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LAMPIRAN 1 

TANAMAN MANGGIS 

 

  

Gambar II.1 Tanaman manggis 
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LAMPIRAN 2 

ALUR PENELITIAN FARMAKOFOR MODELING DAN MOLECULAR 

DOCKING 
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LAMPIRAN 3  

APLIKASI DAN SITUS  

 

 

Gambar IV.1 Tampilan LigandScout® 

 

  

 

Gambar IV.2 Tampilan Autodock Tools® 
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LAMPIRAN 3 

(LANJUTAN) 

 

 

Gambar IV.3 Tampilan Discovery Studio Visualizer® 

 

 

 

Gambar IV.4 Tampilan ChemDraw 12.0® 

 

 

 

 

 



 
 

77 
 

LAMPIRAN 2 

(LANJUTAN) 

 

 

 

Gambar IV.5 Tampilan situs Protein Data Bank 

 

 

Gambar IV.6 Tampilan situs DUD-E 
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LAMPIRAN 2 

(LANJUTAN) 

 

Gambar IV.7 Tampilan situs Binding Database 

 

 

 

Gambar IV.8 Tampilan situs PubChem 
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LAMPIRAN 3 

(LANJUTAN) 

 

Gambar IV.9 Tampilan situs PreADMET 

 

Gambar IV.10 Tampilan situs aplikasi Toxtree 
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LAMPIRAN 4 

STRUKTUR 3 DIMENSI RESEPTOR MAIN PROTEASE DAN LIGAN 

ALAMI 

 

 

 

Gambar V.1 Main Protease 5R84 

 

 

 

 

 

 



 
 

81 
 

LAMPIRAN 4 

(LANJUTAN) 

 

Gambar V.2 Ligan alami 

 

 

Gambar V.3 Visualisasi tumpang tindih ligan alami 5R84 (merah-abu-biru) 

dengan hasil redocking (kuning) 

 

 

 

Gambar V.4 Residu asam amino  
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LAMPIRAN 5 

GAMBAR STRUKTUR LIGAN UJI  

Tabel V.1  

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

Nama Senyawa Gambar Struktur 

ɑ-Mangostin 

 

β-Mangostin 

 

ϒ-Mangostin 

 

Mangostanol 

 

Mangostenol 
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1-Isomangostin 

 

1-Isomangostin hydrate 

 

3-Isomangostin 

3-Isomangostin hydrate 

 

Toxyloxanthone 

 

Calabaxanthone 
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Demethylcalabaxanthone 

 

Caloxanthone 

 

Macluraxanthone 

 

1,7-dihydroxyxanthone 

(euxanthone) 

 

Cudraxanthone 

 

8-Hydroxycudraxanthone 
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BR-xanthone A 

 

BR-xanthone B 

 

Mangostanin 

 

Mangostenone A 

 

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-

3-methoxyxanthone 

 

6-Deoxy-gamma-

mangostin 

 

1,7-Dihydroxy-2-

isoprenyl-3-

methoxyxanthone 

 

11-hydroxy-1-

isomangostin 

 

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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LAMPIRAN 6 

PREDIKSI DRUG LIKENESS BERDASARKAN ATURAN LIPINSKI’S 

RULE OF FIVE 

Tabel V.4 

Hasil Prediksi Sifat Fisika Kimia dari Senyawa Uji 

Nama Senyawa 
BM 

(g/mol) 

Ikatan Hidrogen Log 

P 
Keterangan 

Donor Akseptor 

ɑ-Mangostin 410.05 3 6 6.3 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

β-Mangostin 424.05 2 6 6.6 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

ϒ-Mangostin 396.04 4 6 5.9 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

Mangostanol 426.05 3 7 4.7 
Memenuhi 

Syarat 

Mangostenol 426.05 4 7 5.2 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

1-Isomangostin 410.05 2 6 5.1 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

1-Isomangostin 

hydrate 
428.05 3 7 3.8 

Memenuhi 

Syarat 

3-Isomangostin 410.05 2 6 5.7 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

3-Isomangostin 

hydrate 
428.05 3 7 4.3 

Memenuhi 

Syarat 

Toxyloxanthone 328.03 3 6 3.8 
Memenuhi 

Syarat 
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Calabaxanthone 392.04 1 5 6 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

Demethylcalaba

xanthone 
378.04 2 5 5.7 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

Caloxanthone 460.05 2 6 6.6 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

Macluraxanthon

e 
394.04 3 6 5.3 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

1,7-

dihydroxyxanth

one 

(euxanthone) 

228.20 2 4 2.8 
Memenuhi 

Syarat 

Cudraxanthone 326.03 2 5 4.7 
Memenuhi 

Syarat 

8-

Hydroxycudrax

anthone 

410.05 3 6 6.3 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

BR-xanthone A 396.04 2 6 4.8 
Memenuhi 

Syarat 

BR-xanthone B 274.22 3 6 1.9 
Memenuhi 

Syarat 

Mangostanin 408.04 2 6 5.6 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

Mangostenone 

A 
460.05 2 6 6.6 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

Mangostenone 

B 
462.05 2 6 6.6 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

Mangostinone 380.04 3 5 6.2 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 
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Gartanin 396.04 4 6 5.9 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

8-

Desoxygartanin 
380.04 3 5 6.3 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

Garcinone A 380.04 3 5 6.3 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

Garcinone B 394.04 3 6 5.3 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

Garcinone C 414.04 5 7 4.6 
Memenuhi 

Syarat 

Garcinone D 428.05 4 7 4.9 
Memenuhi 

Syarat 

Garcinone E 464.05 4 6 7.9 

Tidak 

Memenuhi 
Syarat 

Garcimangoson

e A 
460.05 2 6 6.6 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

Garcimangoson

e B 
408.04 1 5 5 

Memenuhi 

Syarat 

Garcimangoson

e C 
412.04 4 7 4.4 

Memenuhi 

Syarat 

Garcimangoson

e D 
392.04 6 9 0.7 

Memenuhi 

Syarat 

Tovophyllin A 462.05 3 6 7.2 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

Tovophyllin B 460.05 2 6 6.6 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 
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1,5-dihydroxy-

2-isoprenyl-3-

methoxyxantho

ne 

324.03 2 5 4.8 
Memenuhi 

Syarat 

6-Deoxy-

gamma-

mangostin 

380.04 3 5 6.3 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

1,7-Dihydroxy-

2-isoprenyl-3-

methoxyxantho

ne 

324.03 2 5 4.8 
Memenuhi 

Syarat 

11-hydroxy-1-

isomangostin 
426.05 3 7 4.2 

Memenuhi 

Syarat 

1,2-dihydro-

1,8,10-

trihydroxy-2-(2-

hydroxypropan-

2-yl)-9-(3-

methylbut-2-

enyl)furo[3,2-

a]xanthen-11-

one 

412.04 4 7 4.2 
Memenuhi 

Syarat 

Norathyriol 260.20 4 6 2.1 
Memenuhi 

Syarat 

Epicatechin 290.27 5 6 0,5 
Memenuhi 

Syarat 

Catechin 290.27 5 6 0.5 
Memenuhi 

Syarat 

Cyanidin 3-

sophoroside 
611.05 11 15 0 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

Cyanidin 3-

glucoside 
484.8 8 11 0 

Tidak 

Memenuhi 

Syarat 

 

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

<5 dan Akseptor ikatan hidrogen <10. 
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