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ABSTRAK 
 

ANALISIS MOLECULAR DOCKING POTENSI SENYAWA PEGAGAN 

(Centella asiatica) SEBAGAI PENGOBATAN TBC PARU DENGAN 

MENGHAMBAT BAKTERI Mycobacterium tuberculosis 

 

Latar Belakang: Tuberkulosis paru (TBC) menjadi masalah kesehatan global. 

Penyakit ini disebabkan oleh bakteri M. tuberculosis dan bersifat menular. Global 

TB Report 2023 melaporkan bahwa Indonesia menempati posisi kedua dengan 

beban kasus TBC terbanyak di dunia. Isoniazid, salah satu obat lini pertama untuk 

TBC, sering mengalami resistensi. Tanaman pegagan memiliki potensi untuk 

dikembangkan sebagai alternatif anti-TBC. 

Tujuan penelitian: Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui potensi senyawa 

aktif dari tanaman pegagan sebagai antiTBC dengan aktivasi protein polyketide 

synthase 13 (Pks13) dan Dihydrofolate reductase (DHFR). 

Metode penelitian: Penelitian ini dilakukan secara in silico menggunakan metode 

molecular docking antara protein Pks 13 dan DHFR dengan senyawa uji dan 

pembanding menggunakan bantuan perangkat lunak Autodock. Senyawa uji yang 

digunakan adalah senyawa yang telah memenuhi persyaratan secara druglikeness, 

farmakokinetika, dan toksisitas. Pembanding yang digunakan adalah isoniazid. 

Kemudian, dilakukan analisis secara ANOVA. 

Hasil Penelitian:  Hasil skrinning senyawa tanaman pegagan didapatkan tiga 

senyawa yang memenuhi persyaratan yaitu asiaticin, beta-Caryophyllene, dan 

centellin. Hasil docking didapatkan senyawa yang terikat pada protein 4KM2 yaitu 

asiaticin -6.99 kkal/mol, beta-Caryophyllene -6.47 kkal/mol, dan centellin -6.73 

kkal/mol. Sedangkan senyawa yang terikat pada protein 5V3Y yaitu asiaticin -3.89 

kkal/mol, beta-Caryophyllene 6.38 kkal/mol, dan centellin -5.66 kkal/mol. 

Kesimpulan: Berdasarkan hasil, senyawa metabolit sekunder tanaman pegagan 

yang memiliki potensi paling baik sebagai anti-TBC yaitu asiaticin dengan 

interaksi terkuat yang terjadi membentuk ikatan hidrogen. 

Saran: perlu dilakukan perbandingan hasil docking dengan menggunakan 

perangkat lunak lain serta pengujian secara in vitro dan in vivo. 

Kata kunci : anti-TBC, in silico, molecular docking, tanaman pegagan 
1Mahasiswa Universitas Muhammadiyah Gombong 
2Dosen Universitas Muhammadiyah Gombong 
3Dosen Universitas Muhammadiyah Gombong 
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ABSTRACT 

 

MOLECULAR DOCKING ANALYSIS OF THE POTENTIAL OF 

PEGAGAN COMPOUNDS (Centella asiatica) AS A TREATMENT FOR 

PULMONARY TB BY INHIBITING Mycobacterium tuberculosis 

BACTERIA 

Background: Pulmonary tuberculosis (TB) is a global health problem. This disease 

is caused by the bacterium M. tuberculosis and is transmissible. The Global TB 

Report 2023 indicates that Indonesia ranks second in the world for the highest 

burden of TB cases. Isoniazid, one of the first-line drugs for TB, often faces 

resistance. The pegagan plant has potential for development as an alternative anti-

TB treatment. 

Purpose: This study aims to determine the potential of active compounds from the 

Centella asiatica plant as anti-TB agents by targeting polyketide synthase 13 

(Pks13) and Dihydrofolate reductase (DHFR). 

Method: This study was conducted in silico using molecular docking methods to 

evaluate interactions between the proteins Pks13 and DHFR and test compounds, 

with the aid of Auto dock software. The test compounds used meet the criteria for 

drug-likeness, pharmacokinetics, and toxicity. Isoniazid was used as a comparator. 

Subsequent analysis was performed using ANOVA. 

Results: The screening results of compounds from the pegagan plant identified 

three compounds meeting the criteria: asiaticin, beta-Caryophyllene, and centellin. 

The docking results showed binding energies for the compounds with protein 4KM2 

as follows: asiaticin -6.99 kcal/mol, beta-Caryophyllene -6.47 kcal/mol, and 

centellin -6.73 kcal/mol. For protein 5V3Y, the binding energies were: asiaticin -

3.89 kcal/mol, beta-Caryophyllene -6.38 kcal/mol, and centellin -5.66 kcal/mol. 

Conclusion: Based on the results, the secondary metabolite from the pegagan plant 

with the best potential as an anti-TB agent is asiaticin, which demonstrates the 

strongest interaction by forming hydrogen bonds. 

Recommendation: It is recommended to compare docking results using other 

software and conduct in vitro and in vivo testing. 

 

Keywords: anti-TB, Centella asiatica, in silico, molecular docking 
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BAB I 

PENDAHULUAN 

1.1 Latar Belakang 

Infeksi bakteri tuberkulosis dapat menyebabkan penyakit menular 

pada paru-paru yang dikenal sebagai Tuberkulosis paru atau TBC paru. 

Penyebaran Tuberkulosis (TBC) antar manusia umumnya terjadi melalui 

udara (Vidyastari et al., 2019). Percikan atau droplet nucleus berukuran 

kurang dari 5 mikron yang dikeluarkan saat batuk, bersin, atau berbicara 

oleh penderita TB paru atau TB laring dapat menjadi media penularan 

penyakit ini (Kemenkes RI, 2020). 

Tuberkulosis paru terus menjadi masalah kesehatan global (Guno et 

al., 2017). WHO menyatakan bahwa tahun 2030 akan mengakhiri epidemi 

tuberkulosis dan masuk dalam target SDGs bidang kehidupan sehat dan 

sejahtera (PPN, 2021). Pada tahun 2022, TBC menjadi penyebab kematian 

tertinggi kedua di dunia setelah COVID-19. Setiap tahun, lebih dari 10 juta 

orang terinfeksi TBC. Tanpa pengobatan, tingkat kematian akibat TBC bisa 

mencapai sekitar 50%. Secara global, TBC menyebabkan sekitar 1,3 juta 

kematian pada tahun 2022. Namun, dengan pengobatan yang 

direkomendasikan oleh WHO, 85% kasus TBC dapat disembuhkan.  

Pada tahun 2022, terdapat 7,5 juta kasus TBC baru secara global. 

Tiga puluh negara dengan beban TBC tinggi menyumbang 87% dari total 

kasus TBC dunia pada tahun tersebut, dengan dua pertiga dari kasus global 

terjadi di delapan negara: 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 menempati urutan kedua dengan 

jumlah kasus TBC terbanyak di dunia setelah India, diikuti oleh Cina. Di 

Indonesia, diperkirakan terdapat sekitar 1.060.000 kasus TBC dan 134.000 

kematian akibat TBC setiap tahun, atau sekitar 17 kematian per jam 

(Kemenkes RI, 2024). Peta prevalensi TBC paru di Indonesia menunjukkan 

bahwa Indonesia bagian timur memiliki tingkat kasus tertinggi (44 %), 
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diikuti Sumatera (33%), Jawa dan Bali masing-masing 23% (Sugiarti et al., 

2018). 

Obat kombinasi dosis tetap (KDT) digunakan pada pengobatan 

tuberkulosis paruyang terbukti efektif dalam menurunkan risiko resistensi 

obat yang biasa terjadi pada monoterapi. Obat antituberkulosis (OAT) 

utama untuk dewasa yaitu isoniazid, rifampisin, pirazinamid, etambutol, 

dan streptomisin. Standar pengobatan TB untuk kasus baru adalah regimen 

2RHZE/4RH. Obat yang biasa digunakan untuk pasien OAT sebelumnya 

adalah (2RHZES/1RHZE/5RHE) (Kemenkes RI, 2020). 

Masalah yang sering terjadi pada pengobatan TB adalah resistensi. 

Diperkirakan terdapat 1,3 juta kasus insiden TB yang resistan terhadap 

isoniazid pada tahun 2022 (WHO, 2023). Resistensi terhadap obat anti 

tuberkulosis (OAT) terutama terjadi karena mutasi pada gen 

Mycobacterium tuberculosis. Mutasi dapat diinduksi oleh inadekuatnya 

kadar terapeutik obat, terutama akibat ketidakpatuhan selama 

mengkonsumsi obat. Penggunaan OAT yang tidak tepat dan teratur dapat 

menimbulkan mutasi pada gen yang mengkode target OAT (Imam & 

Siregar, 2015). 

Bakteri Mycobacterium tuberculosis penyebab tuberculosis 

memiliki target protein yang dapat digunakan dalam riset penemuan obat 

baru sehingga dapat mengurangi resistensi obat. Protein yang dapat 

digunakan sebagai target terapi penyakit TBC sehingga menghambat 

pertumbuhan bakteri Mycobacterium tuberculosis adalah polyketide 

synthase 13 (Pks13) dan Dihydrofolate reductase (DHFR). 

Enzim polyketide synthase 13 (Pks13) merupakan protein pada 

bakteri Mycobacterium tuberculosis dengan kode protein 5V3Y (ligan asli 

5V8). Polyketide synthase 13 (Pks 13) adalah target obat tuberkulosis, 

karena Pks13 adalah enzim yang memainkan peran penting dalam proses 

biosintesis asam mikolat bakteri M. tuberculosis (Yu et al., 2018). Obat 

antituberkulosis yang mempunyai mekanisme kerja menghambat 

biosintesis asam mikolat salah satunya adalah isoniazid. Mekanisme kerja 
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isoniazid dengan cara menginhibisi atau menghambat senyawa asam 

mikolat yang berperan dalam sintesis dinding sel Mycobacterium 

tuberculosis (Mtb). Kematian Mtb dapat terjadi apabila sintesis asam 

mikolat diganggu (Unissa et al., 2016). 

Isoniazid (INH) merupakan pro-drug yang diaktivasi oleh enzim 

katalase-peroksi-dase (KatG) untuk menghasilkan radikal yang menyerang 

nikotin-amida adenin dinukleotida (NAD) sehingga membentuk hasil 

tambahan kovalen. Hasil tambahan ini menghambat reduktase enoyl-ACP, 

InhA yang merupakan enzim yang diperlukan untuk sintesis asam lemak 

rantai sangat panjang yang digunakan untuk membentuk asam mikolat. 

Karena INH diaktivasi oleh KatG non-esensial, resistensi terhadap INH 

sering muncul melalui hilangnya fungsi mutasi pada gen katG (Aggarwal et 

al., 2017). Memang benar, penyebab paling umum dari resistensi INH 

adalah hilangnya fungsi mutasi KatG-S315T, yang telah ditemukan pada 

94% pasien Mtb yang resisten terhadap INH dan hingga 82% pada pasien 

Mtb yang resistan terhadap banyak obat (MDR) (Torres et al., 2015). Selain 

itu, mutasi pada gen inhA dan wilayah promotornya, yaitu perubahan basa 

c-15t, semakin mempersulit pengobatan TB yang resistan terhadap obat, 

sehingga menyebabkan resistensi tidak hanya terhadap INH tetapi juga 

terhadap obat TB lini kedua, ethionamide (ETH) (Aggarwal et al., 2017). 

Enzim selanjutnya yang digunakan sebagai target adalah 

Dihydrofolate reductase dengan kode protein M. tuberculosis 4KM2, yang 

merupakan ligan asli ATR, dan 4KL9, yang merupakan ligan asli P33. 

Enzim dihidrofolate reduktase memainkan peran penting dalam 

metabolisme sel mikroba dan eukariota. Enzim ini mengkatalisis reduksi 

dihidrofolat menjadi tetrahidrofolat, yang merupakan senyawa penting 

dalam sintesis DNA dan asam amino (Wróbel et al., 2020). Enzim 

Dihydrofolate reductase merupakan target obat antibakteri, hal ini 

dikarenakan enzim Dihydrofolate reductase adalah salah satu biosintesis 

nukleotida yang penting pada bakteri Mycobacterium tuberculosis (Zhang 

et al., 2021). Jalur folat memainkan peran penting dalam kelangsungan 
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hidup sel dengan menghasilkan 5,10-metilen tetrahidrofolat sebagai donor 

satu karbon untuk sintesis deoxythymidine monophosphate (dTMP), purin, 

metionin dan histidin. Gangguan pada jalur ini menyebabkan kekurangan 

molekul-molekul tersebut, sehingga menyebabkan gangguan replikasi DNA 

dan akhirnya mengakibatkan kematian sel (Kumar et al., 2015). Enzim 

Dihydrofolate reductase (DHFR) merupakan target yang potensial untuk 

pengembangan obat anti tuberculosis baru. 

Kriteria penting lainnya dalam pemilihan suatu kode protein yaitu 

dengan menentukan beberapa nilai yaitu nilai resolusi, R Value Free, R 

Value Work, dan R Value Observed yang dapat dilihat pada website Protein 

Data Bank. Kriteria nilai resolusi yang baik apabila nilainya semakin kecil 

maka semakin baik untuk diamati (RCSB PDB, 2015). Selain itu, struktur 

protein dengan resolusi tinggi (kurang dari 2 Å) menunjukkan pengaturan 

yang teratur dari elektron, memungkinkan setiap atom terlihat dengan jelas 

dalam peta kerapatan elektron. Hal ini membuat analisis struktur protein 

lebih stabil dan akurat karena pergerakan atom-atom dalam protein relatif 

kecil (Artinda, 2016). R-Value Free, juga disebut R Free, adalah ukuran 

kesalahan antara intensitas difraksi yang diprediksi dari model struktur 

protein dan intensitas difraksi yang diamati secara eksperimental, tetapi 

tidak digunakan dalam proses penambahan model. Parameter ini digunakan 

untuk menghindari bias yang mungkin timbul selama proses penambahan 

model. R-Value Work, juga disebut R Work, adalah ukuran kesalahan antara 

intensitas difraksi yang diamati secara eksperimental dan intensitas difraksi 

yang diprediksi dari model struktur protein. Parameter ini digunakan untuk 

menilai sejauh mana model struktur protein dapat memprediksi data difraksi 

sinar-X secara akurat. Sedangkan R Value Observed merupakan parameter 

yang digunakan sebagai referensi untuk membandingkan dengan nilai yang 

diprediksi dari model struktur protein. Nilai R Observed tidak memiliki 

kriteria spesifik karena berbeda-beda tergantung pada kondisi eksperimen. 

Namun, nilai yang lebih rendah menunjukkan bahwa data difraksi sinar-X 

lebih akurat (RCSB PDB, 2015). 
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Keanekaragaman hayati di Indonesia menempati peringkat kedua 

terbesar di dunia (Ika, 2020). Indonesian memiliki hutan tropis dengan luas 

mencapai 143 juta hektar yang menjadikannya sebagai rumah bagi 80% 

tanaman obat di dunia. Kekayaan alam ini membuka peluang besar dalam 

pengembangan obat-obatan baru. Diperkirakan terdapat 25.000-30.000 

tanaman yang berpotensi diolah menjadi obat. Sebuah penelitian terbaru 

dari pakar IPB University menemukan 1.845 spesies tanaman herbal yang 

memiliki potensi untuk menyembuhkan berbagai penyakit (FMIPA, 2020). 

Pemanfaatan tanaman obat sebagai bahan untuk pengobatan tradisional 

telah banyak dilakukan oleh masyarakat Indonesia (Adawiyah et al., 2019). 

Tanaman kaki kuda atau pegagan (Centella asiatica) adalah salah 

satu tanaman yang telah lama digunakan sebagai obat. Tanaman liar ini 

banyak dijumpai di daerah yang beriklim tropis seperti kawasan Asia 

Tenggara salah satunya Indonesia. Daun tanaman kaki kuda dipercayai 

memiliki khasiat sebagai antibakteri, anti inflamasi, hipotensi, insektisida, 

membersihkan darah, melancarkan peredaran darah, diuretika, antipiretika, 

meningkatkan saraf memori, dan menghambat jaringan bekas luka yang 

berlebihan (Rimporok A et al., 2020). Senyawa kimia utama tanaman 

pegagan adalah flavonoid, triterpenoid, dan minyak atsiri. Kandungan 

triterpenoid pegagan terdiri dari Madecassoside, Asiatic acid, dan 

Asiaticoside (Jasmansyah et al., 2020). 

Tanaman pegagan mengandung senyawa yang diharapkan dapat 

menjadi salah satu alternatif pengobatan sebagai solusi senyawa alami anti 

tuberkulosis. Molecular docking atau In silico adalah simulasi komputasi 

yang digunakan untuk memperkirakan ikatan antara obat/ligan dengan 

reseptor/protein dengan cara menempelkan molekul kecil (ligan) pada sisi 

aktif reseptor, yang saat ini banyak digunakan dalam proses pengembangan 

dan penemuan obat baru dengan aktivitas yang lebih baik, sehingga 

dilakukan penelitian komputasi atau docking mulecular (Pratama et al., 

2017). Penelitian pendahuluan menggunakan komputasi dilakukan untuk 

menentukan apakah senyawa tersebut memiliki potensi untuk mencegah 
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tuberkulosis dengan menargetkan protein dalam M. tuberculosis. Kesamaan 

residual antara ligan asli dan senyawa alami, serta skor docking, adalah 

kriteria yang diperlukan untuk mengevaluasi hasil prediksi. Nilai atau skor 

docking terbaik menunjukkan berapa banyak energi yang dibutuhkan ligan 

untuk terlibat dengan protein target; Semakin rendah (negatif) angkanya, 

semakin kuat kontaknya (semakin baik), dan kesamaan residu menunjukkan 

apakah senyawa alami memiliki potensi sebagai obat atau tidak (Endriyatno 

& Santoso, 2018). 

Berdasarkan penjelasan diatas dapat diketahui bahwa senyawa 

tanaman pegagan (Centella asiatica) mempunyai potensi untuk 

menghambat pertumbuhan bakteri Mycobacterium tuberculosis, sehingga 

menjadi salah satu alternatif terapi bagi penderita tuberculosis. Penelitian 

mengenai potensi senyawa pegagan (Centella asiatica) sebagai pengobatan 

tuberculosis menggunakan metode docking molecular belum ditemukan, 

oleh sebab itu penelitian ini penting dilakukan guna mengeksplorasi potensi 

senyawa tanaman pegagan berdasarkan kimia komputasi.  

1.2 Rumusan Masalah 

Berdasarkan latar belakang masalah yang telah uraikan maka rumusan 

masalah pada penelitian ini adalah: 

1.2.1 Bagaimana potensi senyawa tanaman pegagan (Centella asiatica) 

sebagai antituberculosis secara in silico menggunakan metode 

molecular docking? 

1.2.2 Bagaimana interaksi penambatan senyawa metabolit sekunder pada 

pegagan (Centella asiatica) terhadap protein Polyketide synthase 13 

dan Dihydrofolate reductase secara in silico menggunakan metode 

molecular docking? 
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1.3 Tujuan 

1.3.1 Tujuan umum 

Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui potensi dari senyawa 

pegagan (Centella asiatica) dalam menghambat protein Polyketide 

synthase 13 dan Dihydrofolate reductase untuk pengobatan 

tuberculosis (TBC) secara in silico menggunakan metode molecular 

docking. 

1.3.2 Tujuan khusus 

1.3.2.1 Mengidentifikasi senyawa tanaman pegagan (Centella asiatica) 

yang memiliki potensi sebagai penghambat bakteri 

Mycobacterium tuberculosis secara in silico menggunakan 

metode molecular docking. 

1.3.2.2 Mengetahui interaksi penambatan senyawa metabolit sekunder 

pada pegagan (Centella asiatica) terhadap protein Polyketide 

synthase 13 dan Dihydrofolate reductase secara in silico 

menggunakan metode molecular docking. 

1.4 Manfaat 

1.4.1 Manfaat bagi pengembangan ilmu (bidang kefarmasian) 

Penelitian ini dapat menjadi dasar untuk pengembangan obat baru 

yang lebih efektif dan aman untuk pengobatan tuberculosis serta dapat 

membuka peluang untuk penelitian lebih lanjut tentang senyawa 

tanaman pegagan (Centella asiatica) sebagai pengobatan tuberculosis. 

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 tanaman pegagan 

(Centella asiatica) yang memiliki potensi sebagai obat baru untuk 
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pengobatan tuberculosis. Hal ini dapat membantu meningkatkan angka 

kesembuhan pasien tuberculosis. Tanaman pegagan (Centella asiatica) 

merupakan salah satu tanaman yang mudah dibudidayakan dan 

harganya relatif murah. Hal ini dapat meningkatkan ketersediaan obat 

antituberkulosis yang lebih murah dan terjangkau, sehingga dapat 

membantu meningkatkan akses masyarakat terhadap obat 

antituberkulosis. 

1.5 Keaslian Penelitian 

Tabel 1.1 Keaslian Penelitian 

Nama 

peniliti, 

Tahun 

penelitian 

Judul 

Penelitian 

Metode 

Penelitian 

Hasil Penelitian Perbedaan dan 

Persammaan dengan 

Penelitian ini 

(Endriyatno 

& Walid, 

2022) 

Studi In silico 

Kandungan 

Senyawa Daun 

Srikaya (Annona 

squamosa L.) 

Terhadap 

Protein 

Dihydrofolate 

reductase Pada 

Mycobacterium 

tuberculosis 

Docking 

molecular (In 

silico) 

Anonaine, 

asimilobine, dan 

corypalmine 

adalah senyawa 

kimia yang 

mungkin memiliki 

kemanjuran 

antituberculosis 

berdasarkan 

penelitian in 

silico. 

Perbedaan: 

Tanaman yang 

digunakan. Pada 

penelitian ini 

menggunakan tanaman 

pegagan (Centella 

asiatica), sedangkan 

pada penelitian tersebut 

menggunakan daun 

srikaya (Annona 

squamosa L.)  

 

Persamaan: metode 

yaitu Docking 

molecular dan target 

protein yang digunakan 

yaitu Dihydrofolate 

reductase 

(Puspitasari 

et al., 2022) 

Molecular 

Docking 

Senyawa 

Docking 

molecular (in 

silico) 

Senyawa 

caboxamycin 

memiliki 

Perbedaan: Senyawa 

yang digunakan. Pada 

penelitian kali ini 
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Nama 

peniliti, 

Tahun 

penelitian 

Judul 

Penelitian 

Metode 

Penelitian 

Hasil Penelitian Perbedaan dan 

Persammaan dengan 

Penelitian ini 

Caboxamycin 

pada 

Mycobacterium 

tuberculosis 

Polyketide 

synthase 13 

(Pks13) 

mekanisme 

molecular dalam 

menghambat 

protein Pks13. 

Caboxamycin 

memiliki potensi 

sebagai 

antituberkulosis 

secara in silico 

karena 

membentuk ikatan 

hidrogen. 

menggunakan senyawa 

tanaman pegagan, 

sedangkan pada 

penelitian tersebut 

menggunakan senyawa 

Caboxamycin 

 

Persamaan: 

Metode yang 

digunakan yaitu 

Docking molecular dan 

target protein yang 

digunakan yaitu 

Polyketide synthase 13 

(Pks13). 

(Rimporok 

A et al., 

2020) 

Uji Anti Bakteri 

Ekstrak Daun 

Tanaman Kaki 

Kuda (Centella 

asiatica L. 

Urban) sebagai 

Tumbuhan Obat 

Anti tuberkulosis 

Dilusi cair Bakteri 

Mycobacterium 

tuberculosis dapat 

dihambat namun 

tidak dapat 

dibunuh 

menggunakan 

ekstrak daun 

tanaman pegagan 

atau kaki kuda 

(Centella asiatica 

L. Urban). 

Perbedaan: 

Metode. Pada 

penelitian ini 

menggunakan metode 

Docking molecular, 

sedangkan pada 

penelitian tersebut 

menggunakan metode 

dilusi cair 

 

Persamaan: 

Tanaman yang 

digunakan yaitu 

pegagan (Centella 

asiatica) dan bakteri 

yang digunakan yaitu 

Mycobacterium 

tuberculosis  
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Nama 

peniliti, 

Tahun 

penelitian 

Judul 

Penelitian 

Metode 

Penelitian 

Hasil Penelitian Perbedaan dan 

Persammaan dengan 

Penelitian ini 

(Yusran et 

al., 2016) 

Bioaktivitas 

Ekstrak Metanol 

Daun Pegagan 

(Centella 

asiatica L.) 

Terhadap 

Pertumbuhan 

Bakteri 

Mycobacterium 

Tuberculosis 

Observasi 

mikroskopik 

kerentanan 

obat (MODS) 

menggunakan 

plat petri 24 

hole. 

Ekstrak metanol 

dari daun pegagan 

hijau dan daun 

pegagan merah 

dapat 

menghentikan 

pertumbuhan 

bakteri M. 

tuberculosis. 

Perbedaan: 

Metode. Pada 

penelitian ini 

menggunakan metode 

Docking molecular, 

sedangkan pada 

penelitian tersebut 

menggunakan metode 

observasi mikroskopik 

kerentanan obat 

(MODS)  

 

Persamaan: 

Tanaman yang 

digunakan yaitu 

pegagan (Centella 

asiatica) dan bakteri 

yang digunakan yaitu 

Mycobacterium 

tuberculosis  
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Lampiran 2. Lembar Bimbingan 
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Lampiran 3. Surat Pernyataan Cek Similarity/Plagiasi 
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Lampiran 4. Hasil Perhitungan Kesamaan Residu Asam Amino 

c Senyawa Residu Kesamaan 

Residu 

Perhitungan Hasil 

1. 
Asiaticin-

4KM2 

GLY 97, ASP 27, 

ALA 7, ALA 126, ILE 

14, ILE 5 
ALA 7, 

ASP 27, 

ILE 5 

3

5
 x 100% 60% 

Pembanding 

Isoniazid-

4KM2 

ALA 7, ASP 27, THR 

113, ILE 5, TRP 6 

2. Beta 

Caryophylle

ne-4KM2 

ILE 14, TYR 100, ILE 

20, TRP 6, ILE 5, 

ALA 7, PHE 31, ILE 

94 
TRP 6, ILE 

5, ALA 7 

3

5
 X 100% 60% 

Pembanding 

Isoniazid-

4KM2 

ALA 7, ASP 27, THR 

113, ILE 5, TRP 6 

3. Centellin-

4KM2 

ILE 94, PHE 31, HIS 

30, ILE 5, LEU 50, 

TRP 6, ASP 27 ILE5, TRP 

6, ASP 27 

3

5
 X 100% 60% 

Pembanding 

Isoniazid-

4KM2 

ALA 7, ASP 27, THR 

113, ILE 5, TRP 6 

4. Asiaticin-

5V3Y 

ILE 1643, ALA 1561, 

VAL 1562, VAL 

1537, ALA 1477, TRP 

1532, SER 1533 

ILE 1643, 

ALA 1561, 

VAL 1562, 

SER 1533 

4

6
 X 100% 66,67% 

Pembanding 

Isoniazid-

5V3Y 

TYR 1663, VAL 1562, 

ALA 1561, ILE 1643, 

SER 1533, ARG 1563 

5. Beta 

Caryophylle

ne-5V3Y 

ALA 1477, HIS 1699, 

ALA 1561, ILE 1643, 

TYR 1663, TYR 1674, 
ALA 1561, 

ILE 1643, 

TYR 1663 

3

6
 X 100% 50% 

Pembanding 

Isoniazid-

5V3Y 

TYR 1663, VAL 1562, 

ALA 1561, ILE 1643, 

SER 1533, ARG 1563 

6. Centellin-

5V3Y 

PRO 1476, TRP 1532, 

TYR 1663, VAL 1562, 

ASP 1560, ALA 1561, 

VAL 1537, ILE 1643, 

TYR 1674, HIS 1699, 

ALA 1477 

TYR 1663, 

VAL 1562, 

ALA 1561, 

ILE 1643 

4

6
 X 100% 66,67% 

Pembanding 

Isoniazid-

5V3Y 

TYR 1663, VAL 1562, 

ALA 1561, ILE 1643, 

SER 1533, ARG 1563 

Keterangan : Rumus % Kesamaan residu : 
 Jumlah Residu yang Sama

Jumlah Residu Kontrol Pembanding
 x 100% 
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Lampiran 5. Hasil Binding affinity Analisis Docking 

1. Binding affinity Asiaticin-4KM2 

Rank  Sub-

Rank  

Run Binding 

Energy 

Cluster 

RMSD 

Reference 

RMSD 

Grep 

Pattern 

1 1 1 -6.99 0.00 23.38 RANKING 

1 2 34 -6.89 0.62 23.52 RANKING 

1 3 46 -6.86 0.49 23.25 RANKING 

1 4 64 -6.63 0.61 23.31 RANKING 

1 5 10 -6.37 1.48 23.66 RANKING 

1 6 36 -6.33 1.32 23.45 RANKING 

1 7 41 -6.28 1.13 23.11 RANKING 

1 8 44 -6.16 1.98 22.29 RANKING 

1 9 48 -6.12 1.32 22.61 RANKING 

1 10 63 -6.09 1.06 23.19 RANKING 

1 11 27 -5.84 1.61 22.88 RANKING 

1 12 94 -5.74 1.23 23.24 RANKING 

1 13 83 -5.58 1.30 22.70 RANKING 

1 14 84 -5.52 1.26 22.97 RANKING 

2 1 32 -6.51 0.00 23.24 RANKING 

2 2 87 -6.04 1.81 23.32 RANKING 

2 3 93 -6.02 1.83 22.85 RANKING 

2 4 25 -5.89 1.81 22.94 RANKING 

2 5 21 -5.88 1.77 22.51 RANKING 

2 6 13 -5.86 1.81 22.96 RANKING 

2 7 50 -5.56 1.49 22.86 RANKING 

2 8 39 -5.54 1.91 22.82 RANKING 

2 9 72 -5.11 2.00 21.90 RANKING 

3 1 11 -6.16 0.00 21.23 RANKING 

3 2 78 -6.12 0.50 21.11 RANKING 

3 3 18 -6.03 0.89 21.28 RANKING 

3 4 76 -5.93 0.49 21.06 RANKING 

3 5 98 -5.91 1.35 21.85 RANKING 

3 6 97 -5.80 0.83 21.29 RANKING 

3 7 65 -5.74 0.92 21.53 RANKING 

4 1 17 -6.04 0.00 22.74 RANKING 

4 2 92 -5.93 1.41 21.90 RANKING 

4 3 20 -5.93 1.07 22.33 RANKING 

4 4 89 -5.89 1.24 22.21 RANKING 

4 5 26 -5.88 1.12 22.21 RANKING 

4 6 54 -5.87 1.00 22.58 RANKING 

4 7 67 -5.86 1.02 22.29 RANKING 

4 8 19 -5.78 1.16 22.64 RANKING 
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4 9 60 -5.75 1.29 22.47 RANKING 

4 10 37 -5.74 1.21 22.34 RANKING 

4 11 74 -5.67 1.10 22.42 RANKING 

4 12 49 -5.66 1.21 22.46 RANKING 

4 13 9 -5.65 1.27 22.74 RANKING 

4 14 58 -5.62 1.26 22.65 RANKING 

4 15 12 -5.59 1.36 22.49 RANKING 

4 16 31 -5.59 1.42 22.49 RANKING 

4 17 40 -5.57 1.28 22.71 RANKING 

4 18 52 -5.57 1.33 22.49 RANKING 

4 19 85 -5.57 1.21 22.47 RANKING 

4 20 45 -5.56 1.26 22.44 RANKING 

4 21 61 -5.54 1.30 22.59 RANKING 

4 22 90 -5.54 1.23 22.43 RANKING 

4 23 16 -5.49 1.04 22.66 RANKING 

4 24 71 -5.49 1.24 22.19 RANKING 

4 25 15 -5.46 1.14 22.71 RANKING 

4 26 22 -5.44 1.03 22.65 RANKING 

4 27 69 -5.44 1.24 22.05 RANKING 

4 28 91 -5.40 1.11 22.85 RANKING 

4 29 30 -5.39 1.37 22.51 RANKING 

4 30 6 -5.37 0.81 22.74 RANKING 

4 31 2 -5.33 1.29 22.40 RANKING 

4 32 8 -5.32 1.18 22.69 RANKING 

4 33 5 -5.31 1.14 22.66 RANKING 

4 34 73 -5.21 1.11 22.71 RANKING 

4 35 95 -5.19 1.09 22.64 RANKING 

4 36 3 -4.64 1.38 22.55 RANKING 

5 1 47 -6.03 0.00 22.30 RANKING 

5 2 53 -5.94 1.60 22.19 RANKING 

5 3 57 -5.88 1.61 22.13 RANKING 

5 4 96 -5.78 1.28 22.33 RANKING 

5 5 62 -5.75 1.55 22.01 RANKING 

5 6 55 -5.70 1.60 22.05 RANKING 

5 7 81 -5.64 1.43 22.20 RANKING 

5 8 35 -5.61 1.63 21.99 RANKING 

5 9 75 -5.52 1.80 22.48 RANKING 

5 10 79 -5.52 1.57 21.88 RANKING 

5 11 51 -5.46 1.63 22.18 RANKING 

5 12 29 -5.42 1.88 22.32 RANKING 

5 13 43 -5.14 1.81 21.76 RANKING 

6 1 100 -6.00 0.00 22.59 RANKING 
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6 2 99 -5.79 0.71 22.58 RANKING 

6 3 70 -5.79 0.72 22.66 RANKING 

6 4 56 -5.72 1.40 22.97 RANKING 

6 5 4 -5.56 1.37 22.84 RANKING 

6 6 66 -5.42 1.00 22.30 RANKING 

6 7 23 -5.42 1.49 22.30 RANKING 

6 8 28 -5.22 1.85 22.86 RANKING 

7 1 80 -5.98 0.00 22.17 RANKING 

7 2 86 -5.75 1.77 22.59 RANKING 

7 3 88 -5.25 1.62 22.03 RANKING 

8 1 59 -5.74 0.00 22.04 RANKING 

8 2 38 -5.10 1.88 21.52 RANKING 

8 3 68 -4.99 2.00 21.42 RANKING 

9 1 14 -5.70 0.00 23.35 RANKING 

9 2 42 -5.70 1.10 23.12 RANKING 

9 3 7 -5.11 1.56 22.75 RANKING 

10 1 24 -5.66 0.00 21.51 RANKING 

11 1 82 -5.55 0.00 22.50 RANKING 

12 1 33 -5.11 0.00 21.72 RANKING 

13 1 77 -5.06 0.00 21.76 RANKING 

 

2. Binding Affiniti Beta Caryophyllene-4KM2 

Rank  Sub-

Rank  

Run Binding 

Energy 

Cluster 

RMSD 

Reference 

RMSD 

Grep 

Pattern 

1 1 4 -6.47 0.00 23.09 RANKING 

1 2 8 -6.47 0.02 23.09 RANKING 

1 3 20 -6.47 0.01 23.09 RANKING 

1 4 6 -6.47 0.03 23.09 RANKING 

1 5 58 -6.47 0.01 23.09 RANKING 

1 6 39 -6.47 0.01 23.09 RANKING 

1 7 15 -6.47 0.01 23.09 RANKING 

1 8 79 -6.46 0.04 23.10 RANKING 

1 9 18 -6.46 0.32 22.97 RANKING 

1 10 23 -6.46 0.32 22.97 RANKING 

1 11 76 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 12 74 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 13 83 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 14 69 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 15 47 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 16 30 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 17 38 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 18 24 -6.46 1.23 22.09 RANKING 
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1 19 77 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 20 97 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 21 61 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 22 32 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 23 46 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 24 29 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 25 27 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 26 93 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 27 31 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 28 95 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 29 45 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 30 14 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 31 94 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 32 66 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 33 50 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 34 43 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 35 71 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 36 63 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 37 16 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 38 11 -6.46 1.23 22.08 RANKING 

1 39 96 -6.46 0.32 22.97 RANKING 

1 40 28 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 41 78 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 42 35 -6.46 0.31 22.97 RANKING 

1 43 51 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 44 2 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 45 12 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 46 13 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 47 52 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 48 5 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 49 82 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 50 37 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 51 48 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 52 1 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 53 55 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 54 90 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 55 81 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 56 92 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 57 22 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 58 72 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 59 73 -6.46 1.23 22.08 RANKING 

1 60 34 -6.46 1.23 22.09 RANKING 
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1 61 87 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 62 100 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 63 64 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 64 68 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 65 19 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 66 75 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 67 57 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 68 26 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 69 65 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 70 86 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 71 60 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 72 59 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 73 3 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 74 40 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 75 53 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 76 88 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 77 21 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 78 33 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 79 98 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 80 80 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 81 70 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 82 25 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 83 49 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 84 44 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 85 42 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 86 67 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 87 91 -6.46 0.32 22.97 RANKING 

1 88 56 -6.46 0.32 22.97 RANKING 

1 89 99 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 90 41 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 91 84 -6.46 0.32 22.98 RANKING 

1 92 85 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 93 89 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 94 7 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 95 9 -6.46 0.33 22.97 RANKING 

1 96 36 -6.46 0.33 22.98 RANKING 

1 97 10 -6.46 1.23 22.09 RANKING 

1 98 62 -6.46 0.33 22.98 RANKING 

1 99 54 -6.46 0.31 22.96 RANKING 

1 100 17 -6.46 0.33 22.98 RANKING 
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3. Binding affinity Centellin-4KM2 

Rank  Sub-

Rank  

Run Binding 

Energy 

Cluster 

RMSD 

Reference 

RMSD 

Grep 

Pattern 

1 1 55 -6.73 0.00 22.93 RANKING 

1 2 73 -6.14 1.07 23.17 RANKING 

1 3 97 -5.99 1.03 23.44 RANKING 

1 4 82 -5.99 1.94 23.96 RANKING 

1 5 88 -5.98 1.26 22.85 RANKING 

1 6 67 -5.91 1.98 23.42 RANKING 

1 7 13 -5.91 1.68 23.28 RANKING 

1 8 68 -5.90 1.09 23.13 RANKING 

1 9 35 -5.87 1.05 23.57 RANKING 

1 10 76 -5.86 1.12 23.52 RANKING 

1 11 38 -5.81 1.83 23.27 RANKING 

1 12 66 -5.79 1.99 24.01 RANKING 

1 13 15 -5.78 1.67 23.96 RANKING 

1 14 49 -5.75 1.72 23.55 RANKING 

1 15 58 -5.68 1.42 23.52 RANKING 

1 16 2 -5.67 1.77 23.24 RANKING 

1 17 18 -5.47 1.60 23.59 RANKING 

1 18 30 -5.45 1.77 23.37 RANKING 

2 1 1 -6.17 0.00 23.10 RANKING 

2 2 78 -5.63 1.33 23.02 RANKING 

2 3 100 -5.42 1.80 23.48 RANKING 

2 4 79 -5.31 1.47 23.00 RANKING 

2 5 36 -5.23 1.32 22.52 RANKING 

2 6 4 -5.13 1.65 23.16 RANKING 

2 7 51 -5.05 1.99 23.35 RANKING 

2 8 77 -4.97 1.61 22.44 RANKING 

2 9 27 -4.90 1.75 22.48 RANKING 

2 10 71 -4.87 1.81 22.18 RANKING 

2 11 61 -4.85 1.35 22.27 RANKING 

2 12 3 -4.74 1.68 22.04 RANKING 

3 1 23 -6.14 0.00 23.86 RANKING 

3 2 26 -5.98 1.03 23.60 RANKING 

4 1 85 -5.88 0.00 23.81 RANKING 

4 2 47 -5.80 1.95 23.53 RANKING 

4 3 50 -5.67 1.83 24.58 RANKING 

5 1 34 -5.86 0.00 23.24 RANKING 

6 1 39 -5.71 0.00 23.77 RANKING 

6 2 12 -5.59 1.00 23.85 RANKING 

6 3 8 -5.54 1.85 24.54 RANKING 
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6 4 17 -5.52 1.74 22.68 RANKING 

6 5 65 -5.44 1.61 23.16 RANKING 

6 6 95 -5.43 1.10 23.80 RANKING 

6 7 6 -5.42 1.69 22.92 RANKING 

6 8 99 -5.35 1.62 23.18 RANKING 

6 9 7 -5.33 1.82 22.55 RANKING 

6 10 32 -5.30 1.08 23.68 RANKING 

6 11 56 -5.28 1.66 23.08 RANKING 

6 12 9 -5.23 1.21 23.48 RANKING 

6 13 37 -5.20 1.94 22.15 RANKING 

6 14 54 -5.16 1.02 23.66 RANKING 

6 15 72 -5.11 1.81 23.14 RANKING 

6 16 46 -5.05 1.58 23.50 RANKING 

6 17 70 -5.00 1.71 23.23 RANKING 

6 18 64 -4.99 1.80 23.64 RANKING 

6 19 57 -4.98 1.66 23.02 RANKING 

6 20 52 -4.98 1.94 22.29 RANKING 

6 21 74 -4.92 1.96 21.89 RANKING 

6 22 86 -4.91 1.64 23.07 RANKING 

6 23 5 -4.91 1.65 23.33 RANKING 

6 24 25 -4.88 1.26 23.61 RANKING 

6 25 41 -4.87 1.72 23.05 RANKING 

6 26 75 -4.78 1.35 23.01 RANKING 

6 27 93 -4.75 1.90 22.84 RANKING 

7 1 89 -5.70 0.00 22.13 RANKING 

7 2 33 -5.32 1.64 22.26 RANKING 

7 3 87 -5.30 1.83 22.44 RANKING 

7 4 59 -5.01 1.93 22.32 RANKING 

7 5 83 -4.57 1.76 22.15 RANKING 

8 1 45 -5.59 0.00 22.44 RANKING 

8 2 28 -5.31 1.89 22.11 RANKING 

8 3 42 -5.20 1.85 21.92 RANKING 

8 4 90 -5.18 1.87 22.04 RANKING 

8 5 24 -5.16 1.97 21.93 RANKING 

8 6 94 -4.93 1.52 21.97 RANKING 

8 7 92 -4.88 1.93 21.51 RANKING 

8 8 14 -4.82 1.73 22.15 RANKING 

8 9 43 -4.78 1.70 22.23 RANKING 

8 10 40 -4.78 1.89 22.19 RANKING 

8 11 63 -4.45 1.71 22.09 RANKING 

9 1 48 -5.51 0.00 21.94 RANKING 

9 2 31 -5.50 0.90 22.00 RANKING 
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9 3 96 -5.43 0.88 21.97 RANKING 

9 4 80 -5.43 0.77 21.62 RANKING 

9 5 98 -5.20 1.27 22.44 RANKING 

9 6 44 -5.17 1.22 22.01 RANKING 

9 7 22 -5.12 1.42 22.14 RANKING 

9 8 19 -5.11 0.98 22.44 RANKING 

9 9 91 -5.05 1.05 22.33 RANKING 

9 10 81 -5.04 1.21 22.06 RANKING 

9 11 84 -5.00 1.23 22.23 RANKING 

9 12 21 -4.87 1.67 22.70 RANKING 

9 13 60 -4.78 1.26 22.49 RANKING 

9 14 11 -4.66 1.30 22.53 RANKING 

9 15 29 -4.62 1.34 22.53 RANKING 

10 1 62 -5.39 0.00 22.85 RANKING 

10 2 10 -5.23 1.03 22.20 RANKING 

11 1 16 -5.36 0.00 23.75 RANKING 

11 2 69 -5.08 1.20 23.26 RANKING 

12 1 53 -5.18 0.00 23.53 RANKING 

12 2 20 -5.03 1.63 22.67 RANKING 

 

4. Binding affinity Isoniazid-4KM2 

Rank  Sub-

Rank  

Run Binding 

Energy 

Cluster 

RMSD 

Reference 

RMSD 

Grep 

Pattern 

1 1 30 -4.88 0.00 26.25 RANKING 

1 2 55 -4.84 0.21 26.20 RANKING 

1 3 6 -4.84 0.20 26.26 RANKING 

1 4 61 -4.83 0.22 26.25 RANKING 

1 5 4 -4.82 0.25 26.24 RANKING 

1 6 15 -4.80 0.26 26.23 RANKING 

1 7 63 -4.69 0.52 26.14 RANKING 

1 8 29 -4.68 1.43 26.22 RANKING 

1 9 27 -4.68 1.41 26.24 RANKING 

1 10 2 -4.68 1.44 26.22 RANKING 

1 11 33 -4.67 1.41 26.23 RANKING 

1 12 86 -4.67 1.40 26.27 RANKING 

1 13 96 -4.67 1.40 26.26 RANKING 

1 14 91 -4.67 1.39 26.28 RANKING 

1 15 39 -4.67 1.42 26.24 RANKING 

1 16 12 -4.66 0.78 25.91 RANKING 

1 17 48 -4.65 0.62 26.06 RANKING 

1 18 57 -4.63 1.42 26.15 RANKING 

1 19 43 -4.60 1.45 26.06 RANKING 
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1 20 42 -4.50 1.42 26.06 RANKING 

2 1 67 -4.77 0.00 25.55 RANKING 

2 2 77 -4.77 0.03 25.54 RANKING 

2 3 94 -4.76 0.06 25.54 RANKING 

2 4 97 -4.76 0.08 25.52 RANKING 

2 5 74 -4.76 0.11 25.53 RANKING 

2 6 19 -4.76 0.10 25.54 RANKING 

2 7 36 -4.76 0.09 25.54 RANKING 

2 8 8 -4.75 0.13 25.49 RANKING 

2 9 17 -4.75 0.11 25.53 RANKING 

2 10 82 -4.75 0.08 25.56 RANKING 

2 11 64 -4.75 0.05 25.55 RANKING 

2 12 100 -4.75 0.08 25.52 RANKING 

2 13 52 -4.75 0.09 25.52 RANKING 

2 14 98 -4.74 0.15 25.52 RANKING 

2 15 90 -4.74 0.10 25.54 RANKING 

2 16 73 -4.74 0.10 25.53 RANKING 

2 17 62 -4.74 0.11 25.55 RANKING 

2 18 5 -4.74 0.12 25.55 RANKING 

2 19 37 -4.74 0.14 25.52 RANKING 

2 20 84 -4.73 0.10 25.56 RANKING 

2 21 28 -4.73 0.09 25.57 RANKING 

2 22 51 -4.67 0.22 25.57 RANKING 

2 23 65 -4.67 0.77 25.85 RANKING 

2 24 41 -4.67 0.27 25.50 RANKING 

2 25 40 -4.67 1.09 25.94 RANKING 

2 26 14 -4.67 1.07 25.96 RANKING 

2 27 92 -4.67 1.07 25.97 RANKING 

2 28 18 -4.66 0.32 25.56 RANKING 

2 29 10 -4.66 1.09 25.96 RANKING 

2 30 85 -4.66 0.80 25.80 RANKING 

2 31 26 -4.66 0.69 25.86 RANKING 

2 32 83 -4.66 0.85 25.84 RANKING 

2 33 76 -4.66 0.92 25.79 RANKING 

2 34 24 -4.66 0.49 25.63 RANKING 

2 35 99 -4.65 0.87 25.86 RANKING 

2 36 49 -4.65 0.83 25.81 RANKING 

2 37 56 -4.65 1.06 25.99 RANKING 

2 38 79 -4.65 0.88 25.80 RANKING 

2 39 3 -4.65 0.88 25.91 RANKING 

2 40 20 -4.65 0.37 25.54 RANKING 

2 41 60 -4.64 0.54 25.68 RANKING 
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2 42 45 -4.63 0.29 25.45 RANKING 

3 1 93 -4.71 0.00 26.87 RANKING 

3 2 21 -4.71 0.09 26.94 RANKING 

3 3 59 -4.70 0.10 26.88 RANKING 

3 4 46 -4.69 0.05 26.87 RANKING 

3 5 44 -4.69 0.17 26.95 RANKING 

3 6 87 -4.69 0.12 26.90 RANKING 

3 7 25 -4.68 0.11 26.90 RANKING 

3 8 69 -4.68 0.13 26.84 RANKING 

3 9 66 -4.65 0.36 26.97 RANKING 

3 10 35 -4.64 0.35 26.97 RANKING 

4 1 7 -4.71 0.00 25.06 RANKING 

4 2 53 -4.70 0.05 25.05 RANKING 

4 3 80 -4.70 0.07 25.04 RANKING 

4 4 68 -4.70 0.04 25.08 RANKING 

4 5 54 -4.69 0.06 25.07 RANKING 

4 6 88 -4.69 0.07 25.06 RANKING 

4 7 31 -4.67 0.16 25.02 RANKING 

4 8 58 -4.63 1.56 25.15 RANKING 

4 9 32 -4.63 1.57 25.17 RANKING 

4 10 72 -4.62 1.57 25.16 RANKING 

4 11 95 -4.62 1.55 25.13 RANKING 

4 12 71 -4.62 1.54 25.11 RANKING 

4 13 22 -4.61 1.57 25.17 RANKING 

4 14 11 -4.61 1.69 25.28 RANKING 

4 15 16 -4.61 1.69 25.28 RANKING 

4 16 9 -4.61 1.68 25.28 RANKING 

4 17 1 -4.60 1.55 25.13 RANKING 

4 18 47 -4.58 1.71 25.32 RANKING 

4 19 34 -4.58 1.53 25.07 RANKING 

4 20 78 -4.48 1.92 25.94 RANKING 

5 1 50 -4.66 0.00 25.94 RANKING 

5 2 89 -4.65 0.03 25.96 RANKING 

5 3 38 -4.65 0.08 25.92 RANKING 

5 4 23 -4.65 0.07 25.96 RANKING 

5 5 75 -4.64 0.24 25.90 RANKING 

5 6 70 -4.64 0.13 25.94 RANKING 

5 7 81 -4.62 0.22 25.92 RANKING 

5 8 13 -4.62 0.07 25.96 RANKING 
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5. Binding affinity Asiaticin-5V3Y 

Rank  Sub-

Rank  

Run Binding 

Energy 

Cluster 

RMSD 

Reference 

RMSD 

Grep 

Pattern 

1 1 61 -3.89 0.00 31.49 RANKING 

1 2 8 -3.02 1.05 32.02 RANKING 

1 3 28 -2.81 1.82 32.54 RANKING 

1 4 93 -2.65 1.50 30.30 RANKING 

1 5 100 -2.54 0.81 31.62 RANKING 

1 6 12 -2.54 0.89 31.86 RANKING 

1 7 23 -2.24 0.84 31.50 RANKING 

1 8 59 -2.04 1.53 30.38 RANKING 

1 9 83 -2.03 0.69 31.56 RANKING 

1 10 71 -1.88 1.34 30.58 RANKING 

1 11 72 -1.85 0.78 31.43 RANKING 

1 12 94 -1.72 0.91 31.08 RANKING 

1 13 90 -1.67 0.87 31.25 RANKING 

1 14 98 -1.30 1.06 31.30 RANKING 

1 15 4 -1.23 1.54 30.35 RANKING 

1 16 29 -0.93 1.77 32.61 RANKING 

1 17 27 -0.89 1.01 30.94 RANKING 

1 18 57 -0.49 1.19 31.71 RANKING 

1 19 74 +0.18 0.81 31.38 RANKING 

1 20 5 +0.28 1.35 31.26 RANKING 

1 21 18 +0.51 1.46 30.70 RANKING 

1 22 40 +0.52 0.98 31.52 RANKING 

1 23 56 +1.01 1.31 30.80 RANKING 

1 24 62 +1.33 0.94 31.46 RANKING 

1 25 20 +1.43 1.43 31.93 RANKING 

1 26 81 +1.58 1.24 30.92 RANKING 

1 27 19 +1.66 1.80 32.39 RANKING 

1 28 46 +2.02 0.92 31.73 RANKING 

1 29 95 +2.12 1.34 32.03 RANKING 

1 30 53 +2.89 1.05 31.49 RANKING 

1 31 84 +4.97 1.72 32.10 RANKING 

1 32 39 +6.51 1.57 32.19 RANKING 

1 33 85 +15.88 1.45 31.44 RANKING 

2 1 44 -2.85 0.00 32.06 RANKING 

2 2 41 -2.26 1.20 31.93 RANKING 

2 3 77 -2.12 1.44 31.48 RANKING 

2 4 65 -2.08 1.29 31.43 RANKING 

2 5 6 -1.33 1.27 32.43 RANKING 

2 6 25 -1.04 1.04 32.11 RANKING 
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2 7 33 -0.62 1.15 31.91 RANKING 

2 8 66 -0.53 1.36 31.98 RANKING 

2 9 50 +0.50 1.21 32.53 RANKING 

2 10 58 +0.95 1.42 31.66 RANKING 

2 11 63 +1.34 1.17 31.66 RANKING 

2 12 78 +1.44 1.20 32.32 RANKING 

2 13 52 +1.52 1.08 32.10 RANKING 

2 14 30 +1.55 1.36 32.41 RANKING 

2 15 24 +1.73 1.39 32.49 RANKING 

2 16 17 +2.42 1.53 31.84 RANKING 

2 17 15 +2.53 1.55 32.00 RANKING 

2 18 87 +2.57 1.38 33.19 RANKING 

2 19 9 +3.08 1.05 32.12 RANKING 

2 20 10 +3.16 1.74 31.05 RANKING 

2 21 45 +4.61 1.47 32.60 RANKING 

2 22 49 +4.98 1.14 32.12 RANKING 

2 23 11 +5.01 1.48 33.13 RANKING 

2 24 75 +5.78 1.21 32.69 RANKING 

2 25 26 +7.94 1.26 32.87 RANKING 

2 26 80 +8.15 1.98 33.81 RANKING 

2 27 16 +8.50 1.94 30.59 RANKING 

2 28 48 +9.43 1.97 33.75 RANKING 

2 29 37 +9.46 1.72 30.99 RANKING 

2 30 76 +9.86 1.36 31.62 RANKING 

2 31 69 +11.53 1.70 33.55 RANKING 

2 32 97 +12.05 1.49 32.94 RANKING 

2 33 47 +13.18 1.94 31.16 RANKING 

2 34 70 +13.18 1.68 32.90 RANKING 

2 35 1 +13.45 1.53 32.44 RANKING 

2 36 51 +18.12 1.81 33.55 RANKING 

2 37 86 +18.86 1.88 33.84 RANKING 

2 38 3 +19.44 1.82 33.74 RANKING 

2 39 55 +22.94 1.83 31.53 RANKING 

3 1 64 -1.61 0.00 29.51 RANKING 

4 1 13 +3.77 0.00 33.07 RANKING 

4 2 35 +9.97 1.50 33.25 RANKING 

5 1 32 +6.47 0.00 32.72 RANKING 

5 2 42 +6.60 0.83 32.85 RANKING 

5 3 96 +7.11 0.93 33.05 RANKING 

5 4 54 +7.77 1.17 33.06 RANKING 

5 5 14 +8.75 0.83 32.79 RANKING 

5 6 92 +11.20 0.97 32.78 RANKING 
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5 7 7 +11.24 1.15 33.21 RANKING 

5 8 21 +14.16 1.20 33.29 RANKING 

5 9 67 +14.91 1.46 33.66 RANKING 

5 10 34 +17.79 1.18 33.30 RANKING 

5 11 82 +18.33 1.81 32.80 RANKING 

5 12 31 +20.05 1.14 33.00 RANKING 

6 1 36 +9.16 0.00 34.69 RANKING 

6 2 79 +15.88 1.24 33.68 RANKING 

6 3 99 +15.90 0.94 34.27 RANKING 

6 4 43 +24.89 1.96 34.85 RANKING 

7 1 22 +12.48 0.00 33.69 RANKING 

7 2 73 +23.42 1.71 33.22 RANKING 

7 3 68 +27.77 1.65 34.66 RANKING 

7 4 88 +29.05 1.98 34.56 RANKING 

8 1 38 +17.00 0.00 33.95 RANKING 

8 2 60 +23.81 1.94 33.70 RANKING 

8 3 2 +24.76 1.03 34.27 RANKING 

9 1 89 +17.74 0.00 30.77 RANKING 

10 1 91 +46.26 0.00 38.16 RANKING 

 

6. Binding affinity Beta Caryophyllene-5V3Y 

Rank  Sub-

Rank  

Run Binding 

Energy 

Cluster 

RMSD 

Reference 

RMSD 

Grep 

Pattern 

1 1 91 +6.38 0.00 32.22 RANKING 

1 2 32 +6.38 0.01 32.21 RANKING 

1 3 70 +6.38 0.01 32.22 RANKING 

1 4 74 +6.38 0.01 32.22 RANKING 

1 5 90 +6.39 0.01 32.22 RANKING 

1 6 23 +6.39 0.01 32.21 RANKING 

1 7 18 +6.39 0.01 32.21 RANKING 

1 8 13 +6.39 0.01 32.22 RANKING 

1 9 62 +6.39 0.01 32.21 RANKING 

1 10 82 +6.39 0.01 32.22 RANKING 

1 11 60 +6.39 0.01 32.22 RANKING 

1 12 75 +6.39 0.01 32.22 RANKING 

1 13 97 +6.39 0.01 32.22 RANKING 

1 14 21 +6.39 0.01 32.22 RANKING 

1 15 31 +6.39 0.01 32.21 RANKING 

1 16 49 +6.39 0.03 32.20 RANKING 

1 17 40 +6.39 0.01 32.22 RANKING 

1 18 57 +6.39 0.01 32.22 RANKING 

1 19 58 +6.39 0.01 32.22 RANKING 
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1 20 46 +6.40 0.00 32.22 RANKING 

1 21 19 +6.40 0.06 32.18 RANKING 

1 22 24 +6.40 0.01 32.21 RANKING 

1 23 53 +6.40 0.01 32.21 RANKING 

1 24 87 +6.40 0.07 32.18 RANKING 

1 25 42 +6.40 0.04 32.19 RANKING 

1 26 56 +6.40 0.01 32.22 RANKING 

1 27 29 +6.40 0.02 32.20 RANKING 

1 28 72 +6.40 0.01 32.22 RANKING 

1 29 81 +6.40 0.01 32.22 RANKING 

1 30 28 +6.40 0.01 32.22 RANKING 

1 31 26 +6.40 0.01 32.22 RANKING 

1 32 9 +6.40 0.03 32.20 RANKING 

1 33 79 +6.40 0.01 32.21 RANKING 

1 34 30 +6.40 0.03 32.20 RANKING 

1 35 38 +6.40 0.05 32.19 RANKING 

1 36 96 +6.40 0.01 32.22 RANKING 

1 37 36 +6.40 0.05 32.19 RANKING 

1 38 6 +6.40 0.06 32.19 RANKING 

1 39 86 +6.40 0.01 32.22 RANKING 

1 40 85 +6.40 0.04 32.19 RANKING 

1 41 95 +6.40 0.05 32.19 RANKING 

1 42 73 +6.41 0.05 32.19 RANKING 

1 43 51 +6.41 0.05 32.19 RANKING 

1 44 84 +6.41 0.01 32.22 RANKING 

1 45 41 +6.41 0.04 32.19 RANKING 

1 46 88 +6.41 0.01 32.21 RANKING 

1 47 52 +6.41 0.03 32.20 RANKING 

1 48 83 +6.41 0.04 32.19 RANKING 

1 49 71 +6.41 0.06 32.19 RANKING 

1 50 4 +6.41 0.00 32.22 RANKING 

1 51 48 +6.41 0.02 32.21 RANKING 

1 52 63 +6.41 0.05 32.19 RANKING 

1 53 50 +6.41 0.05 32.19 RANKING 

1 54 35 +6.41 0.07 32.18 RANKING 

1 55 16 +6.41 0.04 32.19 RANKING 

1 56 47 +6.41 0.06 32.18 RANKING 

1 57 2 +6.41 0.01 32.22 RANKING 

1 58 43 +6.41 0.04 32.19 RANKING 

1 59 59 +6.41 0.03 32.20 RANKING 

1 60 76 +6.41 0.02 32.22 RANKING 

1 61 25 +6.41 0.06 32.19 RANKING 
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1 62 66 +6.41 0.03 32.20 RANKING 

1 63 98 +6.41 0.01 32.21 RANKING 

1 64 100 +6.41 0.06 32.19 RANKING 

1 65 34 +6.41 0.04 32.19 RANKING 

1 66 89 +6.41 0.02 32.21 RANKING 

1 67 99 +6.41 0.04 32.20 RANKING 

1 68 54 +6.41 0.05 32.19 RANKING 

1 69 78 +6.41 0.05 32.19 RANKING 

1 70 1 +6.41 0.06 32.19 RANKING 

1 71 93 +6.41 0.03 32.20 RANKING 

1 72 44 +6.41 0.05 32.19 RANKING 

1 73 39 +6.41 0.06 32.18 RANKING 

1 74 61 +6.41 0.05 32.19 RANKING 

1 75 45 +6.41 0.03 32.20 RANKING 

1 76 64 +6.41 0.05 32.19 RANKING 

1 77 20 +6.41 0.04 32.19 RANKING 

1 78 8 +6.42 0.04 32.19 RANKING 

1 79 15 +6.42 0.05 32.19 RANKING 

1 80 11 +6.42 0.02 32.22 RANKING 

1 81 67 +6.42 0.03 32.20 RANKING 

1 82 33 +6.42 0.04 32.20 RANKING 

1 83 27 +6.42 0.06 32.19 RANKING 

1 84 55 +6.42 0.02 32.21 RANKING 

1 85 3 +6.42 0.03 32.20 RANKING 

1 86 69 +6.42 0.05 32.20 RANKING 

1 87 80 +6.42 0.03 32.20 RANKING 

1 88 37 +6.42 0.04 32.20 RANKING 

1 89 17 +6.42 0.05 32.19 RANKING 

1 90 77 +6.42 0.05 32.19 RANKING 

1 91 10 +6.42 0.07 32.18 RANKING 

1 92 68 +6.43 0.05 32.19 RANKING 

1 93 92 +6.43 0.05 32.20 RANKING 

1 94 65 +6.43 0.07 32.18 RANKING 

1 95 5 +6.43 0.04 32.20 RANKING 

1 96 7 +6.43 0.04 32.20 RANKING 

1 97 14 +6.43 0.07 32.18 RANKING 

1 98 22 +6.43 0.04 32.21 RANKING 

1 99 94 +6.46 0.08 32.18 RANKING 

1 100 12 +6.47 0.03 32.21 RANKING 
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7. Binding affinity Centellin-5V3Y 

Rank  Sub-

Rank  

Run Binding 

Energy 

Cluster 

RMSD 

Reference 

RMSD 

Grep 

Pattern 

1 1 58 -5.66 0.00 30.00 RANKING 

1 2 99 -5.47 1.00 29.80 RANKING 

1 3 23 -5.32 1.52 30.54 RANKING 

1 4 66 -5.30 0.70 29.90 RANKING 

1 5 100 -5.29 0.88 29.90 RANKING 

1 6 6 -5.21 1.03 29.84 RANKING 

1 7 59 -5.21 0.96 30.38 RANKING 

1 8 76 -5.05 1.18 30.23 RANKING 

1 9 24 -4.90 1.15 29.80 RANKING 

1 10 70 -4.89 0.80 30.07 RANKING 

1 11 53 -4.81 1.39 30.42 RANKING 

1 12 82 -4.76 0.77 29.93 RANKING 

1 13 1 -4.75 1.68 30.48 RANKING 

1 14 78 -4.70 0.79 30.00 RANKING 

1 15 68 -4.69 1.65 30.47 RANKING 

1 16 89 -4.68 1.23 30.26 RANKING 

1 17 83 -4.67 1.38 30.85 RANKING 

1 18 11 -4.62 1.40 30.51 RANKING 

1 19 21 -4.61 1.54 29.98 RANKING 

1 20 71 -4.57 0.93 30.32 RANKING 

1 21 84 -4.57 1.52 30.59 RANKING 

1 22 65 -4.52 0.74 30.05 RANKING 

1 23 18 -4.50 1.25 30.24 RANKING 

1 24 13 -4.45 1.62 30.90 RANKING 

1 25 91 -4.45 1.75 30.94 RANKING 

1 26 26 -4.45 1.51 31.02 RANKING 

1 27 19 -4.32 1.74 30.90 RANKING 

1 28 25 -4.31 1.70 30.26 RANKING 

1 29 37 -4.17 1.03 30.03 RANKING 

1 30 61 -4.16 1.76 30.99 RANKING 

1 31 51 -4.16 0.93 30.26 RANKING 

1 32 39 -4.00 1.81 30.88 RANKING 

1 33 49 -3.97 1.16 30.29 RANKING 

1 34 93 -3.95 1.69 30.33 RANKING 

1 35 22 -3.70 0.99 29.81 RANKING 

1 36 4 -3.62 1.39 30.67 RANKING 

1 37 41 -3.61 1.77 30.38 RANKING 

1 38 90 -3.59 1.44 30.27 RANKING 

1 39 46 -3.56 1.94 30.77 RANKING 
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1 40 94 -3.55 0.95 30.31 RANKING 

1 41 7 -3.46 0.95 30.31 RANKING 

1 42 3 -3.45 1.57 30.42 RANKING 

1 43 88 -3.44 1.67 30.33 RANKING 

1 44 32 -3.40 1.80 30.36 RANKING 

1 45 60 -3.38 1.68 30.10 RANKING 

1 46 55 -3.29 1.80 30.66 RANKING 

1 47 16 -3.18 1.58 30.77 RANKING 

1 48 79 -3.13 1.73 30.57 RANKING 

1 49 95 -2.84 1.94 31.01 RANKING 

1 50 92 -2.67 0.90 30.21 RANKING 

1 51 62 -2.62 1.98 29.80 RANKING 

1 52 27 -2.20 1.66 30.50 RANKING 

1 53 43 -1.97 1.63 30.52 RANKING 

1 54 31 -1.72 1.87 30.07 RANKING 

1 55 8 -1.70 1.98 30.74 RANKING 

1 56 57 +0.25 1.44 29.77 RANKING 

1 57 63 +1.63 1.84 30.59 RANKING 

2 1 30 -4.55 0.00 29.57 RANKING 

2 2 74 -4.44 1.38 29.59 RANKING 

2 3 38 -4.39 1.53 30.10 RANKING 

2 4 33 -3.84 1.95 30.40 RANKING 

2 5 77 -3.72 1.62 30.13 RANKING 

2 6 47 -3.63 1.84 30.36 RANKING 

2 7 98 -3.44 1.47 30.00 RANKING 

2 8 67 -3.15 1.65 30.17 RANKING 

2 9 81 -0.73 1.87 28.98 RANKING 

2 10 64 +0.96 1.87 28.76 RANKING 

3 1 17 -4.48 0.00 29.97 RANKING 

3 2 48 -3.11 1.34 30.97 RANKING 

3 3 9 -2.31 1.56 30.08 RANKING 

3 4 5 -1.49 1.46 30.30 RANKING 

3 5 10 +12.12 1.73 30.79 RANKING 

4 1 40 -3.78 0.00 29.27 RANKING 

4 2 50 -3.37 0.80 29.38 RANKING 

4 3 73 -2.98 0.99 29.74 RANKING 

4 4 86 -1.30 0.83 29.71 RANKING 

5 1 54 -3.45 0.00 27.08 RANKING 

5 2 80 -2.00 1.75 28.16 RANKING 

5 3 34 -1.00 1.87 27.88 RANKING 

6 1 42 -1.23 0.00 30.75 RANKING 

7 1 87 -0.36 0.00 30.56 RANKING 
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7 2 45 +0.24 0.80 30.54 RANKING 

8 1 69 +1.12 0.00 32.68 RANKING 

8 2 12 +2.24 1.68 32.49 RANKING 

8 3 14 +3.45 1.19 32.63 RANKING 

8 4 72 +3.74 1.22 32.59 RANKING 

8 5 52 +3.79 1.13 32.79 RANKING 

8 6 35 +3.80 1.45 32.53 RANKING 

8 7 2 +3.86 1.22 32.73 RANKING 

8 8 75 +3.95 0.92 32.71 RANKING 

8 9 56 +4.24 1.14 32.54 RANKING 

8 10 96 +5.05 0.94 32.58 RANKING 

8 11 20 +5.77 1.28 32.73 RANKING 

8 12 85 +6.38 0.90 32.58 RANKING 

8 13 15 +6.76 1.21 32.71 RANKING 

8 14 44 +8.53 1.14 33.11 RANKING 

9 1 36 +8.59 0.00 32.78 RANKING 

10 1 29 +9.55 0.00 32.70 RANKING 

10 2 28 +9.58 0.88 32.64 RANKING 

11 1 97 +17.20 0.00 32.42 RANKING 

 

8. Binding affinity Isoniazid-5V3Y 

Rank  Sub-

Rank  

Run Binding 

Energy 

Cluster 

RMSD 

Reference 

RMSD 

Grep 

Pattern 

1 1 43 -4.08 0.00 36.21 RANKING 

1 2 86 -4.08 0.01 36.21 RANKING 

1 3 12 -4.08 0.01 36.21 RANKING 

1 4 77 -4.08 0.03 36.20 RANKING 

1 5 62 -4.08 0.02 36.21 RANKING 

1 6 90 -4.08 0.02 36.20 RANKING 

1 7 92 -4.08 0.01 36.21 RANKING 

1 8 82 -4.07 0.02 36.21 RANKING 

1 9 44 -4.07 0.03 36.21 RANKING 

1 10 33 -4.07 0.05 36.19 RANKING 

1 11 27 -4.07 0.02 36.20 RANKING 

1 12 9 -4.07 0.02 36.21 RANKING 

1 13 37 -4.07 0.05 36.18 RANKING 

1 14 7 -4.07 0.04 36.19 RANKING 

1 15 95 -4.07 0.03 36.20 RANKING 

1 16 13 -4.07 0.04 36.20 RANKING 

1 17 98 -4.07 0.03 36.20 RANKING 

1 18 87 -4.07 0.03 36.20 RANKING 

1 19 72 -4.06 0.03 36.22 RANKING 
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1 20 88 -4.06 0.04 36.22 RANKING 

1 21 81 -4.06 0.05 36.23 RANKING 

1 22 19 -4.06 0.27 36.01 RANKING 

1 23 76 -4.06 0.27 36.00 RANKING 

1 24 85 -4.06 0.04 36.22 RANKING 

1 25 80 -4.06 0.27 36.01 RANKING 

1 26 20 -4.06 0.27 36.00 RANKING 

1 27 96 -4.06 0.05 36.23 RANKING 

1 28 99 -4.06 0.04 36.22 RANKING 

1 29 66 -4.06 0.28 35.98 RANKING 

1 30 46 -4.06 0.29 35.97 RANKING 

1 31 11 -4.06 0.27 36.00 RANKING 

1 32 18 -4.06 0.04 36.22 RANKING 

1 33 26 -4.06 0.26 36.01 RANKING 

1 34 91 -4.05 0.26 36.02 RANKING 

1 35 25 -4.05 0.05 36.20 RANKING 

1 36 35 -4.04 0.25 36.03 RANKING 

1 37 45 -4.04 0.07 36.19 RANKING 

1 38 22 -4.04 0.11 36.22 RANKING 

1 39 60 -4.04 0.26 36.01 RANKING 

1 40 8 -4.04 0.05 36.22 RANKING 

1 41 17 -4.04 0.06 36.24 RANKING 

1 42 64 -4.03 0.08 36.22 RANKING 

1 43 71 -4.03 0.07 36.22 RANKING 

1 44 83 -4.03 0.11 36.22 RANKING 

1 45 36 -4.03 0.09 36.22 RANKING 

1 46 31 -4.03 0.30 35.97 RANKING 

1 47 63 -4.03 0.30 35.97 RANKING 

1 48 5 -4.03 0.07 36.19 RANKING 

1 49 48 -4.03 0.30 35.97 RANKING 

1 50 94 -4.03 0.29 35.98 RANKING 

1 51 54 -4.03 0.06 36.20 RANKING 

1 52 10 -4.03 0.35 35.92 RANKING 

1 53 23 -4.03 0.33 35.95 RANKING 

1 54 57 -4.03 0.35 35.93 RANKING 

1 55 100 -4.03 0.31 35.97 RANKING 

1 56 58 -4.03 0.31 35.97 RANKING 

1 57 39 -4.03 0.31 35.97 RANKING 

1 58 84 -4.03 0.35 35.94 RANKING 

1 59 4 -4.03 0.06 36.20 RANKING 

1 60 30 -4.03 0.27 35.99 RANKING 

1 61 40 -4.03 0.07 36.19 RANKING 
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1 62 21 -4.02 0.32 35.97 RANKING 

1 63 14 -4.02 0.07 36.21 RANKING 

1 64 50 -4.02 0.07 36.19 RANKING 

1 65 42 -4.02 0.31 35.97 RANKING 

1 66 28 -4.02 0.09 36.19 RANKING 

1 67 73 -4.02 0.33 35.96 RANKING 

1 68 53 -4.02 0.32 35.97 RANKING 

1 69 74 -4.02 0.31 35.97 RANKING 

1 70 93 -4.02 0.31 35.97 RANKING 

1 71 55 -4.02 0.32 35.97 RANKING 

1 72 16 -4.02 0.08 36.20 RANKING 

1 73 38 -4.02 0.31 35.97 RANKING 

1 74 41 -4.02 0.08 36.19 RANKING 

1 75 51 -4.02 0.25 36.01 RANKING 

1 76 24 -4.02 0.33 35.96 RANKING 

1 77 6 -4.02 0.32 35.96 RANKING 

1 78 59 -4.01 0.34 35.96 RANKING 

1 79 75 -4.01 0.11 36.23 RANKING 

1 80 15 -4.01 0.33 35.96 RANKING 

1 81 65 -4.01 0.32 35.97 RANKING 

1 82 52 -4.01 0.35 35.95 RANKING 

1 83 79 -4.01 0.35 35.97 RANKING 

1 84 32 -3.99 0.10 36.18 RANKING 

2 1 29 -4.05 0.00 30.90 RANKING 

2 2 69 -4.05 0.30 30.94 RANKING 

2 3 67 -4.05 0.05 30.92 RANKING 

2 4 70 -4.04 0.29 30.95 RANKING 

2 5 2 -4.04 0.07 30.93 RANKING 

2 6 56 -4.04 0.39 30.81 RANKING 

2 7 89 -4.04 0.36 30.78 RANKING 

2 8 78 -4.03 0.07 30.91 RANKING 

2 9 61 -4.03 0.30 30.95 RANKING 

2 10 1 -4.03 0.07 30.93 RANKING 

2 11 3 -4.03 0.31 30.95 RANKING 

2 12 68 -4.01 0.27 31.10 RANKING 

2 13 47 -4.01 0.29 30.94 RANKING 

2 14 34 -4.01 0.33 31.00 RANKING 

3 1 97 -3.60 0.00 34.56 RANKING 

3 2 49 -3.59 0.06 34.58 RANKING 
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Lampiran 6. Hasil Uji Statistik Normalitas 

1. Kode Protein 4KM2 

 

2. Kode Protein 5V3Y 

 

Lampiran 7. Hasil Uji Statistik Homogenitas 

1. Kode Protein 4KM2 
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2. Kode Protein 5V3Y 

 

 

Lampiran 8. Hasil Uji Statistik ANOVA Pada Kode Protein 5V3Y 

 

Lampiran 9. Hasil Uji Post Hoc Pada Kode Protein 5V3Y 
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Lampiran 10. Hasil Uji Kruskal-Wallis Pada Kode Protein 4KM2 
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