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ABSTRAK 

 

 

Antioksidan adalah senyawa yang memiliki kemampuan menangkap radikal 

bebas.Berbagai hasil penelitian menunjukkan bahwa buah-buahan memiliki 

aktivitas antioksidan salah satunya buah lemon. Tujuan penelitian ini adalah 

memprediksi senyawa aktif buah lemon yang memiliki potensi sebagai salah satu 

kandidat obat antioksidan melalui metode Skrining farmakofor dan penambatan 

molekul. Hasil dari skrining farmakofor didapatkan 1 senyawa hits yang berpotensi 

menjadi senyawa pemandu yaitu cis-α-Bisabolene dengan fit score sebesar 65.41%. 

Hasil dari penambatan molekul dari 37 senyawa uji didapat senyawa α-Selinene 

yang memiliki ikatan energi paling kecil dibandingkan ligan pembanding (nilai 

ikatan energi -7.63 kkal/mol dan konstanta inhibisi sebesar 2.57 nM) yaitu -8.65 

kkal/mol dengan nilai konstanta inhibisi 455.11 nM, yang artinya senyawa tersebut 

memiliki afinitas yang lebih baik dari farnesol (ligan pembanding) sehingga dapat 

dijadikan sebagai calon kandidat obat antioksidan. Menurut aturan Lipinski’s Rule 

of Five, seluruh senyawa aktif buah lemon memiliki bioavailabilitas yang baik 

sebagai sediaan oral. Berdasarkan prediksi profil distribusi dan absorbsi 

menunjukan bahwa semua ligan uji mempunyai profil absorpsi dan distribusi yang 

cukup baik kecuali α-Phellandren-8-ol, α-Terpineol, β-Terpineol, Cedrol, 

Intermedeol yang memiliki profil distribusinya tidak cukup baik. Berdasarkan hasil 

dari prediksi sifat toksisitas menunjukan bahwa cis-α-Bisabolene α-Selinene aman 

bagi tubuh.  

Kata Kunci: Antioksidan, Radikal bebas, Farmakofor, Penambatan molekul, Buah 

Lemon 
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ABSTRACT 

 

Antioxidants are compounds that have the ability to capture free radicals, because 

they can donate one electron. Various studies have shown that the fruit that has 

antioxidant activity is one of the lemons. The aimed of this study was to predict the 

active compounds of lemon fruit that have potential as a candidate for antioxidant 

drugs through pharmacophores screening methods and molecular docking. The 

results of the pharmacophores screening obtained one compound that could become 

a compound, namely cis-α-Bisabolene with a fit score of 65.41%. The result of 

molecular docking of 37 compounds obtained α-Selinene compound which has the 

smallest bond energy compared to the comparison ligands (bond energy value -7.63 

kcal / mol and inhibition constant of 2.57 nM), namely -8.65 kcal / mol with 

inhibition constant value 455.11 nM which means that the compound had a better 

affinity than farnesol (comparative ligand) so that it can be used as a candidate for 

antioxidant drug candidates. According to Lipinski's Rule of Five, all active 

compounds of lemon fruit had good bioavailability as an oral preparation. Based on 

the prediction of distribution and absorption profiles, it showed that all test ligands 

have a fairly good absorption and distribution profile except for α-Phellandren-8-

ol, α-Terpineol, β-Terpineol, Cedrol, and Intermedeol which have a fairly good 

distribution profile. Based on the results of the prediction of toxicity properties, it 

showed that cis-α-Bisabolene α-Selinene is safe for the body. 

 

Keywords: Antioxidants, Free Radicals, Pharmacophores, Molecular Bonding, 

Lemon Fruit 
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