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ABSTRAK 

Inflamasi merupakan keadaan yang cenderung merugikan sebagai respon 

perlindungan tubuh untuk mengurangi dan menghilangkan pemicu terjadinya 

cedera dan infeksi. Daun asam jawa (Tamarindus indica L.) memiliki aktivitas 

sebagai antiinflamasi. Berdasarkan uraian tersebut, untuk mendapatkan senyawa 

dalam daun asam jawa yang diprediksi memiliki aktivitas selektif inhibitor COX-

2 karena memiliki aktivitas sebagai antiinflamasi maka dilakukan pengujian 

dengan proses penambatan molekul pada senyawa aktif daun asam jawa terhadap 

reseptor Siklooksigenase-2. Penambatan 18 senyawa aktif daun asam jawa telah 

dilakukan terhadap COX-2 menggunakan metode identifikasi farmakofor dengan 

LigandScout 4.3 dan molecular docking dengan AutoDockTools 1.5.6. Hasil 

penambatan diperoleh satu senyawa aktif daun asam jawa sebagai senyawa 

pemandu terhadap COX-2 yaitu Linalool yang memiliki nilai pharmacophore fit 

score sebesar 52.11% dan memiliki nilai ikatan energi bebas (∆G) sebesar -9.21 
kkal/mol dimana lebih rendah dibandingkan dengan senyawa pembanding 

Celecoxib yang merupakan ligan alami dari reseptor yang digunakan yaitu sebesar 

-7.98 kkal/mol. Dengan residu asam amino ligan alami yang sama terikat pada 

Linalool yaitu TYR371. Dari hasil prediksi parameter absorbsi dan distribusi 

menunjukkan bahwa senyawa Linalool memiliki nilai Caco-2 cell sebesar 37.4763 

nmsec-1, HIA (%) sebesar 96.0055 dan Protein Plasma Binding (%) 95.0547. 

 

Kata kunci: antiinflamasi, asam jawa, inhibitor selektif COX-2, penambatan 

molekul, skrining farmakofor 
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ABSTRACT 

Inflammation is the condition that a tend to be detrimental as a response  to 

protection of the body to reduce and eliminate the triggers of injury and infection. 

The tamarind leaves extract (Tamarindus indica L.) has an activity as a anti-

inflammatory. Based on the description, to gained the compounds in tamarind 

leaves that predicted to have selective COX-2 inhibitor activity because they had 

an activity as an antiinflammatory, so testing is done by the molecular docking 

processed in the active compound of tamarind leaves against Cyclooxygenase-2 

receptor. The docking 18 active compounds of tamarind leaves had been carried 

out on COX-2 used the pharmacophore identification method with LigandScout 

4.3 and molecular docking with AutoDockTools 1.5.6. The result of docking 

obtained one active compound of tamarind leaves as a lead compound against 

COX-2, that is a Linalool which has a pharmacophore fit score of 52.11% and a 

value of binding energy (∆G) -9.21 kcal/mol which is lower than the Celecoxib 

compound that is a natural ligand from receptor used is -7.98 kcal/mol. With 

amino acid recidues the same is bound to Linalool that is TYR371. From the 

results prediction of the absorption parameters and distribution show that Linalool 

compound have a value Caco-2 cell of 37.4763 nmsec-1,, HIA (%) of 96.0055 and 

Plasma Binding Protein (%) of 95.05476. 

 

Keywords: antiinflamatory, molecular docking, pharmacophore screening, 

selective COX-2 inhibitor, tamarind. 
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