shapiro-Wilk
Senyawa Statistic df Sig. Statistic df Sig.
Afinitas  5-Methoxypsaralen 349 3 83z 3 194
Isoniazid 24 3 a74 3 6Ba

a. Lilliefars Significance Correction

Lampiran 7. Hasil Uji Statistik Homogenitas

1. 5V3Y
Test of Homogeneity of Variance
Levene
Statistic df1 df2 Sig.
Afinitas  Based on Mean 2.841 1 4 167
Based an Median - 921 1 7 4 4 | /392
Easedmon Median anﬂ‘ 821 1 ! 3.028 | A07
with adjusted df
Based c-ntrinﬂ'tmed mean B 2.650 : 1 4 | A74
2. 2X23
Test of Homogeneity of Variance
Levene
Statistic alf ilf2 Sig.
Afinitas Based on Mean 3.874 1 4 A20
Eased on Median 1.797 1 4 251
Based on Median and 1.797 1 2.411 2482
with adjusted df
Eased on trimmed mean aT7145 1 4 A26
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Lampiran 8. Hasil Uji Statistik /ndependent Sample T-Test

1. 5V3Y

Independent Samplas Test

Levene's Testfor Equaly of

Variances ttest for Equality of Means
95% Comfidence Intzrval aTthe
Meaan Sld. Error Diterenice
F Sig 1 df Sig. {2-taited) Differencz Difference Lowar Upper

Afinitas  Equal variances 184 167 -8743 4 oot -1.35667 15506 -178719 -92614

assumad

Equai varlances nat -B.749 2.566 ooe -1.35667 15506 -1.80094 - 81239

assumed

2. 2X23

Independent Samples Test

Levene's Testfor Equality of

Variances e st for Equality of Means
95% Confidence Interval of the
Mean St Errar Difference
F Big t df Sig. (2-talled) Differencs Difference Lowar Uppar

Minitas  Equalvarancss 3878 120 -19.294 4 ooo -243333 12614 -2.78355 -2.08311
assumed

Equai vartances nat -19.2% 2214 ooz -243333 12614 -2.82872 -1.83794
assumaed
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