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STRUKTUR 3 DIMENSI RESEPTOR MAIN PROTEASE DAN LIGAN
ALAMI

Gambar V.1 Main Protease 5R84
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GAMBAR STRUKTUR LIGAN UJI
Tabel V.1

Senyawa yang Terdapat di Dalam Manggis (Garcinia mangostana L.)

Nama Senyawa Gambar Struktur

a-Mangostin c,
ST

-Mangostin B o
Wy p
. g

Mangostanol

Y-Mangostin w{ .
B

/wﬁ* I\
lf [

Mangostenol
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1-1somangostin

1-1somangostin hydrate

3-Isomangostin

3-Isomangostin hydrate

L I

i S
Y

I-0

Toxyloxanthone : O . H
T,

Calabaxanthone /va\ 1T
[T Dj\\__\_/ll\o} 1
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Demethylcalabaxanthone

Caloxanthone

Macluraxanthone

1,7-dihydroxyxanthone

(euxanthone)

= /E\ ,//j\ /"\.(./f’]\\
Cudraxanthone L 10

r = =0

/Jii - ﬁ ~ /1\\ /A\(,¢i

| |
8-Hydroxycudraxanthone [\T'j \o'/l‘*f/’I\o :

" 7
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BR-xanthone A

BR-xanthone B

Mangostanin

Mangostenone A

o
=G
o I
S

Mangostenone B

Mangostinone
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Gartanin

8-Desoxygartanin

Garcinone A

Garcinone B

Garcinone C

Garcinone D
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Garcinone E

Garcimangosone A

Garcimangosone B

Garcimangosone C

Garcimangosone D

Tovophyllin A
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Tovophyllin B

1,5-dihydroxy-2-isoprenyl- COr T T T
3-methoxyxanthone T T
g

6-Deoxy-gamma- N e
mangostin " l]/J\[lf . .
1,7-Dihydroxy-2- o _ L T
isoprenyl-3- LI I I,
methoxyxanthone !

!

L

11-hydroxy-1- T
isomangostin LT

1,2-dihydro-1,8,10-
trihydroxy-2-(2-
hydroxypropan-2-yl)-9-(3-
methylbut-2-enyl)furo[3,2-
a]xanthen-11-one

Norathyriol
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Epicatechin

Catechin

Cyanidin 3-sophoroside

Cyanidin 3-glucoside
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PREDIKSI DRUG LIKENESS BERDASARKAN ATURAN LIPINSKI’S

RULE OF FIVE

Tabel V.4

Hasil Prediksi Sifat Fisika Kimia dari Senyawa Uji

Nama Senyawa BM Ikatan Hidrogen Log Keterangan
y (9/mol) | Donor | Akseptor | P g

Tidak

a-Mangostin 410.05 3 6 6.3 Memenuhi
Syarat

Tidak

-Mangostin 424.05 2 6 6.6 Memenuhi
Syarat

Tidak

Y-Mangostin 396.04 4 6 5.9 Memenuhi
Syarat

Mangostanol | 426.05 | 3 7 a7 | Memelly
Syarat

Tidak

Mangostenol 426.05 4 7 5.2 Memenuhi
Syarat

Tidak

1-Isomangostin | 410.05 2 6 5.1 Memenuhi
Syarat

1-1somangostin Memenuhi
hydrate 428.05 2 7 3.8 Syarat
Tidak

3-Isomangostin | 410.05 2 6 5.7 Memenuhi
Syarat

3-Isomangostin 428.05 3 7 43 Memenuhi
hydrate Syarat
Toxyloxanthone | 328.03 | 3 6 3g | Memenuhi
Syarat
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Tidak

Calabaxanthone | 392.04 6 Memenuhi
Syarat
Tidak
Demethylcalaba | 574 57 | Memenuhi
xanthone
Syarat
Tidak
Caloxanthone 460.05 6.6 Memenuhi
Syarat
Tidak
'gﬂac'“raxa”thon 394.04 53 | Memenuhi
Syarat
1,7-
dihydroxyxanth 998.20 28 Memenuhi
one Syarat
(euxanthone)
Cudraxanthone | 326.03 4.7 Mergngil
Syarat
8- Tidak
Hydroxycudrax | 410.05 6.3 Memenuhi
anthone Syarat
BR-xanthone A | 396.04 ag | MR
Syarat
BR-xanthone B | 274.22 19 | Memenuhi
Syarat
Tidak
Mangostanin 408.04 5.6 Memenuhi
Syarat
Mangostenone Tidak
g 460.05 6.6 | Memenuhi
A
Syarat
Mangostenone Tidak
g 462.05 6.6 | Memenuhi
B
Syarat
Tidak
Mangostinone 380.04 6.2 Memenuhi
Syarat
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Tidak

Gartanin 396.04 5.9 Memenuhi
Syarat
8- Tidak

Desoxvaartanin 380.04 6.3 Memenuhi
yg Syarat
Tidak

Garcinone A 380.04 6.3 Memenuhi
Syarat
Tidak

Garcinone B 394.04 5.3 Memenuhi
Syarat

Garcinone C | 414.04 46 Nk IR
Syarat

Garcinone D 428.05 49 MelginL
Syarat
Tidak

Garcinone E 464.05 7.9 Memenuhi
Syarat
Garcimangoson Tidey

g 460.05 6.6 | Memenuhi

eA

Syarat

Garcimangoson 408.04 5 Memenuhi
eB Syarat

Garcimangoson Memenuhi
e C 412.04 4.4 Syarat

Garcimangoson 39204 0.7 Memenuhi
eD Syarat
Tidak

Tovophyllin A 462.05 7.2 Memenuhi
Syarat
Tidak

Tovophyllin B 460.05 6.6 Memenuhi
Syarat

92




1,5-dihydroxy-
2-isoprenyl-3- 32403 9 5 48 Memenuhi
methoxyxantho Syarat
ne
6-Deoxy- Tidak
gamma- 380.04 3 5 6.3 Memenuhi
mangostin Syarat
1,7-Dihydroxy-
2-isoprenyl-3- 324.03 5 5 48 Memenubhi
methoxyxantho Syarat
ne
_11-hydroxy_—1- 426.05 3 7 492 Memenuhi
isomangostin Syarat
1,2-dihydro-
1,8,10-
trihydroxy-2-(2-
hydroxypropan- .
2-y1)-9-(3- 41204 | 4 7 4.2 Mgm;:‘a‘:h'
methylbut-2- y
enyl)furo[3,2-
a]xanthen-11-
one
Norathyriol 26020 | 4 6 94 | Memenuhi
Syarat
Epicatechin 20027 | 5 6 o5 | MENEEE
Syarat
Catechin 29027 | 5 6 05 | Memenuhi
Syarat
- Tidak
Cyanidin 3- 611.05 | 11 15 0 | Memenuhi
sophoroside S
yarat
- Tidak
Cyanidin 3- 484.8 8 11 0 | Memenuhi
glucoside
Syarat

Keterangan: BM (Berat molekul) <500 Dalton, Log P <5, Donor ikatan hidrogen
<5 dan Akseptor ikatan hidrogen <10.

93






