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TAHAP VISUALISASI
INTERAKSI RESEPTOR-LIGAN

1. Buka aplikasi BIOVIA Discovery Studio Visualizer
2. Pilih File = Open = pilih file.pdb reseptor
3. Pilih File =» Open = pilih file.pdb ligan

Discovery Studio Visualizer
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TAHAP VISUALISASI INTERAKSI RESEPTOR-LIGAN

4. Pilih File = New = Molecule Window (untuk membuat window baru)

Discovery Studio Visualizer
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5. C}Dy reseptor dan paste pada window baru dengan cara klik nama reseptor =» klik kanan

a mouse -) Copy = buka window baru = klik kanan pada mouse =» Paste

DDDDDDDDDDD ""H [ %*| Molecule (2)

v B < }f\?}"T G -
.?m
Cut

3
g
(=]
Show All m" - - - -
shewOnly e G T . ) L
lllllllll Ctrl+A \ﬁ WQ* } ; *? ‘E/«? '-‘ T T T EE
EEEEEEEEEEEE T
) 5 ‘?eu h& . .
: b3 “‘&CC ] Paste  CtreV I
e ' < ﬂ %ﬂ‘m‘% ‘:-

Display Bonds {§
GGGGG (
Remove Group ) \
Attributes of 30DU...

Lo\
\_y
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6.

Copy ligan dan paste pada window baru dengan cara klik nama reseptor =»
klik kanan pada mouse =» copy = buka window baru =» klik kanan pada

mouse = Paste

- - - - v:g:ﬂ
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Klik Non-Bond Interactions Monitor = checklist tipe interaksi yang ingin
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TAHAP VISUALISASI INTERAKSI RESEPTOR-LIGAN

8. Klik Tools =» Receptor-Ligand Interactions =» View Interaction Options X
Interactions = Maka akan muncul kolom View Toggle Interaction Visibility
Interactions Salt Bridge -
Tools  Window Help v Electrostatic

Charge
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TAHAP VISUALISASI INTERAKSI RESEPTOR-LIGAN

10. Pada bagian Non-bond terdapat informasi tentang interaksi yang terjadi antara
reseptor dan ligan, diantaranya: asam amino yang berikatan dengan ligan, kategori
dan tipe ikatan, jarak ikatan dll.

Marne Visible Color Parent Distance Category Types From From Chermnistry Te Te Chemistry Angle Deviation Theta
1 AITD1500:51 - A:GLU288:0E2 fes D Mon-bond... 3,2326 Other Sulfur-¥ A:ITD15... Sulfur AxGL... QNS 27,874 79,117
2 mITD1500:52 - A:CYS5186:0 fes |:| Mon-bond... 3,12667 Other Sulfur-x A:ITD15... Sulfur ACY... QNS 15,031 ar,670
3 AITD1S00:C3 - A:TYR 116 Yes . Mon-baond... 3,75833 Hydrophobic  PiGigma  A:ITD15.. CH A:TY ... Pi-Orbitals 19,77
4 A:ITD1500:52 - A:HIS113 Yes |:| Mon-bond... 5,86451 Other Pi-sulfur  A:ITD15... Sulfur A:HL.. Pi-Orbitals 74,842
5 ACYS186 - A:ITD1500 Yes |:| Mon-bond... 4,88801 Hydrophobic  Alkyl B:CY5186  Alkyl A:IT...  Alkyl
6 ATRPS4 - A:TTD 1500 fes |:| Mon-bond... 5,08155 Hydrophobic  Pi-Alkyl ATRP24  Pi-Orhitals AT Alkyl
7 ATRPS4 - A:TTD 1500 s |:| Mon-bond... 4,81919 Hydrophobic  Pi-Alkyl ATRP24  Pi-Orbitals AT Alkyl
g  AHIS113 - A:ITD1500 Yes |:| Mon-bond... 5,26182 Hydrophobic  Pi-Alkyl A:HIS113 Pi-Orbitals A:IT...  Alkyl
9  AITD1500:51 - A:GLU283:0E2 fes D Mon-bond... 3,2326 Other Sulfur-¥ A:ITD15... Sulfur AxGL... QNS 27,874 79,117
10 A:ITD1500:52 - A:CY5186:0 fes |:| Mon-bond... 3,12667 Other Sulfur-x A:ITD15... Sulfur ACY... QNS 15,031 ar,670
11 AITD1500:C3 - A:TYR 116 Yes . Mon-baond... 3,75833 Hydrophobic  PiGigma  A:ITD15.. CH A:TY ... Pi-Orbitals 19,77
17 A TTRACAMET  AITE 44 [T e 1 hlom heond  © ocacd Mt Dii Cidfiae ATTHAE Culfae AT i kil 27

nincAddChain_M\_AminocAdd M\ Atom [ Eh:uru:l N\_ConformerModel M\ Conformer M\ Conformer Atom [/ ConformerBond [/ Cell /\_Chain /\_Residue /\_Mon-bond Monitor 7\ Unfavaerable Mon-bond ,I"L Mon-bond 7
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11. Pada kolom View Interaction, klik Show 2D
Diagram maka akan muncul window yang berisi
interaksi reseptor ligan dalam bentuk 2 dimensi
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12. Klik File =» Save As =» simpan dalam format
.png/ .jpg/ .jpeg = Save

File name:

Molecule-300U

Save as type: | Image Files (*.png;* jpg;*.jpeg;* . bmp)

» Hide Folders

Save

Cancel
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13. Ubah warna background yang berwarna hitam menjadi putih dengan klik kanan

pada window kerja = pilih Background =» pilih Color = pilih warna putih
(sesuai keinginan) =» Ok
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14. Pilih Script = Visualization =» Publication Quality

Scripts | Tools Window  Help
£ Show/Hide Waters
Show/Hide Proteins
Show/Hide Ligands
Show/Hide Surfaces

Sequences Create Surface and Slab
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Jand Optimize Graphics Performance
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15. Klik File =» Save As -) simpan dalam format .dsv/ .png/ .jpg/ .jpeg = Save
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CARA MEMBUAT SURFACE PADA RESEPTOR

Klik Structure =» Surface =» 2. Pilih Display style, Surface rendering, dan warna

Add sesuai keinginan serta atur transparansi dari surface
Structure  Sequence  Chart  Scripts Teols  Win 9 Ok 9 (Dapat di-SaVC)
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CARA MENGUBAH MODE MOUSE UNTUK MELIHAT POPSISI 12
LIGAN PADA RESEPTOR

Klik kanan pada window kerja =» pilih Mouse Mode = Pilih mode yang diinginkan
sesual kebutuhan
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