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dengan menggunakan aplikasi Pymol. Metode yang digunakan pada riset ini
adalah pemodelan molekul dengan menggunakan software Pymol dengan
spesifikasi perangkat yang digunakan versi 2.5.2, menggunakan perangkat
komputer Asus dengan spesifikasi prosessor AMD E2-7015 APU with AMD Published: 05 Juni 2022

Radeon R2 Graphics 1.50 GHz. Riset ini memiliki dua kajian yakni pemurnian

dan isolasi protein. Hasil yang di dapatkan pada riset ini adalah visualisasi Citation:

varian, protein yang belum dimurnikan, protein yang sudah di remove water,

dan protein yang sudah dimurnikan dalam varian spike 7FCD virus Sars-Cov-2.
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1. Introduction

Pemodelan molekul merupakan salah satu aspek yang sangat penting dalam riset ini. Pemodelan
molekul ini memberikan visualisasi sebuah molekul, dimana pada penelitian ini sangat memberikan
manfaat terhadap visualisasi yang akan di teliti.

Berdasarkan hasil riset yang telah di lakukan salah satu aplikasi pemodelan molekul yang telah
digunakan adalah Hyperchem. Hyperchem merupakan aplikasi yang menjelaskan tentang visualisasi

Riset ini akan menjelaskan mengenai evaluasi pemodelan molekular dengan pymol pada
pemurnian dan isolasi protein spike virus sars-cov-2. Aplikasi Pymol ini merupakan salah satu aplikasi
yang sering digunakan dalam penelitian visualisasi pemurnian protein. Dimana hasil yang di dapatkan
dari penggunaan aplikasi Pymol berbentuk visualisasi yang memiliki warna dan struktur yang jelas.
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2. Experimental

Peralatan yang dipakai adalah perangkat komputer dengan spesifikasi prosessor AMD E2-7015
APU with AMD Radeon R2 Graphics 1.50 GHz, dan Software PyMol versi 2.5.2
Riset ini diawali dengan menyiapkan struktur. Pada tahap ini struktur virus sars-cov-2 diambil

melalui situs https://www.rcsb.org/ Struktur yang sudah didownload dilakukan pemurnian menggunakan

software Pymol versi 2.5.2. Pemurnian ini dilakukan dengan cara menarik struktur yang telah di
download melalui menu “file” pada aplikasi pymol. Struktur yang telah di tarik dilakukan pemurnian
dengan cara klik tool “remove water”. Setelah “remove water” dilakukan maka struktur protein yang
dihasilkan akan dimurnikan kembali, dengan cara menekan “preset dan cartoon” pada icon A di aplikasi
pymol.

Persiapan
Persiapan Isolasi Pemurnian
struktur
Hasil

Fig. 1. Skema Kerja

3. Results and discussion

Struktur awal virus sars-cov-2 yang diperoleh dari situs https://www.rcsb.org/, masih belum

murni yang ditandai dengan terdapatnya titik merah pada struktur. Titik merah ini menandakan bahwa

struktur protein masih mengandung air, seperti yang terlihat pada gambar 2
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Fig. 2. Spike protein belum murni dari air

Air yang menempel pada spike protein dihilangkan dengan cara klik tool “remove water”
sehingga titik titik merah pada struktur hilang. Maka struktur yang seperti ini sudah dinyatakan murni dari

air yang menempel, seperti yang terlihat pada gambar 3.

Fig. 3. Spike protein murni dari air

Spike protein yang telah murni dari air, akan dimurnikan lagi untuk menghilangkan native ligand
dan pengotor lainnya. Pemunian ini dilakukan dengan menekan tombol “preset dan cartoon” pada icon A

di aplikasi pymol. Dimana hasil pemurnian ini dapat dilihat pada gambar 4.

DOI:



Evaluasi Pemodelan Molekular dengan PyMol pada Pemurnian dan Isolasi Protein Spike Virus Sars-Cov-2 Varian 7FCD | 4

Fig. 4. Spike protein murni

Protein yang telah berhasil di isolasi dan di murnikan siap untuk di simpan dengan format “PDB”

4. Conclusion

Evaluasi aspek pemodelan molekul pada protein spike virus sars-cov-2 varian 7FCD menggunakan software
pymol dilakukan dengan melalui tahap penyiapan struktur, isolasi, dan pemurnian. Penelitian ini telah berhasil
memurnikan dan mengisolasi selektif protein spike varian 7FCD. Hasilnya dalam bentuk protein tanpa air, native

ligand, dan protein tanpa pengotor lainnya. Penelitian lanjutan diperlukan untuk memvalidasi secara laboratorium.
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