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LAMPIRAN 1 

Skema Kerja 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

Pengambilan data dari Protein Data Bank 

(PDB ID =2GLI) 

Preparasi protein 

menggunakan YASARA versi 6 

Membuat model ligan dengan 
MarvinSketch versi 5.6.2 

Validasi binding site (binding pose) menggunakan ligan asli 

(native ligand) Cyclopamine, diperoleh nilai RMSD = 1,614 Å  

 

Persiapan Alat dan Bahan 

Diperoleh koordinat binding site 

Dilakukan dock ing terhadap 28 ligan 

Kalkulasi nilai skoring dan pose 

Pembahasan 

Kesimpulan 
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LAMPIRAN 2 

Proses Docking dengan PLANTS  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Preparasi Protein (dengan Yasara) dan Ligand (dengan 

MarvinSketch versi 5.6.2), file disimpan dalam 

protein.mol2 dan ligand.mol2 

Diatur  Binding Site Definition (Binding.def) dari Protein (PDB ID= 2GLI), diperoleh 

koordinat Binding site. (Koordinat X,Ydan Z), dan terbentuk file plantsconfig 

“Kode perintah = PLANTS1.2 - -mode bind ligand.mol2 5 protein.mol2” 

Dijalankan dock ing dengan membuka terminal linux : 

(KodePerintah =PLANTS1.2 - -mode screen plantsconfig) 

Diperoleh beberapa nilai skor terbaik  
 

 

Kalkulasi skoring, penentuan pose dan visualisasi hasil  
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LAMPIRAN 3 

DAFTAR SENYAWA BAHAN ALAM GOLONGAN ALKALOID 

 

Evodiamine 

 

 

 

 

 

Amphimedine 

 

 

 

 

 

 

Vinblastine 

 

 

 

 

 

 

Vincristine 
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Tylophoridicine A 

 

N

H

H3CO

HO

OCH3  

Camptothecin 

 

 

 

 

 

 

 

Cephalotaxine 

 

 

 

 

 

 

Eupolauramine 
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Sampangine 

 

 

 

 

 

Narciclasine 

  

 

 

 

Sanguinarine 

 

 

 

 

Boldine 

 

 

 

 

 

Lycorine 
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Homoharringtonine 

 

 

 

 

 

Epipodophyllotoxin 

 

 

 

 

 

Rohitukine 

 

 

 

 

 

 

Ellipticine 

 

 

 

 

 

Cyclopamnie 
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Lycoricidine 

 

 

 

 

 

Pancratistatin 

 

 

 

 

 

 

Berbamine 

 

Chelidonine 

 

Colchicine 
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Matrine 

 

Pellitorine 

 

Piperine 

 

Solanine 

 

Tetrandrine 

 

Staurosporinone 
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Tabel 3. Data Analisis Hasil Docking Konformasi Terbaik Senyawa-Senyawa Bahan Alam Alkaloid Dalam 

Lingkungan Tak Berair Menggunakan MMV 

 

LAMPIRAN 4 

TABEL HASIL PENGAMATAN 

  

      

No Nama Sampel 
Asam 
Amino 

Ikatan Hidrogen 
(Å) 

Energi Ikatan (Kkal/mol)  Atom ID 

Donor Energi 

Ikatan 

Total 

Energi 
Ligan Target 

1 Cyclopamine HIS 129 3,0505 -2,0000 -65,3390 N0 O395 Ligan 

2 Staurosporine 
GLU 175 2,7969 -2,0000 

-67,7400 
O23 N1145 Target 

THR 173 3,3208 -0,5280 N12 O1120 Ligan 

3 Amphimidine - - - -58,797 - - - 

4 Berbamine LEU 184 2,8972 -2,0000 -56,4080 O7 N1284 Target 

5 Boldine 
GLU 175 3,0315 -2,0000 

-55,6400 
O18 N1145 Target 

THR 173 3,0277 -2,0000 O17 O1117 Ligan 

6 Camptotechin - - - -63,7870 - - - 

7 Chephalotaxine 

HIS 140 3,2924 -0,7175 

-60,8300 

O8 N587 Target 

GLU 147 2,7594 -2,0000 O18 O685 Ligan 

GLY 142 2,7564 -2,0000 O18 O619 Ligan 

8 Chelidonine VAL 252 3,0154 -2,0000 -58,1560 O25 O2330 Ligan 

9 Colchisine - - - -45,9990 - - - 

10 Ellipt icine ARG 178 2,9894 -2 -58,7970 N12 N1195 Target 

11 Epipodophyllotoxin - - - -46,8240 - - - 

12 Euplauramine - - - -50,1800 - - - 

13 Evodiamine 
GLU 175 3,0021 -2,0000 

-69,6680 
O22 N1145 Target 

THR 173 2,9983 -2,0000 N6 O1120 Ligan 

14 Lycoridine 

ASN 213 2,5383 -1,5883 

-57,0710 

O19 N1732 Target 

ASN 186 

3,0513 -2,0000 O17 N1329 Target 

3,0735 -2,0000 O18 N1329 Target 

3,3286 -0,4758 O17 N1318 Target 

GLU 185 3,1890 -1,4064 O17 O1308 Ligan 

THR 189 2,7721 -2,0000 O17 O1378 Ligan 

15 Lycorine 

CYS 172 2,5997 -1,5997 

-64,4810 

O20 O1107 Ligan 

CYS 177 2,5979 -1,9627 O16 O1172 Ligan 

PHE 174 2,7212 -2,0000 O16 O1130 Ligan 

THR 173 3,0294 -2,0000 O16 O1117 Ligan 

16 Homoharringtonine 

ARG 183 3,0674 -2,0000 

-65,6770 

O8 N1281 Target 

HIS 170 2,7092 -2,0000 O27 N1081 Target 

LEU 184 2,8802 -2,0000 O29 N1284 Target 

TYR 155 2,8895 -2,0000 O36 O815 Ligan 
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No Nama Sampel 
Asam 
Amino 

Ikatan Hidrogen 
(Å) 

Energy Ikatan (Kkal/mol)  Atom ID 

Donor Energy 
Ikatan 

Total 
Energi 

Ligan Target 

17 Matrine 

ARG 241 3,3275 -1,0931 

-54,1010 

O17 N2161 Target 

GLU 228 2,8131 -2,0000 N13 O1959 Ligan 

CYS 229 2,8695 -2,0000 O17 N1961 Target 

18 Pancracristine 

ARG 178 2,8625 -2,0000 

-63,1980 

O18 O1182 Ligan 

CYS 172 

3,0560 -2,0000 O19 O1107 Ligan 

2,8692 -2,0000 O17 N1102 Target 

2,6878 -2,0000 N10 O1107 Ligan 

CYS 177 3,3694 -0,2043 N10 O1172 Ligan 

LYS 171 3,0331 -2,0000 O21 N1101 Ligan 

LYS 179 3,0414 -2,0000 O17 N1201 Target 

SER 180 
2,3525 -0,3500 O18 O1229 Ligan 

3,1423 -1,7178 O18 N1220 Target 

THR 173 3,2538 -0,9749 O19 O1117 Ligan 

19 Pellitorine LYS 234 2,9553 -2,0000 -61,2460 N10 O2046 Ligan 

20 Narciclacine 

CYS 233 2,6598 -2,0000 

-63,4190 

O19 O2035 Ligan 

CYS 238 3,0809 -2,0000 O20 N1200 Target 

GLY 237 2,7622 -2,0000 O20 N2093 Target 

LEU 235 3,0900 -2,0000 O19 O132 Ligan 

THR 239 

2,9261 -2,0000 O20 O2119 Ligan 

2,8530 -2,0000 O19 N2111 Target 

3,0803 -2,0000 O20 N2111 Target 

21 Piperine 
ARG 249 2,8953 -2,0000 

-79,6120 
O20 N2286 Target 

HIS 220 3,0479 -2,0000 O7 N1820 Target 

22 Rohitukine 

ARG 163 3,0456 -2,0000 

-57,2480 

O18 O961 Ligan 

ARG 107 2,7009 -2,0000 O17 N70 Target 

TRP 141 
2,7702 -2,0000 O17 N602 Target 

3,1327 -1,7822 O21 N602 Target 

23 Sampangine HIS 256 3,3746 -0,1695 -60,4560 N10 N2399 Target 

24 Sanguinarine - - - -69,3750 - - - 

25 Tetrandine 

GLU 185 2,6661 -2,0000 

-45,9990 

O17 N1303 Target 

LEU 184 
3,0858 -2,0000 043 N1284 Target 

2,8696 -2,0000 O17 N1284 Target 

26 Tylophoridicine A 
GLU 175 

3,0321 -2,0000 

-66,2790 

O24 N1145 Target 

3,2525 -0,9831 O23 N1145 Target 

THR 173 2,9500 -2,0000 O23 01117 Ligan 

27 Solanine 
ARG 162 

3,1118 -1,9214 

-75,0780 

O59 N953 Target 

2,9581 -2,0000 O14 N1303 Target 

HIS 170 2,7056 -2,0000 O56 N1081 Target 
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No Nama Sampel 
Asam 
Amino 

Ikatan Hidrogen 
(Å) 

Energy Ikatan (Kkal/mol)  Atom ID 

Donor Energy 
Ikatan 

Total 
Energi 

Ligan Target 

 Solanine 

GLU 185 
3,0680 -2,0000 

 

O21 N1369 Ligan 

3,0433 -2,0000 O14 N1303 Target 

LYS 188 3,0988 -2,0000 O21 N1369 Ligan 

TYR 155 2,8289 -2,0000 O11 O829 Ligan 

28 Vinblastine GLU 128 
3,1896 -1,4025 

-70,5910 
O19 O389 Ligan 

2,7159 -2,0000 O19 O388 Ligan 

29 Vincristine GLU 175 3,1087 -1,9418 -62,4930 N12 O1158 Ligan 
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Tabel 4. Data Analisis Hasil Docking Konformasi Terbaik Senyawa-Senyawa Bahan Alam Alkaloid Dalam 
Lingkungan Berair Menggunakan MMV 

 

 

 

No Nama Sampel 
Asam 
Amino 

Ikatan 
Hidrogen ( Å) 

Energy Ikatan (Kkal/mol)  Atom ID 

Donor EnergI 

Ikatan 

Total 

Energi  
Ligan Target 

1 Cyclopamine 
VAL 252 2,9655 -2,0000 

-73,9010 
O20 O2320 Ligan 

PRO 230 2,7922 -2,0000 N28 O1976 Ligan 

2 Staurosporine 
GLU 175 2,8131 -2,0000 

-67,5160 
O23 N1140 Target 

THR 173 3,3611 -0,5280 N12 O1115 Ligan 

3 Amphimidine - - - -62,9390 - - - 

4 Berbamine - - - -51,9560 - - - 

5 Boldine 
GLU 175 3,0452 -2,0000 

-55,8740 
O18 N1140 Target 

THR 173 3,0028 -2,0000 O17 O1112 Ligan 

6 Camptotechin GLU 175 2,6850 -2,0000 - O22 N1140 Target 

7 Chephalotaxine 
GLU 147 2,7535 -2,0000 

-60,2960 
O18 O680 Ligan 

GLY 142 2,7674 -2,0000 O18 O615 Ligan 

8 Chelidonine 

ARG 178 3,0271 -2,0000 

-72,0870 

O19 O1190 Target 

CYS 172 2,8204 -2,0000 O25 O1102 Ligan 

CYS 177 2,7405 -2,0000 O25 O1167 Ligan 

PHE 174 3,2378 -1,0812 O25 O1125 Ligan 

THR 173 3,0876 -2,0000 O25 O1112 Ligan 

9 Colchisine 

GLU 175 2,9889 -2,0000 

-46,6160 

O21 N1140 Target 

PHE 174 3,1953 -1,3648 O19 N1120 Target 

H2O 2,9790 -2,0000 O16 H2O Target 

10 Ellipt icine GLU 175 3,0514 -2 -61,7870 N2 N1140 Target 

11 Epipodophyllotoxin - - - -46,8240 - - - 

12 Euplauramine - - - -46,8080 - - - 

13 Evodiamine 
GLU 175 2,9932 -2,0000 

-69,7810 
O22 N1140 Target 

THR 173 2,9967 -2,0000 N6 O1115 Ligan 

14 Lycoridine 

CYS 238 2,9809 -2,0000 

-63,4010 

O19 N2091 Target 

THR 239 
2,5505 -1,6702 O18 N2109 Ligan 

2,8829 -2,0000 O19 N2101 Target 

GLU 237 3,1890 -2,0000 O19 O2084 Target 

15 Lycorine 
GLU 175 2,9848 -2,0000 

-61,4150 
O16 O1153 Ligan 

THR 173 2,6270 -2,0000 O16 O1112 Ligan 

16 Homoharringtonine 

ARG 178 2,7994 -2,0000 

-61,4600 

O36 O1177 Ligan 

GLN 118 3,3978 -0,0145 N11 O226 Ligan 

LYS 168 2,5981 -1,9874 O37 N1028 Target 

SER 180 
2,9152 -2,0000 O36 N1215 Target 

2,9742 -2,0000 O36 N1224 Ligan 

17 Matrine - - - -59,1230 - - - 
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No Nama Sampel 
Asam 
Amino 

Ikatan 
Hidrogen ( Å) 

Energy Ikatan (Kkal/mol)  Atom ID 

Donor EnergI 
Ikatan 

Total 
Energi  

Ligan Target 

18 Pancracristine 

ARG 178 2,8665 -2,0000 

-63,247 

O18 O1177 Ligan 

CYS 172 

3,0517 -2,0000 O19 O1102 Ligan 

2,8941 -2,0000 O17 O1097 Target 

2,6973 -2,0000 N10 O1102 Ligan 

CYS 177 3,3744 -0,1705 N10 O1167 Ligan 

LYS 171 3,0413 -2,0000 O21 N1096 Ligan 

LYS 179 3,0463 -2,0000 O17 N1196 Target 

SER 180 
2,3684 -0,4563 O18 O1224 Ligan 

3,1813 -1,4581 O18 N1215 Target 

THR 173 3,2455 -1,0301 O19 O1112 Ligan 

19 Pellitorine - - - -61,217 - - - 

20 Narciclacine 

ARG 178 2,5678 -1,7850 

-61,6760 

O18 N1190 Target 

 3,0852 -2,0000 O17 N1190 Target 

CYS 172 2,6515 -2,0000 O19 O1102 Ligan 

CYS 177 3,0631 -2,0000 O21 O1167 Ligan 

GLU 175 2,6085 -2,0000 O20 O1153 Ligan 

THR 173 3,1023 -1,9844 O21 O1112 Ligan 

 2,7075 -2,0000 O20 O1112 Ligan 

21 Piperine - - - -63,603 - - - 

22 Rohitukine 
GLU 136 3,0097 -2,0000 

-57,168 
O21 N507 Target 

GLN 154 2,6948 -2,0000 O21 O801 Ligan 

23 Sampangine - - - -62,205 - - - 

24 Sanguinarine - - - -65,263 - - - 

25 Tetrandine H2O 3,2048 -1,3011 -39,8130 O17 H2O Target 

26 Tylophoridicine A LYS 240 
3,0616 -2,0000 

-65,8290 
O23 N2132 Ligan 

2,8650 -2,0000 N15 O2074 Ligan 

27 Solanine 

ARG 162 
3,1118 -1,9214 

-75,0780 

O59 N953 Target 

2,9581 -2,0000 O14 N1303 Target 

HIS 170 2,7056 -2,0000 O56 N1081 Target 

GLU 185 
3,0680 -2,0000 O21 N1369 Ligan 

3,0433 -2,0000 O14 N1303 Target 

LYS 188 3,0988 -2,0000 O21 N1369 Ligan 

TYR 155 2,8289 -2,0000 O11 O829 Ligan 

28 Vinblastine GLU 128 
3,1579 -1,6141 

-70,7990 
O19 O387 Ligan 

2,6857 -2,0000 O19 O388 Ligan 

29 Vincristine GLU 167 3,0446 -2,0000 -58,4920 N12 O1027 Ligan 
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Tabel 5. Keterangan Gambar Senyawa Uji dengan GLI  

LAMPIRAN 5 

Interaksi Senyawa Uji dengan GLI dalam Lingkungan Tidak Berair 

 

 

Simbol Bulatan Merah Menunjukkan atom oksigen (O) 

Simbol Bulatan Ungu Menunjukkan atom nitrogen (N) 

Simbol Bulatan Putih Menunjukkan atom karbon (C) 

Simbol Bulatan Kuning Menunjukkan atom sulfur (S) 

 

 

 

 

 

 

 

 

Gambar 4. Interaksi Cyclopamine dengan Protein Glioma (GLI) dalam 

lingkungan tak berair 
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Gambar 5. Interaksi Staurosporinone dengan Protein  Glioma (GLI) dalam 
lingkungan tak berair 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Gambar 6. Interaksi Evodiamine dengan Protein Glioma (GLI) dalam 

lingkungan tak berair 
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Gambar 7. Interaksi Camptotechin dengan Protein Glioma (GLI) dalam 

lingkungan tak berair  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Gambar 8. Interaksi Homoharringtonine dengan Protein Glioma (GLI) 

dalam lingkungan tak berair 
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Gambar 9. Interaksi Pancracristine dengan Protein Glioma (GLI) dalam 

lingkungan tak berair 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Gambar 10. Interaksi Sanguinarine dengan Protein Glioma (GLI) dalam 

lingkungan tak berair 
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Gambar 11. Interaksi Vinblastine dengan Protein Glioma (GLI) dalam 

lingkungan tak berair 
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Lampiran 6 

Interaksi Senyawa Uji dengan GLI dalam Lingkungan Berair 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Gambar 12. Interaksi Cyclopamine dengan Protein Glioma (GLI) dalam 

lingkungan berair 
 

 

 

 

 

 

 

 

Gambar 13. Interaksi Camptotechin dengan Protein Glioma (GLI) dalam 
lingkungan berair 
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Gambar 14. Interaksi Staurosporinone dengan Protein Glioma (GLI) 

dalam lingkungan berair  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Gambar 15. Interaksi Evodiamine dengan Protein Glioma (GLI) dalam 

lingkungan berair 
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Gambar 16. Interaksi Homoharringtonine dengan Protein Glioma (GLI) 

dalam lingkungan berair  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Gambar 17. Interaksi Pancracristine dengan Protein Glioma (GLI) dalam 

lingkungan berair  
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Gambar 18. Interaksi Sanguinarine dengan Protein Glioma (GLI) dalam 

lingkungan berair  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Gambar 19. Interaksi Vinblastine dengan Protein Glioma (GLI) dalam 

lingkungan berair  


