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APLIKASI YANG HARUS DIINSTALL

Mgltools

AutoDock

BIOVIA Discovery Studio Visualizer
Notepad ++

Marvin Sketch

Avogadro

Note: Aplikasi diinstall di DATA (D:)

https://ccsb.scripps.edu/mgltools/downloads/
https://autodock.scripps.edu/download-autodock4/
https://discover.3ds.com/discovery-studio-visualizer-download
https://notepad-plus-plus.org/downloads/
https://docs.chemaxon.com/display/lts-europium/marvinsketch-downloads.md

https://sourceforge.net/projects/avogadro/files/latest/download



https://sourceforge.net/projects/avogadro/files/latest/download

DATA YANG HARUS DISIAPKAN

 File PDB target/reserptor yang didownload pada https://www.rcsb.org/. Pastikan file yang
didownload memiliki resolusi < 3.0 A, tidak mengalami mutasi, berasal dari organisme homo
sapiens atau organisme target pengobatan dan memiliki ligan alami/native ligand.

 Ligan uji yang telah didownload dari https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/ dalan format 3D .sdf
atau ligan uji dapat digambar dengan aplikasi Marvin Sketch (2D format .mol) dan dioptimasi
dengan aplikasi Avogadro (3D format .pdb)


https://www.rcsb.org/
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/

PREPARASI TARGET DAN LIGAN

. Buka aplikasi BIOVIA Discovery Studio Visualizer
. Preparasi target dengan memisahkan reseptor sendiri
. Preparasi native ligand dengan memisahkan ligan sendiri, kemudian

dilakukan penambahan hydrogen dengan mengklik Chemistry =»
Hydrogens =» Add =» Save format .pdb




N =no» P b=

TAHAPAN DOCKING
(AUTODOCK & MGLTOOLS)

Atur path kerja yang digunakan
Masukkan file target/reseptor
Masukkan file ligan

Pemilihan torsi

Pengaturan parameter docking (Grid)

Docking



ATUR PATH KERJA YANG DIGUNAKAN

Preferences

Isi folder
instalasi
AutoDock

Start up
Directory




MASUKKAN FILE TARGET/RESEPTOR

Pilih file .pdb
reseptor

File Rz
molecule




MASUKKAN FILE LIGAN

(optional)




PEMILIHAN TORSI

Torsion

Ligand

tree

Choose Torsion
torsion tree

Save as
PDBQT




PENGATURAN PARAMETER DOCKING (GRID)

Macromolecule Choose

Save .pdbqt Select molecule Pilih reseptor
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PENGATURAN PARAMETER DOCKING (GRID)

types ligand
Select S
Pilih ligan
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PENGATURAN PARAMETER DOCKING (GRID)

Gnid Grid box Center Ce.n ter on
ligand
S et
current

Save GPF
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PENGATURAN PARAMETER DOCKING (GRID)

Run Parameter

autogrid file name

Pilih file

GPF

Didapatkan:
Koordinat Central Grid Point (x,y, dan z)
Grid Size (x,y,dan z)



DOCKING

Docking

Reseptor
.pdbqt

Macromolecule

Set rigid file

name
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DOCKING

Select ey o
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DOCKING

Search parameters

Maximum number of
evals
(direkomendasikan isi
medium)

Genetic algorithm

Number of GA run
(direkomendasikan isi
100)
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DOCKING

Save format [Lamarckian

dpf GA (4.2)
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DOCKING

Run

Run
AutoDock

Pilih file
dpf

Parameter
file name
Browse
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NOTE

* Lihat RMSD native ligand

sebelum dan sesudah
docking (redocking) pada
file .dlg hasil docking atau
menggunakan BIOVIA
Discovery Studio Visualizer

RMSD native ligand
sebelum dan sesudah
docking < 2.0 A(valid)
menunjukkan bahwa
parameter docking dapat
digunakan untuk docking
senyawa ujl

Parameter docking:

Koordinat Central Grid
Point (x,y, dan z)

Grid Size (x,y,dan z)
Number of GA Run
Maximum Number of Evals







