
LAMPIRAN I 

PREPARASI LIGAN DAN RESEPTOR 

 

 

Reseptor 6ZRU dalam bentuk 3D 

 

 

Reseptor 7CTT dalam bentuk 3D 

 



 

Reseptor 6LZG dalam bentuk 3D 

 

 

Preparasi ligan dan reseptor 

 

 

 

 

 

LAMPIRAN II 



VALIDASI METODE DOCKING 

 

 

Nilai RMSD 6ZRU hasil docking menggunakan Autodock 

 

 

 

Nilai RMSD 7CTT hasil docking menggunakan Autodock 

 

 



Nilai RMSD 6LZG hasil docking menggunakan Autodock 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

LAMPIRAN III 

VIRTUAL SCREENING 

 

Lampiran 3.1 Ligan terbaik hasil docking Main Protease (6ZRU) 

No Nama Senyawa Struktur Kimia 

1. 3’_methoxypuearin 

 



2. 3’-

_hydroxy_5_6_7_8_4_penthametoxyflavone 

 
3. 3_3_4_5_6_7_8_heptamethoxyflavone 

 
4. 3’_hydroxypuearin_glucoside 

 
5. 2_beta_2 

 
6. 2’_0_rhamnosylvitexin 

 
7. 2’_0_galloyhyperin_ 

 



8. Noreugenin 

 
9. Bavachinin 

 
10. Calycosin 

 
 

Lampiran 1.2 Ligan terbaik hasil docking RdRp (7CTT) 

No Nama Senyawa Gambar Ligan 

1. Morusin 

 
2. Licoflavone B 

 



3. Icaritin 

 
4. Glabrol 

 
5. Neobavaisoflavone 

 
6. Dracorhodin perchorate 

 
7. Glabrone 

 
8. Methylphiogonone_a 

 



9. Corvlin 

 
10. Maackiain 

 
 

Lampiran 1.3 Ligan terbaik hasil docking ACE2 (6LZG) 

No Senyawa Gambar Ligan 

1.  Noreugenin 

 

2.  Liquiritigenin 

 



3.  Tectochrysin 

 

4.  Galangin 

 

5.  Diacorhodin_perchorate 

 

6.  Methylophiopogonone 

 

7.  Negletein 

 



8.  Medicarpin 

 

9.  Baicalein 

 

10.  Luteolin 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

LAMPIRAN IV 

VISUALISASI HASIL DOCKING 

 

 

Visualisasi 3D 6ZRU + 3’_methoxypuearin 

 



 

Visualisasi 3D 7CTT + morusin 

 

 

 

Visualisasi 3D 6LZG + noreugenin 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

LAMPIRAN V 

MOLECULAR DOCKING 

 

 

Grafik RMSD 6ZRU 

 



 

Grafik RMSF 6ZRU 

 

 

Fluktuasi teringgi Native Ligand 

 



 

Fluktuasi tertinggi 3’_methoxypuearin 

 

 

Fluktuasi tertinggi Chloroquine 

 

   
 

Fluktuasi terendah native 

ligand 

 

Fluktuasi terendah 

3’_methoxypuearin 

 

Fluktuasi terendah 

Chloroquine 

 

 



 

Grafik RMSD 7CTT 

 

Grafik RMSF 7CTT 

 



 

Fluktuasi tertinggi Native Ligand 

 

 

Fluktuasi tertinggi Morusin 

 

 



Fluktuasi tertinggi Ribavirin 

 

  
 

 

Fluktuasi terendah Native 

Ligand 

 

Fluktuasi terendah Morusin 

 

Fluktuasi terendah 

Ribavirin 

 

 

 

Grafik RMSD 6LZG 

 



 

Grafik RMSF 6LZG 

 

 

Fluktuasi tertinggi Native Ligand 

 



 

Fluktuasi tertinggi Noreugenin 

 

 

Fluktuasi tertinggi Hydroxychloroquine 

 

   
 

Fluktuasi terendah Native 

Ligand 

 

Fluktuasi terendah 

Noreugenin 

 

Fluktuasi terendah 

Hydroxychloroquine 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

LAMPIRAN VI 

PREDIKSI PROFIL FARMAKOKINETIK DAN TOKSISITAS 

 

 

Prediksi profil farmakokinetik dan toksisitas senyawa 3’_methoxypuearin menggunakan 

pkCSM 

 



 

Prediksi profil farmakokinetik dan toksisitas senyawa morusin menggunakan pkCSM 

 

 

Prediksi profil farmakokinetik dan toksisitas senyawa noreugenin menggunakan pkCSM 

 



  
 

 

Lipinski’s Rule of Five 

senyawa 3’methoxypuearin 

 

Lipinski’s Rule of Five 

senyawa morusin 

 

Lipinski’s Rule of Five 

senyawa 3’methoxypuearin 

 

 


