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ABSTRAK

Inflamasi merupakan mekanisme pertahanan tubuh terhadap adanya cedera
dan gangguan oleh faktor eksternal. Rasa sakit, panas, kemerahan, bengkak, dan
gangguan fungsi merupakan tanda terjadinya inflamasi. Cyclooxygenase-2
merupakan salah satu target kerja dari inflamasi. Penelitian ini bertujuan untuk
mengetahui potensi senyawa flavonoid sebagai antiinflamasi dalam menghambat
kinerja COX-2 melalui identifikasi farmakofor, molecular docking, prediksi
druglikeness, prediksi farmakokinetika serta prediksi toksisitas menggunakan alat
berbantu komputasi yaitu perangkat lunak LigandScout 4.4.5®, Discovery Studio
Visualizer®, AutoDock Tools 1.5.6®, Pre-ADMET, dan Toxtree 2.6.13®. Analisis
validasi skrining farmakofor senyawa flavonoid memiliki nilai AUC 83%, EF 1,9,
dan 54 senyawa hits sedangkan pada validasi molecular docking menggunakan
reseptor COX-2 ID PDB 3LNO memiliki nilai RMSD 1,383A dan AG -7,18
kkal/mol. Hasil identifikasi dari 80 senyawa flavonoid terdapat dua senyawa aktif
yang dapat dijadikan sebagai senyawa pemandu yaitu fustin dan luteolin yang
memiliki nilai fit score 45,29% dan 44,31%, nilai AG -8,31 kkal/mol dan -8,26
kkal/mol dengan residu asam amino Tyr341 dan Tyr 371 yang sama dengan
native ligan. Senyawa fustin dan luteolin memiliki prediksi druglikeness dan
prediksi toksisitas yang baik, sedangkan pada prediksi farmakokinetik senyawa
fustin distribusinya kurang baik.

Kata kunci: flavonoid, COX-2, inflamasi, skrining farmakofor, penambatan
molekul



STUDY OF PHARMACOPHORE AND MOLECULAR DOCKING
OF FLAVONOID COMPOUNDS ON CYCLOOXYGENASE-2
(COX-2) RECEPTORS AS ANTIINFLAMMATORY
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ABSTRACT

Inflammation is the body's defense mechanism against injury and interference
by external factors. Pain, heat, redness, swelling, and impaired function are signs
of inflammation. Cyclooxygenase-2 is one of the targets of inflammation. This
study aimed to determine the potential of flavonoid compounds as anti-
inflammatory in inhibiting COX-2 performance through pharmacophore
identification, molecular docking, drug likeness prediction, pharmacokinetic
prediction and toxicity prediction using computational-assisted tools, namely
LigandScout 4.4.5® software, Discovery Studio Visualizer®, AutoDock. Tools
1.5.6®, Pre-ADMET, and Toxtree 2.6.13®. The pharmacophore screening
validation analysis of flavonoid compounds had AUC values of 83%, EF 1.9, and
54 compounds hits, while the molecular docking validation using COX-2 ID PDB
3LNO receptors had RMSD values of 1.3834 and AG -7.18 kcal/mol. The results
of the identification of 80 flavonoid compounds contained two active compounds
that could be used as guide compounds, namely fustin and luteolin which had fit
scores of 45.29% and 44.31%, AG values -8.31 kcal/mol and -8.26 kcal/mol with
the same Tyr341 and Tyr 371 amino acid residues as the native ligand. Fustin and
luteolin compounds have good predictive drug likeness and toxicity prediction,
while the distribution of fustin compounds in pharmacokinetic predictions is not
good.

Keywords: flavonoids, COX-2, inflammation, pharmacophore screening,
molecular docking
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