RANCANGAN BERBANTUAN KOMPUTER UNTUK POLIMER TERCETAK MOLEKUL ARTEMISININ
BERDASARKAN PEMODELAN DAN

SIMULASI DINAMIKA MOLEKUL

NUR AFIFAH JAMILAH, Drs. Igmal Tahir, M.Si; Dr. Sri Sudiono, M.Si

Universitas Gadjah Mada, 2018 | Diunduh dari http://etd.repository.ugm.ac.id/

UNIVERSITAS
GADJAH MADA

DAFTAR ISI
PRAKATA iv
DAFTAR ISI %
DAFTAR GAMBAR Vi
DAFTAR TABEL vii
DAFTAR LAMPIRAN viii
INTISARI IX
ABSTRACT X
BABI PENDAHULUAN 1
I.1 Latar Belakang 1
[.2  Tujuan Penelitian 3
1.3 Manfaat Penelitian 4
BAB Il TINJAUAN PUSTAKA DAN PERUMUSAN HIPOTESIS 5
I1.1 Tinjauan Pustaka 5
[1.1.1 Polimer tercetak molekul 5
[1.1.2 Rancangan MIP berbantuan komputer 6
I1.1.3 Mekanika kuantum pada rancangan MIP 7
[1.1.4 Formulasi optimal untuk MIP 9
[1.1.5 Simulasi dinamika molekul 10
I1.2 Perumusan Hipotesis dan Rancangan Penelitian 12
[1.2.1 Perumusan hipotesis 1 12
[1.2.2 Perumusan hipotesis 2 12
I1.2.3 Rancangan Penelitian 13
BAB IIl METODE PENELITIAN 14
I11.1 Materi Penelitian 14
111.2 Alat 14
I11.3 Prosedur Penelitian 14
[11.3.1 Optimasi geometri molekul 14
111.3.2 Pemodelan MIP 15
111.3.3 Simulasi dinamika molekul 16
I11.3.4 Analisis trayektori 16
BAB IV HASIL DAN PEMBAHASAN 18
IV.1 Analisis Hasil Pemodelan MIP Artemisinin 18
IV.2 MIP dalam Simulasi Dinamika Molekul 26
IV.3 Analisis Hasil Dinamika Molekul 30
IV.3.1 Analisis ikatan hidrogen 30
IV.3.2 Analisis radial distribusi function 35
IV.4 Analisis Rasio Optimum MIP Artemisinin 38
BABYV KESIMPULAN DAN SARAN 40
V.1 Kesimpulan 40
V.2 Saran 40
DAFTAR PUSTAKA 41
LAMPIRAN 45



