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LAMPIRAN 1

SENYAWA FLAVONOID DAN SUMBERNYA

Tabel VII.1

Daftar Senyawa Flavonoid dan Sumber Tanamannya

No. Flavonoid Sumber Tanaman
Flavon
1. | Chrysin Populus
2. | Baicalein Scutellaria
3. | Apigenin Petroselinum
4. | Acacetin Robinia
5. | Scurelarein Scutellaria
6. Hispidulin Ambrosia
7. | Luteolin Reseda
8. | Chryseoriol Eriodyction
9. | Diosmetin Diosma
10. | Tricetin Lathyrus
11. | Tangeretin Diosma
12. | Wogonin Lathyrus
13. | Trisin Jeruk Nipis
14. | Rhoifoin Triticum
Flanovol
15. | Galangin Alpinia
16. | Fisetin Rhus
17. | Kaemferol Delphinium
18. | Kaemferide Alpinia
19. | Robinetin Robina
20. | Herbasetin Gossypium
21. | Quercetin Quercus
22. | Rhamnetin Rhamnus
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Tabel VII.1

Lanjutan
No. Flavonoid Sumber Tanaman
23. | Isorhamnetin Cheirhantus
24. | Myricetin Myrica
25. | Quersetagenin Tagetes
26. | Gossypetin Gossypium
27. | Isoquercetin
28. | Ramnazin Apel, anggur merah, asam citrus, bawang,
29. | Rutin brokoli, cerry, gandum, letus, mangga, teh
30. | Morin tomat
31. | Pachypodol

Isoflavon
32. | Daidzein Pueraria
33. | Formononetin Ononis
34. | Genistein Genista
35. | Biokanin A Cicer
36. | Orobol Orobus
37. | Tectorigenin Iris
38. | Baptigenin Baptisia

Flavanon
39. | Pinocembrin Pinus
40. | Liquiririgenin Glycyrrhiza
41. | Narigenin Prunus
42. | Sakuranetin Prunus
43. | Eriodictyol Eriodictyon
44. | Hesperitin Prunus
45. | Homoeriodictyol Citrus maxima
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Tabel VII.1
Lanjutan
No. Flavonoid Sumber Tanaman
46. | Parietin Citrus maxima
47. | Epigallocatechin Camellia sinensis
48. | Catechin Camellia sinensis
49. | Naringin Citrus maxima
Dehidroflavonol
50. | Pinobanksin Pinus
51. | Aromadendron Eucalyptus
52. | Fustin Rhus
53. | Taxifolin Psudotsuga
Biflavonoid
54. | Agathisflavone Agathis
55. | Cupresuflavone Cupressus
56. | Ginkgetin Cupressus
57. | Siadopitisin Ginkgo
58. | Robustaflavone Ginkgo
59. | Hinokiflavone Agathis
60. | Ochnaflavone Cupressus
61. | Amentoflavone Ochna
Khalkon
62. | Isoliquiritigenin Acacia
63. | Khalkonarigenin Salix
64. | Butein Acacia
65. | Okanin Acacia
66. | Phloterin
=T Bhiorizin Strowberry, Tomat
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Tabel VII.1

Lanjutan

No. Flavonoid Sumber Tanaman
Auron
68. | Sulfuretin Bidens
69. | Aureusidin Antirrhinum
70. | Maritimetin Bidens
71. | Leptosidin Coreopsis
Antosianidin

72. | Apigenidin Rechsteineria
73. | Luteolinidin Rechsteineria
74. | Pelargonidin Pelargonium
75. | Cyanidin Centaurea
76 | Peonidin Paeonia
77. | Delpinidin Delphinium
78. | Petunidin Petunia
79. | Malvidin Malva
80. | Rosinidin Kacang
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LAMPIRAN 2

ALUR PENELITIAN SIMULASI SCREENING FARMAKOFOR

Makromolekul

Diunduh dari PDB dengan resolusi <2A

Preparasi Ligan

Disiapkan ligan uji dan pembanding yang
didapat dari situs DUD-E dan PubChem
Disiapkan senyawa standar yang didapat
dari situs Binding Database

Disiapkan senyawa aktif dan decoy

Dibuat 3D farmakofor menggunakan
program LiganScout 4.4.5

Dikonversi dan disimpan dalam format .ldb

Validasi

Dilakukan validasi dengan melihat nilai akurasi
diskriminasi senyawa aktif dan decoy

Analisis Hasil

ROC curve meliputi senyawa hits, AUC dan EF

Gambar VI1.1 Alur penelitian simulasi screening farmakofor
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LAMPIRAN 3

ALUR PENELITIAN MOLECULAR DOCKING

Makromolekul

Diunduh dari PDB dengan resolusi <2A

Preparasi Makromolekul

Dilakukan preparasi menggunakan
Discovery Studio Visualizer®

Validasi dan Simulasi Docking

- Disiapkan  ligan uji yang telah
diminimisasi energinya menggunakan
ChemDraw Professional 15

- Dilakukan  preparasi  makromolekul
menggunakan AutoDock Tools

- Ditambahkan muatan gesteiger dan atom
hidrogen pada ligan, simpan dalam format
.pdbqt

- Ditambahkan muatan Kollman pada
reseptor, simpan dalam format .pdbqt

- Dilakukan pengaturan gridbox, simpan
dalam fomat .gpf

- Mengatur parameter docking, simpan
dalam format .dpf

- Running menggunakan autogrid4 dan
autodock4

Analisi Hasil Docking

Nilai AG, Ki dan residu asam amino

Gambar VI11.2 Alur penelitian molecular docking
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LAMPIRAN 4

ALUR PENELITIAN PREDIKSI DRUGLIKENESS dan PREDIKSI
FARMAKOKINETIK

http://scfbio-iitd.res.in

Menginput senyawa uji dalam
bentuk .pdb atau .mol2

Submit

Gambar VI11.3 Alur prediksi druglikeness menggunakan situs online Lipinski’s
Rule of Five

http://preadmet.bmdrc.org/

Menggambar struktur 2D
senyawa uji

Sumbit

Gambar VI1.4 Alur prediksi farmakokinetik menggunakan situs online
PreADMET


http://scfbio-iitd.res.in/
http://scfbio-iitd.res.in/
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LAMPIRAN 5

ALUR PENELITIAN PREDIKSI TOKSISITAS

Struktur senyawa

- Memasukkan Canonical SMILES

Metode

Dipilih metode dengan parameter
Amest toxicity, Benigni/Bossa
rulebase, dan Kroes TTC decision
tree.

Analisis

Gambar VI1.5 Alur prediksi toksisitas menggunakan Toxtree
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LAMPIRAN 6

SITUS DAN APLIKASI

« Al o+ Diwelosd e N s DOCameiaon »  Cateery

# Deposit
Q Search
(el Visualze
i Analyze 19
CORONAVIBRUS

& Dowréoad Resources

Wlsam

Gambar VI1.6 Tampilan situs Protein Data Bank (PDB)

COVID-19 Information X
Pubiic bopith infoneaticn (COC)  Sesapnd nignnaton (NI SARS Cov-2 dats INCES  Prevsantion s treatiment mrigoegtion INHS)  Csoated

Pub@hem Aboct  Biog  Submit  Contact

Explore Chemistry

Iy formaton from aulthoritative S

Gambar VI1.7 Tampilan situs PubChem
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WO rod ol e Ve dempnins  Trpghiessny  ADME Baiohnt  Tamcny peodaios

ADME

L 4“4 08
MR A L i e < o B

Gambar VI1.8 Tampilan situs PreADMET

Lipinski Rule of Five
Lipinaki rule of 5 helpa in distinguishing between drug like and non drug like molecules. It predicta high

probability of success or falure dus to drug likeness for molecules complying with 2 or more of the
following rules

Molecular mass less than 500 Dalton

High lipophilicity {expressed as LogP less than 5)
Less than 5 hydrogen bond donors

Less than 10 hydrogen bond acceptors

Molar refractivity should be between 40-130

Thanse filtern halp in early preacinical development and could halp avoid contly late-stage preclinical and
clinical failures .To draw & chamical atructure Click Hare and follow the instructions given.

Step 1: Input Drug File.

Input PDD file | Ghoose File | No file chosen

Stap 2 : Input pH Value

pH Value |7 | [Value ranges from 0.0 to 14.0]

Step 3: Click on "Submit’ to submit your job

[ submit || Resst |

How to Use the Tool

OPTION 1:-
t File should be in the following formats[®
it Fla name ahmild mnt cantain whitesn.

5 \db. 2amgl tamal2, Losvg, S Samil

Gambar VI1.9 Tampilan situs Lipinski’s Rule of Five
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D UD e E
A Database of Useful Decoys: Enhanced
Home | Deus | Sbsts | Geown | Otwr | FAQ | Beviions | Thanks

docking progranms by groviding challenging decoys. |t contans:

o 21380 active comprunds and ek sffialtns agakst 100 targets, an sveeage of 224 ligands per trpet
o S0 dmcops for each active haning shrike physicocheemicl progesties but dissirsler 20 topekogy.

molZ and SUF Sormat sow available in all packages for actives and decoys, [ July 14]

DUCHE 18 provided by fhe Skt Labostiors 0 O Oeoatumend of Manmecestcal Chemistey ot the Uveest of Cafocns, San oo
(U0 T ote DUD-E, plesse efarence Mysingey MM, Carchia M, Irwive 1L Sholchef 8 1 Medd. Chesn, X012, Ml 5,
101021/ hn 008 /e

W thaok IIGMS for inancial support (GH7 1894 4 XS sod 11). For comespondence about DUD-E, please weite John lrwin 11 of g oot wesd
oot ey

DUD-E mary be Sownioaded taroet D taod, orpnied by sbne! such as GPOR and bnase, o of 38 once. You trary 80 gooprles youl oo
docoys

found, we hove set up o DUDE b soe and o DUDE Facebook neoe 1o atlow the community o shave problems or chservations. We wil

endavr b0 pul Hight any probless promptly, ae best we

Welcome to DUDeE, an echanced ood rebull version of DU, o deectory of tsebl decoys. DLID-E i designed 1o tei benchmavk molecule

DUD-E 15 & resianch tool which we have Sied to make as ussiul and as comect a5 e krow how, Antiaputng that problerms wil undoubtedly be

Gambar VI1.10 Tampilan situs DUD-E

The Binding Database
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Gambar VI1.11 Tampilan situs Binding Database
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Gambar V11.12 Tampilan aplikasi Discovery Studio Visualizer 2016®
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Gambar V11.13 Tampilan aplikasi AutoDock Tools 1.5.6®
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Gambar VI1.14 Tampilan aplikasi ChemDraw Professional 15.0®
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Gambar V11.15 Tampilan aplikasi Notepad®
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Gambar VI1.16 Tampilan aplikasi LiganScout 4.4.5®

Gambar V11.17 Tampilan aplikasi Toxtree 2.6.13®
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LAMPIRAN 7
STRUKTUR SENYAWA FLAVONOID

Tabel VI1.2
Struktur 2D dan 3D Senyawa Flavonoid

No.

Flavonoid Struktur 2D Struktur 3D

Flavon
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Lanjutan

No. Flavonoid Struktur 2D Struktur 3D
7. Chrysoeriol
8. Tricetin

\0 0
9. Tangeretin
10. Wogonin
11. Rhoifolin
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Lanjutan
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No.

Flavonoid

Struktur 2D

Struktur 3D

13.

Acacetin
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No.

Flavonoid

Struktur 2D

Struktur 3D
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No. Flavonoid Struktur 2D Struktur 3D
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Lanjutan
No. Flavonoid Struktur 2D Struktur 3D
"o 0
H
0 o £
30. Morin W
Pachypodol
31.
Flavanon
Pinocembrin =
0 0
32.
o 0} S
Z
Liquiritigenin g
33.
[
34. Narigenin
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Tabel VII.2
Lanjutan
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No.

Flavonoid

Struktur 2D

Struktur 3D

35.

Sakuranetin

|
0 ]
LA

NN NG P
SR T P 7 \I]\
\\.V,/ g t

36.

Eriodictyol

37.

Hesperitin

38.

Homoeriodictyol

39.

Parietin

40.

Epigallocatechin
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Tabel VII1.2
Lanjutan
No. Flavonoid Struktur 2D Struktur 3D
"o
| lll
R AN ,_90 ‘
41, Catechin A ]\(,\\ W
[&] 0 | ™ >
_l’)
Naringin
42.
43. Daidzein
44,

Formononetin

45.

Genistein
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Tabel VII.2
Lanjutan

Flavonoid Struktur 2D Struktur 3D

Biokanin A

Orobol

Tectorigenin -

Baptigeni LY |
aptgenin \ =<

[,/'\T’K/’L I ‘

|

| 0./‘\\’/ 0/

Dehidroflavonol

Pinobanksin P 2. 0
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Tabel VII.2
Lanjutan
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No.

Flavonoid

Struktur 2D

Struktur 3D

51.

Aromadendrin

52.

Fustin

53.

Taksifolin

BiFlavonoid

54.

Agathisflavone

o 0

55.

Cupresuflavone
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Tabel VII.2
Lanjutan
No. Flavonoid Struktur 2D Struktur 3D
Ginkgetin
56.
Sciadopitysin

57.

58.

Robustaflavone
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Tabel VII.2
Lanjutan
No. Flavonoid Struktur 2D Struktur 3D
Hinokiflavone .
=]
o
= o (o]

Ochnaflavone "

60 . A 0

Amentoflavone H

e
e8!
" U.f""'\\\.‘_/ ‘\._0.' .,\_r,jf'\.\l
o ——. J\
H &~ a7 s g H
o1 QPe
BN 0




LAMPIRAN 7
(LANJUTAN)

Tabel VI1.2
Lanjutan

Flavonoid Struktur 2D Struktur 3D

Khalkon

Isoliquiritigenin H

Khalkonarigenin H

Butein
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Tabel VI1.2
Lanjutan
No. Flavonoid Struktur 2D Struktur 3D
Okanin ;
0
e
H S oM
0
65. "
H 0
(0]
0
o H
Phloretin
66.
Phlorizin
67.
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Tabel VII.2
Lanjutan
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No.

Flavonoid

Struktur 2D

Struktur 3D

Auron

68.

Sulfuretin

69.

Aureusidin

70.

Maritimetin

0
r:;//\\_"_,_e\ "
[~

S
a A\
0 ey
" “ |
J \
' 3\
U .

71.

Leptosidin

4 N\
0 \ 74
0% A ,/'
v"' \
0 01
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Tabel VII.2
Lanjutan
No. Flavonoid Struktur 2D Struktur 3D
Antosianidin
Apigenidin .
0
b o~
2. al
K 7z ' ~
o
Luteolinidin o
R /\ > % <
73 | I NN : a
- e aalllin®s ¢
L/f\ H ‘ -
r 0
..0
Pelargonidin Hy
74.
Cyanidin
75.
Peonidin

76.
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Tabel VII.2
Lanjutan
No. Flavonoid Struktur 2D Struktur 3D
H Q
77. -
Delpinidin

78. Petunidin

79. Malvidin

80. Rosinidin
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STRUKTUR 3D MAKROMOLEKUL

Gambar VI11.18 Struktur 3D makromolekul reseptor 3LNO

Gambar VI11.19 Struktur 3D makromolekul ligan 3LNO

83
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Tabel VII1.3
Hasil Penelitian Skrining Farmakofor

No. Nama Senyawa Matching Features Fit-Score

2S-6,8-dichloro-2-

(trifluoromethyl)-2H- . -
1. | chromene-3-carboxylic acid -

(ligan pembanding)
2. | Acacetin - 36,08
3. | Apigenidin - 35,30
4. | Apigenin . - 44,32
5. | Aromadendrin - 36,46
6. | Aureusidin - 35,53
7. | Baicalein - 35,22
8. | Bichanin A - 35,98
9. | Butein - 35,25
10. | Catechin - 35,25
11. | Chrysin . - 44,79
12. | Chrysoeriol - 36,17
13. | Cupressuflavone . - 44,78
14. | Cyanidin - 35,25
15. | Daidzein ] 35,09
16. | Diosmetin - 35,72
17. | Eriodictyol - 35,82
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Tabel VII.3

Lanjutan

No. Nama Senyawa Matching Features Fit-Score
18. | Fisetin ] 36,05
19. | Formononetin - 35,98
20. | Fustin . - 45,29
21. | Galangin - 36,13
22. | Genistein - 35,88
23. | Gossypetin . - 45,24
24. | Herbacetin . - 44,94
25. | Hesperetin - 35,87
26. | Hinokiflavone . - 44,83
27. | Hispidulin ] 35,17
28. | Homoeriodictyol - 35,83
29. | Isoliquiritigenin . - 44,82
30. | Isoquercetin - 35,85
31. | Isorhamnetin - 35,93
32. | Kaempferid - 36.74
33. | Kempferol - 36,19
34. | Khalkonarigenin - 35,24
35. | Leptosidin - 34,98
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Tabel VI1.3

Lanjutan
No. Nama Senyawa Matching Features Fit-Score
36. | Liquiritigenin - 35,89
37. | Luteolin . - 44,31
38. | Luteolinidin ] 35.27
39. | Morin - 36,13
40. | Narigenin - 35,90
41. | Naringin - 36,39
42. | Ochnaflavone - 36,19
43. | Okanin B e 44,71
44. | Orobol - 35,87
45. | Pachypodol - 37,00
46. | Parietin - 35,82
47. | Peonidin ] 35,15
48. | Phloretin - 35,24
49. | Phlorizin ] 35,27
50. | Pinobanksin - 36,63
51. | Pinocembrin . - 44,62
52. | Quercetagenin - 36,92
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Tabel VII1.3
Lanjutan
No. Nama Senyawa Matching Features Fit-Score
53. | Quercetin - 37,04
54. | Rhamnazin - 36,83
55. | Rhamnetin - 35,46
56. | Robinetin - 36,27
57. | Robustaflavone . - 44,81
58. | Rosinidin - 35,26
59. | Rutin ] 37,71
60. | Sakuranetin - 36,36
61. | Scutellarein - 35,23
62. | Sulfuretin ] 35,25
63. | Taxifolin ] 36,98
64. | Tectorigenin - 34,46
65. | Tricetin - 36,13
66. | Tricin - 36,14
67. | Wogonin - 36,59
Keterangan :
Warna biru  : Cincin aromatik

Warna kuning : Interaksi hidrofobik
Warna merah : Akseptor ikatan hidrogen
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VISUALISASI SKRINING FARMAKOFOR

Gambar VI11.20 Model 1 farmakofor pada reseptor COX-2

H HBA

AR

Gambar VI11.21 Visualisasi 2D dan 3D farmakofor ligan pembanding Etoricoxib
terhadap resptor COX-2
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AR

Gambar VI11.22 Visualisasi 2D dan 3D farmakofor senyawa Fustin terhadap
reseptor COX-2

HO

Qo OH

HO OH

HBA

Gambar VI11.23 Visualisasi 2D dan 3D farmakofor senyawa Luteolin terhadap
reseptor COX-2
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HASIL PENELITIAN SIMULASI MOLECULAR DOCKING

Tabel VI1.4
Hasil Penambatan Senyawa Flavonoid pada Reseptor COX-2 ID PDB 3LNO

AG Residu Asam Amino
No. Ligan (kkal/ | Ki(nM) Ikatan Ikatan
mol) Hidrogen Lainnya
. Phe504
2S-6,8-dichloro-2- ’
(trifluoromethyl)- b T;%r7511§|"yr ﬁ‘;ﬂgg
- 2. - X ! !
L g:rb‘g;@me;‘;j 7,18 1547107} 941 Vals09, Trp373,
(native ligan) dan Gly512 Val335, dan
Met508
Val509,
Sers39,
Leu338,
sos, | Lol
Etoricoxib Tyr371, )
2. 2 . -10,19 | 34,15 Vall102, His75,
(ligan pembanding) Tyr341, dan
Arg106 Val335,
Ala502,
Tyr341,
Trp373 dan
Tyr 334
Val5009,
3. | Chrysin -7,80 | 1,92x10° Met508 Leu338, dan
Trp373
Tyr341, His75,
4. | Baicalein 8,00 | 1,37x10° Glﬁir7383,%an Val509
Leu338
Val509,
5. | Apigenin -7,92 | 1,57x10° Tllgass) Leu338,
His75, Ser339 T
rp373
Tyr371, Ser516,
. Tyr341, Val509,
6. | Acacetin 8,19 ) 99362 1) 0338, dan | Val335, dan
GIn178 Ala513
Tyr341,
Ser339, His75,
7. | Scutellarein 823 | 93489 | GInl78, Ve an
Leu338, dan

Tyr371
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Tabel VII1.4
Lanjutan
AG Residu Asam Amino
No. Ligan (kkal/ | Ki(nM) Ikatan Ikatan
mol) Hidrogen Lainnya
Tyr341,
Ser516,
8. | Hispidulin 8,02 | 1,32x10° | Ser339, V%S???B‘éa”
GIn178, dan a
Leu338
| st s
9. | Luteolin -8,26 | 1,08x10° ' Leu517, dan
Ser516, dan Ala513
Met508
Met508, Val509,
d 3 | Ser339, His75, Trp373,
10. | Chrysoeriol -7,91 | 1,59x10 Tyr371 dan Leu338s, dan
GIn178 Val335
Ser516,
Tyr371, Ala513,
11. | Diosmetin -7,37 | 3,99x10° Met508, Val335, dan
Tyr341, dan Leu517
Argl06
Met508,
Leu338,
12. | Tricetin 828 | 85544 |  GInl78, VaT'5O§7‘1a”
Ser339, dan P
His75
Val335,
Leu517,
- 3 | Tyr341dan Gly512,
13. | Tricin -7,37 | 3,99x10 Ser516 Ala513
Val102, dan
Leu345
Leu338, Val335,
14. | Tangeretin -7,55 | 2,94x10° | Ser516, dan Val509, dan
Tyr371 Ala513
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Tabel VII1.4
Lanjutan
AG Residu Asam Amino
No. Ligan (kkal/ | Ki(nM) Ikatan Ikatan
mol) Hidrogen Lainnya
Tyr341,
N 4 GIn178,
Leu338, Tro373
15. | Rhoifolin 7,77 | 2,00x10° | Met508, paro,
Val509,
. N Ala513
Tyr371, dan
Gly512
Val509,
Met508,
Trp373,
16. | Wogonin 7,53 | 3,01x103 '-e$33384‘1’a” Gly512,
w Leu370,
Val335, dan
Ala513
Ser339, Val509,
17. | Galangin 7,96 | 1,46x10° | Val335, dan Trp375, dan
Met508 Leu338
Val335, Val509,
18. | Fisetin -8,55 544,52 Ser339, dan Leu338, dan
Met508 Trp373
Val335, Val509,
19. | Kaempferol -8,05 | 1,27x10% | Ser339, dan Leu338, dan
Met508 Trp373
Tyr341, Ser516,
. 3 Tyr371, Val509,
20. | Kaempferide -7,96 | 1,45x10 Leu338, dan Ala513, dan
GIn178 Val335
Ser516, Gly512,
o Leu338, Val335,
21. | Robinetin -8,94 280,16 Met508, dan Val509, dan
Tyr371 Trp373
| Vs, | Valsos
22. | Herbacetin -7,83 | 1,83x10° ! Leu338, dan
Ser339, His75, Trpa73
dan Met508




93

LAMPIRAN 11
(LANJUTAN)
Tabel VII1.4
Lanjutan
AG Residu Asam Amino
No. Ligan (kkal/ | Ki(nM) Ikatan Ikatan
mol) Hidrogen Lainnya
Val335, Val5009,
23. | Quercetin -8,40 | 696,24 Ser339, dan Leu338, dan
Met508 Trp373
Met508,
| s | v
24. | Rhamnetin -8,24 913 ’ Trp373, dan
Clyng Val335
Tyr371, dan
Ser516
Met508,
Tyr371, Val5009,
25. | Isorhamnetin -8,13 | 1,10x10° Val335, Trp373, dan
Ser339, His75, Leu338
dan GIn178
GIn178,
Ser339,
26. | Myricetin 849 | 598,56 Leu338, Vfi‘}fog%an
Met508, dan P
Val335
Val335,
Leu338,
27. | Quercetagenin -8,11 | 1,13x10° GIn178, \4&'53%%’
Ser339, dan P
Met508
Ser339, His75,
GIn178,
28. | Gossypetin 849 | 599,92 Leu33s, V?Ffog%a”
Val335, dan P
Met508
MetS08, Ala513,
Ser516,
_ Tyr3a1 Val335,
29. | Isoquercetin -7,70 | 2,29x10° ' Val5009,
Arg106,
Ser339, dan
Tyr371, dan L eus17
Gly512
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Tabel VII1.4
Lanjutan
AG Residu Asam Amino
No. Ligan (kkal/ | Ki(nM) Ikatan Ikatan
mol) Hidrogen Lainnya
Met508, Val509,
Ser339, Trp373
30. | Rhamnazin -8,57 526,93 Gly512, ’
Val335, dan
Tyr371, dan Leu33s
GIn178
Val509,
Ser339,
S
31. | Rutin -4,05 | 1,08x10°% | Tyr371, dan ’
Ser516 Fheldl,
Leu517,
Ala513, dan
Val335
Met508, Gly512,
! 3 Tyr341, Val335,
32. | Morin -6,62 | 14,09x10 Tyr371, dan Ala513. dan
Ser516 Leu517
Ser516,
Val509,
33. | Pachypodol 7,82 | 1,86%x10° Tyf’gﬁa” Ala513,
v Val335, dan
Leu338
- sorago, | velss
34. | Daidzein -7,86 | 1,72x10° N ’ Leu338, dan
His75, dan Ser3sg
Val509
| Gz, | Valsoo
35. | Formononetin -8,17 | 1,03x103 ’ Trp373, dan
Val509, dan Val335
Leu338
- Seraas, | TIOIT3
36. Genistein -769 | 2,31x10° ’ Val335, dan
Met508, dan L eu33s
Val509
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Tabel VII1.4
Lanjutan
AG Residu Asam Amino
No. Ligan (kkal/ | Ki (nM) Ikatan Ikatan
mol) Hidrogen Lainnya
oo, | Vs
37. | Biokanin A -8,33 786,49 Tyr341, dan ’
Serasg Trp373, dan
Val335
85{8373; 2 Trp373,
38. | Orobol -8,09 | 1,17x103 ' Leu338, dan
Met508, dan \Val335
Val509
His75,
Ser339,
39. | Tectorigenin 7,91 | 1,60x10° |  Ser516, Va\'f?géga”
Tyr371, dan a2
Leu338
GInl178,
Leu338,
40. | Baptigenin 847 | 619,23 Ser339, Vaﬁgg%ga”
His75, dan
Gly512
Arg499,
Val509,
41. | Pinocembrin -8,02 | 1,32x103 Met508 Trp373,
Ala502, dan
Leu338
Ser516, Ala513,
42. | Liquiritigenin -8,06 | 1,23x10° | Tyr341, dan Leu517, dan
Met508 Val335
Tyr341,
- 2 Ser516, Val509, dan
43. | Narigenin -7,74 | 2,11x10 Tyr371, dan Val335
Leu338
o | ohL
44. | Sakuranetin -7,94 | 1,51x10° | Ser516, dan ’
Tyr371 Val335, dan
Leu338
His75, Val509,
45. | Eriodictyol -8,39 707,96 Ser339, dan Leu338, dan
Met508 Trp373
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Tabel VII1.4
Lanjutan
AG Residu Asam Amino
No. Ligan (kkal/ | Ki(nM) Ikatan Ikatan
mol) Hidrogen Lainnya
o, | Vs
46. | Hesperetin -8,08 | 1,20x10°® | Tyr341, dan - ’
Seralg rp373, dan
Val335
Met508,
Ser339,
47. | Homoeriodictyol -8,23 923,24 His75, Va_:_Srog,?gan
GIn178, dan P
Tyr371
Tyr341, Val5009,
48. | Parietin -7,97 | 1,43x10° | Ser339,dan | Val335, dan
Ala513 Leu338
Ser339,
] . 3 His75, Val509, dan
49. | Epigallocatechin -7,85 | 1,73x10 GIn178, dan Met508
Leu338
Ser516,
Val335, Val509,
50. | Catechin -7,79 | 1,94x103 Ser339, Trp373, dan
His75, dan Leu338
Gly512
Gly512,
Tyr371,
Ser516,
Met508, Argl06,
L Tyr341, Trp373,
51. | Naringin -8,61 489,92 Leu338, dan Val500.
His75 Val330,
Leu520,
Leu517, dan
Val335
Met508,
52. | Pinobanksin -7,70 | 2,27x10° | Ser339, dan Val509
Val335
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Tabel VII.4
Lanjutan
AG Residu Asam Amino
No. Ligan (kkal/ | Ki (nM) Ikatan Ikatan
mol) Hidrogen Lainnya
Tyr371,
Ser339,
53. | Aromadendrin 750 | 316x10° | Glnl7g, | V3l209 dan
Val335
Ser339, dan
Tyr341
Tyr341,
. 3 Tyr371, Val335, dan
54. | Fustin -8,31 | 6,29x10 Leu338, dan \Val509
GIn178
>, Sz, | VelsO®
55. | Taxifolin -7,85 | 1,76x10° . ’ Leu338, dan
His75, dan Trp373
Met508
Ala513,
Val335,
Argl06,
Tyr371,
56. | Agathisflavone 29,54 - Val509 Ser516,
Tyr341, His75,
Arg499,
Phe504, dan
Leu338
Tyr371,
Val509,
Ala513,
Val335,
57. | Cupressuflavone -4,20 830,61 Ser516 Ser339,
Gly512,
Phe504,
Leu517, dan
Val330
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Tabel VII1.4
Lanjutan
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No.

Ligan

AG
(kkal/
mol)

Ki (nM)

Residu Asam Amino

Ikatan
Hidrogen

Ikatan
Lainnya

58.

Ginkgetin

1,59 -

Val335,
Tyr341,
Leu517,
Leu345,
Ala513,
Val509, His75,
Met99,
Leu338, dan
lle331

5th

Sciadopitysin

3,86 -

Arg499,
His75,
GIn178,
Met508, dan
Tyr341

11e503,
Val509,
Ser339,
Ala513,
Val335,
Leu517,
Leu338,
Gly512, dan
Leu345

60.

Robustaflavone

27,94 -

Ser516,
Phe504, dan
Ser339

Val335,
Phe195,
Tyr371, His75,
Val509,
Leu338,
Ala513,
Tyr341, dan
Ala502
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Tabel VII1.4
Lanjutan
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No.

Ligan

AG
(kkal/
mol)

Ki (NM)

Residu Asam Amino

Ikatan
Hidrogen

Ikatan
Lainnya

61.

Hinokiflavone

78,46

Phe367,
Phe195,
Leu338,
Arg499,
His75, Val509,
Tyr341,
Glu510,
Ser516,
Tyr371,
Trp373,
Phel91, dan
Val335

62.

Ochnaflavone

0,54

Tyr371

Ser516,
Tyr341,
Ser339,
Arg106,
Val509,
Leu338,
Tyr334,
Leu345,
Vall102,
Leu517,
Val335, dan
Ala513

63.

Amentoflavone

-2,32

19,84x10°

Leu338,
Ser516, dan
Tyr34l

Argl06,
Val335,
Leub17,
Leu345,
Ala513,
Val509, dan
Met99

64.

Isoliquiritigenin

-7,31

4,37x10°

Tyr371,
Ser516,
Tyr341, dan
Met508

Ala513,
Leu517, dan
Val335
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Tabel VII1.4
Lanjutan
AG Residu Asam Amino
No. Ligan (kkal/ | Ki (nM) Ikatan Ikatan
mol) Hidrogen Lainnya
Ser516,
Tyr371, Ala513,
65. | Khalkonarigenin -7,32 | 4,28x10° Tyr341, Leu517, dan
Val509, dan Val335
Met508
Ser516,
_ DT v
66. | Butein -7,62 | 2,60x10° . ' Leu338, dan
His75, Trp373
Gly512, dan
Val509
Arg106,
Ser516, Gly512,
67. | Okanin -7,16 | 5,19x10° | Met508, dan Ala513,
Tyr341 Leu517, dan
Val335
Met508,
. . | Tyr3al, Rl
68. | Phloretin -7,01 | 7,23x10 . Gly512, dan
His75, dan Ala513
Ser339
Val509,
V3L | oy
69. | Phlorizin 6,39 | 2083x10¢ | _ CI¥212 Ala513,
Tyr341, dan Val335
1% Leu345, dan
Leu338
Leu33s, P’rg%
70. | Sulfuretin -8,05 | 1,26x10° | Ser516, dan p3rd,
Ser339 Val509, dan
Val335
Tyrsrd, Val509,
71. | Aureusidin 788 | 167x10° | %339 1 1pha7s, dan
His75, dan L eu33s
Met508
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Tabel VII.4
Lanjutan
AG Residu Asam Amino
No. Ligan (kkal/ | Ki (nM) Ikatan Ikatan
mol) Hidrogen Lainnya
Met508,
Ala513,
72. | Maritimetin 813 | 1,10x10° | Argl06, Lei‘ﬂgéga”
Tyr341, dan a
Ser516
Ser516, Val509,
73. | Leptosidin -8,17 | 1,03x10° | Leu338, dan Tyr371, dan
GInl178 Trp373
His75, Val509,
74. | Apigenidin -7,85 | 1,76x10% | Ser339, dan Leu338, dan
Met508 Trp373
Met508, Val509,
75. | Luteolinidin -8,22 947,24 Ser339, dan Trp373, dan
His75 Leu338
Ser516,
Val335, Val509,
76. | Pelargonidin 7,79 | 1,95x103 Ser339, Leu338, dan
Gly512 dan Trp373
His75
Val335, Val509,
77. | Cyanidin -8,12 | 1,11x10%® | Ser339,dan | Leu338, dan
Met508 Trp373
Val335,
B Sﬁ{f%g’ Val509,
78. | Peonidin -8,13 | 1,10x103 ’ Leu338, dan
Tyr371, Trp373
Met508, dan
GIn178
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VISUALISASI RESIDU ASAM AMINO LIGAN UJI
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Gambar VI11.24 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Acacetin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

&

'.'.."\ —
G' = F oA ) \
] - X —/',' —
& j
% Cm’ St

J
0" % %
y © &
@ $Y1%

[
Argi0é
Interactions
- Unfavoradie Bump - PSarsa
- Commnbonsd Hydrogen Bond :] B-Lone Par
- Urfawceable Donor-Donct - AR Tahaoed
B oo [] oo

[ FrDcoor Hydragen Bond

Gambar VI11.25 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Agathisflavone terhadap
reseptor COX-2 ID PDB 3LNO



103

LAMPIRAN 12

(LANJUTAN)
stn
CS1§ I s
;‘-\
w ’ .-."r -
gﬁm.;, \ Lo, %
)@
ol
g
@ 35181
wry fih
&2 136
Interactions
- Corrverbona Hydrogen Bond ] Psuhe
: Carbon Mydrogen Biond - PPt Tshaped
[: Pr-Dorer Hydrogen Sond D Pradil
. e

Gambar VI11.26 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Amentoflavone terhadap
reseptor COX-2 ID PDB 3LNO

His76 ‘HE"
E
& v
g, \ /A f
'-. Ny,
1] - Y e
can tw."f-‘ %
B, =
Interactions
- Corwertional Hydrogen Bond [:] FiLore Par
- Fi3igma - P8 T-shaped
[:' Froufur [:] Prakd

Gambar VI11.27 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Apigenidin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO



LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)

His756

.’/" o \( 3 \0‘}-

TP

Gambar VI11.28 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Apigenin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

SER AR,
o, i‘Y
o f L
»..
P i N
an R
«n
. Intweractions
/I - Crrtventional Hydrogen Sord : I BLorw P
i‘ryran B o ] ma

Gambar V11.29 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Aromadendrin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

A MET

104



105

LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)

His76

Gambar VI11.30 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Aureusidin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

=
s
— -
@
s "-i'
& )
is75 SO ATY
AN g
a el -
iy v Ay -
N\ .
\k'- ;‘.1:5"
A,
Interactions
- Conventional Hydrogen Bond D Stk
- FiSigna

Gambar VI11.31 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Baicalein terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO



106

LAMPIRAN 12

(LANJUTAN)

His76 éll.?

I s 4
7 e '_‘ A
cs12 : \94'".'.:""%
Interactions
I ot syronen Band B 77 veheped
p373 B " [

Gambar VI11.32 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Baptigenin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

e ~
(=TT B ve
-, &3 E o
)
p—i - Al e 5 p
# N/
o v o — jv-_—q.'

) /
YA \\ /
7
7 T (P
7 g
’ ‘
Vals509
rp373 g
P - Corwenbional Hydhogen Sond - P Tshaped
yr371 B s> [ Piof

Gambar VI11.33 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Biochanin A terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO



107

LAMPIRAN 12

(LANJUTAN)
= s
4
Pl p
o, — / fe=)
=2
P T e
s AL i w
- 5 Yy, ) =n
o 1 @
5
Interactions
- Comreentional Hydrogen Bond - P9 T-shaped
[ ] CarbonHydrogen Bond [ masd
B

Gambar VI11.34 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Butein terhadap reseptor COX-2
ID PDB 3LNO

is75 o Yy 2%
"'{ “:.
GLY
€512 A
~ 3 | | —~
-~ A Ao . e
; v WY whngi
.\. 5 y
V.
. s
Sk 3 ~
L, —
0y (HIsy
- s/
Interactions
- Comvencional Bydrogen Bond B 7 Tshages
[T caben Hyarogen Bond ] Reaby
W o

Gambar VI11.35 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Catechin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO



LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)

ArP)
€373
-
i -
IMET)
o~ 2 N A A 2 2
Y Ny N
..‘J
> Ak
|y 20
SaF
Inkeractions
- Converticnal Hydrogen Zond - Pi-Pi Tshaped
- Pi-Signa [:| -kt

:] Filons Par

108

Gambar V11.36 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Chrysin terhadap reseptor COX-

2 ID PDB 3LNO

1s75 i o = =
MET Var R== “HEL
€S i 4 o7
. - . /.
. : Val33s : s
)feu338 AN A A
. » YN
\ .(: SN
=" o 1
w3 s
’ = £33
. GLN
i cas
Interactions
- Conventional Hydrogen Bond - PiPi Tshaped
1371 [ ] Cabontybogentond [ it
R

Gambar VI11.37 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Chrysoeriol terhadap reseptor

COX-2 ID PDB 3LNO



109

LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)

) VAL
& ‘ng €33
tns:q* e
T L g
=~ £ & o = = @ an
[ALA 7\ X \ ’
‘G [ D ~ %
- < \ \__ \_\_,__ i " n
I a \ .. ——0
SUALY, o+ ¥ ar’ ey s
L‘f—*"",""" ) S
g ) 3/
§ :
Ly S,
(359 'tg31
Interactions
:] Caebon Hydrogen Botd - B8 Rackad
PrOonGr Hyckogen Bond - Loréde 7 Stacked
- Prégma [ \ Fradod

Gambar V11.38 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Cupressuflavone terhadap
reseptor COX-2 ID PDB 3LNO

AL
=2
=
i
AN

(o S -]
NN,

N . S - <
.‘: ’ -'.““'A;A\? o “3’
o . R o ©
Vv Vi
TP L=
3
Interactions
- Conwentional Hydrogen Bond l:] Pi.one Par
- PiSgma - Fii T-shaped
I P [ P

Gambar VI11.39 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Cyanidin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO



110

LAMPIRAN 12

(LANJUTAN)
His75 am
©i cons
— ““"-._‘ /TN
7 TN _per33e '~’\~',ﬁ—*-. Y
o Y s/ M
eu3zg \ Y2335 . N
> ; VA ‘e WS
¢33 e (hss
€338 >
Interactions
- Convertional Hydrogen Bond - Piagma
yr371 [] CarbontydrugenBond [ ekt

Gambar VI11.40 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Daidzein terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

- B
35
) ~ ~ \:.V.‘
\./
!
o ,.-"
At :
@
v
e
Interactions
71 - Catwentional Hytrogen Bond - PrSva
- Und o abbe Donee-Doner D Crakyl

Gambar VI11.41 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Diosmetin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO



111

LAMPIRAN 12

(LANJUTAN)
His75 .
1
NN
|
&GN A
=y T
T I S
cs0e e ¥ )
v s
Interactions
- Conventiond Hydrogen Bond E] Prlons Par
- PG - Aride-?i Stacked
[ e [ P

Gambar V11.42 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Epigallocatechin terhadap
reseptor COX-2 ID PDB 3LNO

His76 4B
')
Q" /
&, =\ — ?
R B o=
- W
. o = -"
. N/
LEd -"\ N .\yu
o3z L s
s N -
,l ,’r-ﬁ;
> h=
Interactions
- Con-enicnd Hidrogen Bond D S-lonz Far
- 3-Signa - 24-Pi Tshapac
[ e [ o

Gambar VI11.43 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Eriodictyol terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO



112

LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)

Gy
o

i N B
Interactions
- (Corwentional Hydrogen Bond D SHione Par
- Sz - 551 Tshaped
D PrSudr [:] P
Gambar VI11.44 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Fisetin terhadap reseptor COX-2
ID PDB 3LNO

— — —
o AR
N\ _/ i
—_— — ~
wF
338 (=28
Interactions
- Conventional Fydrogen Bond - Pi-Fi T-shaped
| Carbon Hydrogen Bond [] Al
Tyr371 [: g il
B e

Gambar VI11.45 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Formononetin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO



113

LAMPIRAN 12

(LANJUTAN)
vy
-
(2D
G ]
e N ‘ s
.n'_
{:}?) Q; VAL ;'rﬁ\
(S t\i_ﬂ’
Interactions
Bl comventonsd edrogen Bord [: b
B >
Gambar V11.46 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Fustin terhadap reseptor COX-2
ID PDB 3LNO
1-,(’1\['; o
“\ i
38 c338
g 1 ™
H AR 4
. —
o 6// _
Interactions
- Conventional Hydrogen Bond - PP T-shaped
- P-Sgva D sakod

Gambar VI11.47 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Galangin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO



114

LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)

His7§ =

Interactions
- Corwentiond Hydrogen Bond - PE-Pi Tshaped
[:1 Carbon Hydrogen Band E] -kt

B

Gambar V11.48 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Genistein terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

ver
[at]
v i &
(SH)
@) |*@
oA S
"
N N
- P
\‘, y
|
a PP o cé
‘54- (]
| Civy
~
g
Interactions
| FrDonar Hpdiogan Bood Il P rsheoss
- Prigma = Profiep
D PrSudle

Gambar V11.49 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Ginkgetin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO



115

LAMPIRAN 12

(LANJUTAN)
er33y -, :_ 7
: va,sss .d b——< _,\.‘ ----- @
e y  Led33s fam % -
, &= A\ .
By 3,,,_;— ﬁf—ﬂ
= 7
Interactions
) Il Covvertiood Hydrogen ond B o
Trp373 B risme ] el

meru

Gambar VI11.50 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Gossypetin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

His75 T
L= .
% €33
422N -
TP 5
en, ¥ h d
N AN A, &
i R 2 .
AN B
£ | $ : : K
§ & it 7N
@ Y 5
& s
Interactions
- Comvenbona Hydrogen Eord - PP T-shaped

e ] P

Gambar VI11.51 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Herbacetin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO



LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)

S 4 /::
/ -
/ g
;Valﬁos
Interactions
Trp373 - Convertional Hycdrogen Band
o e
r371 D Fiione Par

116

- - Tshapes

: H-akd

Gambar VI11.52 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Hesperetin terhadap reseptor

COX-2 ID PDB 3LNO

Interactions

- Unfavarable Bump
- Conventional Hydrogen Bond

Pheiss - Unfavorable Donor-Danor

- Pi-Anion

:] Pi-Donor Hydrogen Bond

- Pi-Sigma
D Pi-Lane Pair
- Pi-Pi Stacked
- Pi-Pi T-shaped
[] Akt

Gambar VI11.53 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Hinokiflavone terhadap reseptor

COX-2 ID PDB 3LNO



117

LAMPIRAN 12

(LANJUTAN)
178 -
Yo S
@ ™
. -\ N\ A/
) =
'i- "‘ ",‘ -
P l@u.&! valL
33 (ST
Interactivns
- Conwentond Hydeogen Beed ':] PHLone Par
[] Corbon tydrogen bord [] s
. e

Gambar VI11.54 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Hispidulin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

Sy ;g,\‘ "
575 = Ly <5 e
ey %
; ¢ \,./""'a"
¥
A A L
v v 7 "~ w
[}
o, » 3
=y k
@
a &
<
Interactions
- Comesntional Hydrogen Sond - FrSgna
:] Carbon Hydrogen Bond - £4Pi T-shapad

Gambar VI1.55 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Homoeriodictyol terhadap
reseptor COX-2 ID PDB 3LNO



118

LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)

'Pfa4‘| AR
€30
=
’
=3
;i‘sn"; .
oy =
v cs13 X
LS5 L :
R B3 &
R
A s
LEU | i
€517 S AN L
VAL
c335
Interactions
- Corwentional Hydrogen Sond I F-akyl

Gambar VI11.56 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Isoliquiritigenin terhadap
reseptor COX-2 ID PDB 3LNO

Tyr3ad =
WET
- 1 1
0 I LN -
Gur I ! v
, 2 i g N o3m
| sm}
er339 i %,\ ! 20
A5 0NN A
,‘ g e mu', :| I
o I o
106 : .t \':-‘: B I\
$."tab ¢ 3
Leus17 o 5’vgg 5t &Ny
o513 <3 3:5‘6:3. .
5T .
LEU . P
517 3 {SER
Interactions
- Corekicnd =ydrogen Bord - 3-Sigma
[: Carbon Hecrocen Bond [] sk

Gambar VI1.57 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Isoquercetin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO



119

LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)

His7§

e
3,
l" - 'f:
@ 4 e
= (A s o
@ @
AL,
e
Interactions
- Conventional Hydrogen Bond - Pi-Pi T-shaped
D Carbon Hydrogen Bond D Pi-alkyl

- Pi-Sigma

Gambar VI11.58 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Isorhamnetin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

mE:
e
e
W
AN ‘~./". »//n
AN N
e ¥
... .-.. '.ﬁ N /R\;/'
Gul <
e £33% sa 'ﬁ’ﬂ\
aa €518 I
513
Interactions
yr374 - Coaventiond Hydrogen Sord - PGz
[] ®¥Donor tiydrogen Bond [] Pied

Gambar VI11.59 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Kaempferide terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO



120

LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)

% 7
% SN SN
=3 — . 8
‘L @S v
:-",: '.:_
oo L
Interactions
- Corwentional Hydrogen Bond |:| Pi-Lone Par
- Sgma - Pi-Pi T<haged
[:1 oS [::] Pi-alicd

Gambar VI11.60 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Kaempferol terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

Sty
(1) “’{{é
s
. { K N\ o
. i,
\ H ¥ ., W
} roms | R
L} AL
{
H, "«. VAL
JunL, 335
L\”
Enteractions
- Convenbond Hydrogen Bond :] Ptiiedd

Gambar VI11.61 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Khalkonarigenin terhadap
reseptor COX-2 ID PDB 3LNO



121

LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)

) G
(\#’ 3
\ e
' D &
« & =
)
2 “IRP
o, @Gn
Sl (£
e
Interactions
- Convertionel tydiogm Bond - P T-shapad
j Carbon Hpgrogen Bord D Pradyl

. o

Gambar VI11.62 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Leptosidin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

"?5‘ """ 2
\ / 7y
/ P\ .
q P T
e v
Leu547 < =
——
ers16
Interactions
’mn-s Bl covertionsrogenond [
- l =

Gambar VI11.63 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Liquiritigenin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO



122

LAMPIRAN 12

(LANJUTAN)
yr3dd et VAL
o as (&0
* SALA csr
w 02y "
A
A 3 g
)
o ¥/ \
Leu§17
e
©n e
y (2]
ers16
\
=
Trterachions
Tyr371 Bl crvtions Moo tond (] Aided
- N Sona

Gambar VI11.64 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Luteolin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

His75 P _
33 FAET
' 5
o, ‘\ .
VAL 18U o
=T =t %
SE®. -
£33, . /
- \“'.‘ "!1‘.\ . | rer
— Nl St .\
inst °
Interactions
- Corwentiondl Hydrogen Bood - 59 Tshaped
- P-Sgma | S-adyt

Gambar VI11.65 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Luteolinidin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO



123

LAMPIRAN 12

(LANJUTAN)
Tyr34d o
é::e -:“'w / ';/\“—Fr _
. N
v e
3 | e Ly
o
2/ &
o e
€335
106
Leu517
er516
Interactions
I covvestinal koo Bond [] et
H s

Gambar VI11.66 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Maritimetin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

e
vaL .
c33s . .
oLy .
o AA > -
TR . '. ‘-
"33.11' €513 s'e )}
; g = /5N
“ —l =0 )
R a7
\ v \
=D —‘,\ \
& 3
& 3 %
Leus17 SEH S
Seny L
€526
3, =
er516
Interactions
- Conventicna Hydrogen Sond ] seakd

- Aevécde-Fi Sacked

Gambar VI11.67 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Morin terhadap reseptor COX-2
ID PDB 3LNO



124

LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)

P e
&l e
c‘ ‘ '“i
N et -
(o
» &
\ r
4 _..“ !/'—(' s
e
ity
Interactions
[ Cormentiond Hydrogan Bond B o rhepmd
B o [ s
D Prione Par

Gambar VI11.68 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Myricetin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

e
r341 )
e B
- A A
a3 A >
P A

'l{’ NS ,: "
o & o
Interactions
- Comreentonal Hydrogen Bond - PrSigma
E] iDoner Hydrogen Sand D Pi-dikeA

Gambar VI11.69 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Narigenin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO



125

LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)

Turd4d :
VAL e
Sn o J ,?'" i
Ve W
18 e < ~
o A [~ <) m
. g A 1§ s TN .
-- e I ~ s 2] H
= 5 T :
- 7 '/ e~ %
An | |
t;'h’ i e ~
wJ ‘
&5y 4
: s
Inkeractions
- Corwertiona Hpdrogen Bond - P Teshaped
C] Carbon Hydrogen Bond [j A
I Ur¥avvorable Donor-Doroe L:] Peaboyd

"] MDongr Hydeogen Sord

Gambar VI11.70 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Naringin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

VAL
Arg106 al102 @ & &%
: &
| e & o (33t
.
<

|
Leud4s P A
Al fl |
s c336
A >
€513 ..}
: N N
<R . s
s < \_: > ‘SU! .
] i ] 526
R : \ T
& g G
- cﬂ.
Inkeractions
- Corvechonsl Mydropan Bond - P-ogre
[ ] Carton Hydrogen Bond - AR T-shaped
- Und wotr abbe Doner Doner ! | Raky

{._] B-Doror Hydrogen Bond

Gambar VI1.71 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Ochnaflavone terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO



LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)

GLx
osiz

Interactions
- Corventional Hydrogen Sond
- Unfaroezble Donoe-Dooxe

2 ID PDB 3LNO

I8

Interactions
- Conventiond Hydrogen Sord
: CabonHydrog=nBond

W =

ID PDB 3LNO

Yer339
, Val335 AN
Leu33s e

126

- LevideFi Stacked
[0 P

Gambar VI11.72 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Okanin terhadap reseptor COX-

-PmHme:

] e

Gambar VI1.73 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Orobol terhadap reseptor COX-2



127

LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)

Jyr3ad

VAL . i
€335 0
T (VAL
c:513 4
LEU
€338
Interactions
Tyraz4
- Conventional Hydrogen Bond - Pi-Sigma
:] Pi-Donor Hydrogen Bond

:] Pi-alkyl
Gambar VI11.74 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Pachypodol terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

TR
(=18
SERY 5
=24 $s
. . A
’? q ’-? 13
& \:' 3 .“\_ & )\\0/
e 1! .
P .
SN .
VAL ¥
LEU its0a VAL
3% =
¥ \
Alas43 oo
Val509 7 B corveniceal Hrérogen Bend Bl 7

D Carbon Hydrogen 300

D Ai-skyl

Gambar VI1.75 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Parietin terhadap reseptor COX-
2 1D PDB 3LNO



Gamba

128

LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)

sem)

‘Csip -
- J L YR
iy €335
8 N\ B,
—a | 28
v.- /“’
2r339 I
8\ Val33s o >
(SR
: kD ‘e
Ly . '1
€si2 R :
)
- - ‘F?;
09 \(ferﬁis
- Crorverenng Hedrogen bond - P2 Seshaged
p373 [T <arton rydrogen Bons ] psen
. o

r VI11.76 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Pelargonidin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

3 s
His75 s BB
\" -
=
FL e
HY [ et T
s w e ad \. iy 5
™ Yo RO \ A
&3 Y F
3 L % ' B
% v A oy
: -
o~ 7 )
Interactions
- Correrbiznd Hydragen Sood . E#Fi T<hapar

D Carbor HycroenBand

Bl Feson:

[:[ Frttd

Gambar VI1.77 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Peonidin terhadap reseptor

COX-2 ID PDB 3LNO



LAMPIRAN 12

(LANJUTAN)
His75 1Y =\
{\ . o ey
g Y 27 8
q - :
L erdsg o/ & - s
-2 —= % 2
(e o
I 7 r-a M AR cs13
'/ . - €sos £33
/ £ : NS NS
i fHia A\
7S 5ER
73 o
Interactons
>4 - Converbondl Hydrogen Sard - frice S Faded
P e ] e

Gambar VI11.78 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Phloretin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

LY
€512
_—’i . - WL
\‘ f /b 2 €am
,'——1_. { N .
a2 —{ = = ' gﬂ\ )
WO (O, WY ¢ . SF
—d Fd [
/ N bas
I \ i o i3 335
\ ¥ 4w
I “ 52 g
é'_ll ¢ % . 38
eusi7 : s/ =&
sy 038
L5y
33
Interactions

- Conenicnd Hydrooen Eand
D CatorHecrogen Bane

- Fi-Sgma
E] Fi-akyl

Gambar VI1.79 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Phlorizin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

yr371

129



130

LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)

Interactions
- Conventional Hydrogen Bond - Pi-Sigma

Gambar VI11.80 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Pinobanksin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO

TRE
338 ALA @y
€502 A L5y
’ €333
. fi ]
,“RG' Pt
233 AN (MET
. J S losos
AN ARG
‘y N\ \T.‘/ N N
1 .
5
At
sy
Interactions
- Conmenbona Hydrogen Bond - PP T-shaped
- PiCain [: Pi-tiid
I s

Gambar VI11.81 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Pinocembrin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO



LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)

AED
2 JLEU
T 2
NN N i G
1| =
TN
“ K
‘.'. \"}”\
csie AL
TR = 338
o7 &
Interactions
- Correeicnd —decgen Eond - Fi-3 Tshzped
B Fesoma [ Feakd
D Fradur

131

Gambar V11.82 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Quercetagenin terhadap reseptor

COX-2 ID PDB 3LNO

TRP 335
i n 4
""’\"»‘r/ N '/D
2N
q/,\;\ NS N Ao
H 4 ;I =)
s LEU . \;' """"" J:_“.'ij
. l—li;fx £338 l_‘
(= g*tw |
Interactions
- Corventondl Hedrogen Bond - 5451 T<hzped
- A0 :] Sk
D Loz Par

Gambar VI11.83 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Quercetin terhadap reseptor

COX-2 ID PDB 3LNO



LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)

Interactions

[:| Carbon Hydrogen 3anc
D Fi-Denor Hycrogen Sord

- Correenional Hydrocen Bond

132

B s
- B-Fi T-shapec
[:] E R

Gambar VI11.84 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Rhamnazin terhadap reseptor

COX-2 ID PDB 3LNO

Interactions
- Coneentional Hyd ogen Bond
| | Carbon Mydrogen iond
—

1 PiDonor Hydrogen Bord

o
S =4
. s
A
\ /7
= , :
A T AT 4
U Yo &n
N
YR
can
SER
CSis
VAL
3%
Bl e
- PR Tshaped
[] measu

Gambar V11.85 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Rhamnetin terhadap reseptor
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Gambar V11.86 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Rhoifolin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO
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Gambar VI11.87 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Robinetin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO
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Gambar VI11.88 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Robustaflavone terhadap
reseptor COX-2 ID PDB 3LNO
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Gambar V11.89 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Rutin terhadap reseptor COX-2
ID PDB 3LNO
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Gambar VI11.90 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Sakuranetin terhadap reseptor
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Gambar VI11.91 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Sciadopitysin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO
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Gambar VI11.92 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Scutellarein terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO
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Gambar V11.93 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Sulfuretin terhadap reseptor
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Gambar VI11.94 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Tangeretin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO
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Gambar VI11.95 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Taxifolin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO



138

LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)

& ol
&, : ég,
L —J —\ W § s’
SR R 5 .
) \ %\ . e ol
; V/ __F—qi‘
©n - .
- L ¥
o
=0
33
Interactions
- Cormentiona Hydrogen Bond D Pty

W

Gambar VI11.96 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Tectorigenin terhadap reseptor
COX-2 ID PDB 3LNO
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Gambar VI11.97 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Tricetin terhadap reseptor COX-
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Gambar VI11.98 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Tricin terhadap reseptor COX-2
ID PDB 3LNO
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Gambar VI11.99 Visualisasi 2D dan 3D senyawa Wogonin terhadap reseptor
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Tabel VII.5
Hasil Prediksi Druglikeness Menggunakan Situs Online Lipinski’s Rule of Five
_ BM Akseptor Donor
No Ligan LogP Ket.
(Da) Ikatan H | Ikatan H
1 Chrysin 254 4 2 2,71 Memenuhi
2 Baicalein 270 5 2 2,42 Memenuhi
3 Apigenin 270 5 8 2,42 Memenuhi
4 Acacetin 284 5 2 2,71 Memenuhi
5 Scutelarein 286 6 4 2,13 Memenuhi
6 Hispidulin 300 6 3 2,43 Memenuhi
7 Luteolin 286 6 4 2,13 Memenuhi
8 Chrysoeriol 300 6 3 2,43 Memenuhi
9 Diosmetin 300 6 3 2,43 Memenuhi
10 | Tricetin 302 7 5 1,83 Memenuhi
11 | Tricin 330 7 3 2,44 Memenuhi
12 | Tangeretin 372 7 0 3,35 Memenuhi
13 | Rhoifolin 578 14 8 -1,26 Tidak
Memenuhi
14 | Wogonin 284 5 2 2,72 Memenuhi
15 | Galangin 270 5 3 2,6 Memenuhi
16 | Fisetin 286 6 4 2,31 Memenuhi
17 | Kaempferol 286 6 4 2,31 Memenuhi
18 | Kaempferide 300 6 4 2,61 Memenuhi
19 | Robinetin 302 7 5 2,01 Memenuhi
20 | Herbacetin 302 7 5 2,01 Memenuhi
21 | Quercetin 302 7 5 2,01 Memenuhi
22 | Rhamnetin 316 7 4 2,31 Memenuhi
23 | Isorhamnetin 316 7 4 2,31 Memenuhi
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(LANJUTAN)
Tabel VIIL.5
Lanjutan
_ BM Akseptor Donor
No Ligan LogP Ket.
(Da) Ikatan H | Ikatan H

. Tidak
24 | Myricetin 318 8 6 1,72 )
Memenuhi

: Tidak
25 | Quercetagenin 318 8 6 1,72 )
Memenuhi

A Tidak
26 | Gossypetin 318 8 6 1,72 )
Memenuhi

; Tidak
27 | Isoquercetin 464 12 8 -0,73 )
Memenuhi
28 | Rhamnazin 330 7 3 2,62 Memenuhi

; Tidak
29 | Rutin 610 16 10 -1,88 )
Memenuhi
30 | Morin 302 7 5 2,01 Memenuhi
31 | Pachypodol 344 7 2 2,71 Memenuhi
32 | Daidzein 254 4 2 2,71 Memenuhi
33 | Formononetin 268 4 1 3,02 Memenuhi
34 | Genistein 270 5 3 2,42 Memenuhi
35 | Biokanin A 284 5 2 2,72 Memenuhi
36 | Orobol 286 6 4 2,12 Memenuhi
37 | Tectorigenin 300 6 3 2,43 Memenuhi
38 | Baptigenin 286 6 4 2,13 Memenuhi
39 | Pinocembrin 256 4 2 2,8 Memenuhi
40 | Liquiritigenin 256 4 2 2,8 Memenuhi
41 | Narigenin 272 5 3 2,51 Memenuhi
42 | Sakuranetin 286 5 2 2,81 Memenuhi
43 | Eriodictyol 288 6 4 2,22 Memenuhi
44 | Hesperitin 302 6 3 2,52 Memenuhi
45 | Homeriodictyol 302 6 3 2,52 Memenuhi
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(LANJUTAN)

Tabel VII.5

Lanjutan

_ BM Akseptor Donor
No Ligan LogP Ket.
(Da) Ikatan H | Ikatan H

46 | Parietin 284 5 2 2.19 Memenuhi
47 | Epigallocatechin 306 7 6 1,25 Tidak
Memenuhi
48 | Catehcin 290 6 5 1,55 Memenuhi
Ao Tidak
49 | Naringin 580 14 8 -1,16 )
Memenuhi
50 | Pinobanksin 272 5 3 1,77 Memenuhi
51 | Aromadendrin 288 6 4 1,48 Memenuhi
52 | Fustin 288 6 4 1,48 Memenuhi
53 | Taxifolin 304 7 5 1,18 Memenuhi
| Tidak
54 | Agathisfalvone 538 10 6 4,82 |
Memenuhi
Tidak
55 | Cupressuflavone 538 10 6 3,88 ;
Memenuhi
) ) Tidak
56 | Ginkgetin 566 10 4 5,42 )
Memenuhi
A Tidak
57 | Sciadopitisin 580 10 3 5,72 )
Memenuhi
Tidak
58 | Robustaflavone 538 10 6 4,81 )
Memenuhi
o Tidak
59 | Hinokiflavone 538 10 5 5,23 ]
Memenuhi
Tidak
60 | Ochnaflavone 538 10 5 5,23 )
Memenuhi
Tidak
61 | Amentoflavone 538 10 6 4,81 )
Memenuhi
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Tabel VII.5
Lanjutan
_ BM Akseptor Donor
No Ligan LogP Ket.
(Da) Ikatan H | Ikatan H
62 | Isoliquiritigenin 256 4 3 2,7 Memenuhi
63 | Khalkonarigenin 272 5 4 2,41 Memenuhi
64 | Butein 272 5 4 2,41 Memenuhi
65 | Okanin 288 6 5 2,11 Memenuhi
66 | Phloretin 274 5 4 2,32 Memenuhi
67 | Phlorizin 436 10 7 -0,2 Tidak
Memenuhi
68 | Sulfuretin 270 5 3 2,42 Memenuhi
69 | Aureusidin 286 6 4 2,13 Memenuhi
70 | Maritimetin 286 6 4 2,13 Memenuhi
71 | Leptosidin 300 6 3 2,43 Memenuhi
72 | Apigenidin 290 4 3 2,68 Memenuhi
73 | Luteolinidin 271 5 4 3,01 Memenuhi
74 | Pelargonidin 271 5 4 3,01 Memenuhi
75 | Cyanidin 287 6 5 2,71 Memenuhi
76 | Peonidin 301 6 4 3,02 Memenuhi
o Tidak
77 | Delpinidin 338 7 6 2,42 )
Memenuhi
78 | Petunidin 317 7 5 2,73 Memenuhi
79 | Malvinidin 366 7 4 3,03 Memenuhi
80 | Rosinidin 315 6 3 3,32 Memenuhi
Keterangan :
BM (Berat Molekul) : <500 Dalton
Akseptor ikatan hidrogen : <10
Donor ikatan hidrogen <5

LogP : <5
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HASIL PENELITIAN PREDIKSI FARMAKOKINETIKA

Tabel VI1.6
Hasil Prediksi Farmakokinetika Menggunakan Situs Online Pre-ADMET
Absrobsi Distribusi

| S002 | prtn
(%) sec) Binding

(%)

1 | Chrysin 92,642 2,48° 95,09
2 Baicalein 88,112 1,28° 98,982
3 | Apigenin 88,122 10,54° 97,252
4 | Acacetin 93,042 12,79P 90,922

5 | Scutellarein 79,412 4,53 100°
6 | Hispidulin 88,182 5,46" 91,552
7 | Luteolin 79,43 4,54° 99,72
8 | Chrysoeriol 88,182 5,18° 90,872
9 | Diosmetin 88,182 7,02° 90,162

10 | Tricetin 63,47 1,48° 100°
11 | Tricin 87,82 3¢ 87,07
12 | Tangeretin 98,882 53,60° 87,17°
13 | Rhoifolin 20,15 9,91° 68,62
14 | Wogonin 93,042 4,28° 90,452
15 | Galangin 88,122 3,71¢ 88,12°
16 | Fisetin 79,432 9,57° 88,73
17 | Kaempferol 79,442 9,58° 89,61°
18 | Kaempferide 88,19° 9,33 83,99"
19 | Robinetin 63,47° 3,41° 92,642
20 | Herbacetin 63,48° 5,32° 93,072
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Tabel_ VII.6
Lanjutan
Absrobsi Distribusi
No. Ligan CaCo-2 E:,%ig;ﬁ
HIA (%) Ce;éé)nm Binding
(%)
21 | Quercetin 63,49° 3,412 93,242
22 | Rhamnetin 78,342 4,94P 85,35°
23 | Isorhamnetin 78.352 4,94° 83,55°
24 | Myricetin 40,96" 0,99° 96,78°
25 | Quercetagenin 40,95° 0,99°¢ 96,782
26 | Gossypetin 40,96° 5,20° 96,48°
27 | Isoquercetin 11,78¢ 9,44° 59,16°
28 | Rhamnazin 87,83? 5,09° 81,22°
29 | Rutin 2,86° 7,91° 43,89°
30 | Morin 63,49° 17,10° 91,632
31 | Pachypodol 93,452 4,38° 79,88°
32 | Daidzein 92,652 7,72 88,70"
33 | Formononetin 95,552 7,60° 85,08"
34 | Genistein 88,122 5,75 89,74°
35 | Biokanin A 93,042 3,41° 85,01°
36 | Orobol 79,432 11,29° 90,312
37 | Tectorigenin 88,182 5,59° 87,63°
38 | Baptigenin 79,422 1,56° 90,362
39 | Pinocembrin 92,352 2,47° 98,452
40 | Liquiritigenin 92,352 17,65° 97,992
41 | Narigenin 87,322 10,52° 1002
42 | Sakuranetin 92,752 12,82° 95,212
43 | Eriodictyol 77,432 4,53° 100?
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Tabel_ VIL6
Lanjutan
Absrobsi Distribusi
No. Ligan CaCo-2 E :,%ig;ﬁ
HIA (%) Ce;éé)nm Binding

(%)
44 | Hesperitin 87,19 7,00° 96,79
45 | Homoeriodictyol 87,19° 5,16° 98,062
46 | Parietin 94,042 | 20,74° 95,22
47 | Epigallocatechin 45,95P 0,38¢ 1002
48 | Catechin 66,71° 0,65° 1002
49 | Naringin 11,74° 7,89° 51,06"
50 | Pinobanksin 87,612 3,69° 86,64°
51 | Aromadendrin 77,83 9,56" 89,67°
52 | Fustin 77,82 9,56" 88,03°
53 | Taksifolin 60,16" 3,42° 95,162
54 | Agathisflavone 81,192 11,09° 1002
55 | Cupressuflavone 81,19 11,68° 100°
56 | Ginkgetin 91,412 11,98° 95,55%
57 | Sciadopitysin 94,052 13,68" 90,512
58 | Robustaflavone 81,19 12,04° 100°
59 | Hinokiflavone 86,95 4,34° 100°
60 | Ochnaflavone 86,952 6,77" 1002
61 | Amentoflavone 81,19 12,87° 100°
62 | Isoliquiritigenin 88,302 20,16° 98,252
63 | Khalkonarigenin 80,612 18,10° 1002
64 | Butein 80,60° 18,10° 99,72°
65 | Okanin 66,57° 14,31 100°
66 | Phloretin 78,98° 18,10° 100°
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Tabel VII1.6
Lanjutan
Absrobsi Distribusi
. Plasma
No. Ligan HIA CC:::IIC((:% Protein
(%) seC) Binding
(%)
67 | Phlorizin 26,79° 9,51° 75,47°
68 | Sulfuretin 89,542 13,36° 100?
69 | Aureusidin 82,572 8,15" 1002
70 | Maritimetin 82,562 8,15° 1002
71 | Leptosidin 89,742 9,81° 98,092
72 | Apigenidin 89,722 1,01°¢ 1002
73 | Luteolinidin 83,572 0,68° 100?
74 | Pelargonidin 83,58% 1,29° 1002
75 | Cyanidin 72,5 0,65° 1002
76 | Peonidin 83,432 1.65°¢ 100?
77 | Petunidin 71,322 0,97°¢ 1002
78 | Rosinidin 90,132 2,12°¢ 87,782
Keterangan :

% Human Intestinal Absorpsition (% HIA) : (a) 70-100% terserap baik
(b) 20-70% terserap cukup

(c) 0-20% kurang terserap

In Vitro Caco-2 cell permeability (nm sec-1): (a) >70 permeabilitas tinggi
(b) 4-70 permeabilitas sedang

(c) <4 permeabilitas rendah

Plasma protein binding (%) : (a) >90 terikat kuat
(b) <90 terikat lemah
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Hasil Prediksi Toksisitas Menggunakan Aplikasi Toxtree
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Tabel VII.7
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Mutagen Karsinogenik Kroes
No Senyawa Uji (Amest Genotoxic Non TTC
Tes) Genotoxic

1 | Chrysin (-) ) ) Tidak
Beresiko

2 Baicalein (-) -) ) Tidak
Beresiko

3 | Apigenin ) )] ) Tidak
Beresiko

4 | Acacetin ) ) ) Tidak
Beresiko

5 | Scutellarein ) ) ) Tidak
Beresiko

6 Hispidulin ) ) ) Tidak
Beresiko

7 Luteolin ) ) ) Tidak
Beresiko

8 | Chrysoeriol -) ) ) Tidak
Beresiko

9 Diosmetin ) ) ) Tidak
Beresiko

10 | Tricetin ) ) ) Tidak
Beresiko

11 | Tricin ) ) ) Tidak
Beresiko

12 | Tangeretin ) ) ) Tidak
Beresiko

13 | Rhoifolin ) ) ) Tidak
Beresiko

14 | Wogonin ) ) ) Tidak
Beresiko

15 | Galangin ) ) ) Tidak
Beresiko
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(LANJUTAN)
Tabel VII.7
Lanjutan
Mutagen Karsinogenik
.. Kroes
No Senyawa Uji (Amest Genotoxic Non TTC
Tes) Genotoxic
16 | Fisetin ) ) ) Tidak
Beresiko
17 | Kaempferol () ) ) Tidak
Beresiko
18 | Kaempferide ) ) ) Tidak
Beresiko
19 | Robinetin ) ) ) Tidak
Beresiko
20 | Herbacetin ) ) ) Tidak
Beresiko
21 | Quercetin ) (-) +) Tidak
Beresiko
22 | Rhamnetin +) -) +) Tidak
Beresiko
23 | Isorhamnetin (+) ) (+) Tidak
Beresiko
24 | Myricetin (+) ) (+) Tidak
Beresiko
25 | Quercetagenin (+) ) (+) Tidak
Beresiko
26 | Gossypetin (+) ) (+) Tidak
Beresiko
27 | Isoquercetin (+) ) (+) Tidak
Beresiko
28 | Rhamnazin (+) ) (+) Tidak
Beresiko
29 | Rutin (+) -) (+) Tidak
Beresiko
30 | Morin ) ) ) Tidak
Beresiko
31 | Pachypodol (+) ) (+) Tidak
Beresiko
32 | Daidzein (+) (+) ) Resiko
Rendah
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(LANJUTAN)
Tabel VII.7
Lanjutan
Mutagen Karsinogenik
.. Kroes
No Senyawa Uji (Amest Genotoxic Non TTC
Tes) Genotoxic
33 | Formononetin (+) (+) ) Resiko
Rendah
34 | Genistein (+) (+) ) Resiko
Rendah
35 | Biochanin A (+) (+) -) Resiko
Rendah
36 | Orobol (+) (+) ) Resiko
Rendah
37 | Tectorigenin (+) (+) ) Resiko
Rendah
38 | Baptigenin (+) (+) (-) Resiko
Rendah
39 | Pinocembrin ) ) ) Tidak
Beresiko
40 | Liquiritigenin ) ) ) Tidak
Beresiko
41 | Narigenin ) ) ) Tidak
Beresiko
42 | Sakuranetin O] ) ) Tidak
Beresiko
43 | Eriodictyol ) ) ) Tidak
Beresiko
44 | Hesperitin ) ) ) Tidak
Beresiko
45 | Homoeriodictyol ) ) ) Tidak
Beresiko
46 | Parietin (+) (+) ) Resiko
Rendah
47 | Epigallocatechin O] ) ) Tidak
Beresiko
48 | Catechin ) ) ) Tidak
Beresiko
49 | Naringin ) ) ) Tidak
Beresiko
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Tabel VII.7
Lanjutan
Mutagen Karsinogenik Kroes
No Senyawa Uji (Amest Genotoxic Non TTC
Tes) Genotoxic
50 | Pinobanksin ) ) ) Tidak
Beresiko
51 | Aromadendrin O] ) ) Tidak
Beresiko
52 | Fustin O] ) ) Tidak
Beresiko
53 | Taxifolin ) ) ) Tidak
Beresiko
54 | Agathisflavone O] ) (+) Tidak
Beresiko
55 | Cupressuflavone ) ) (+) Tidak
Beresiko
56 | Ginkgetin ) (-) +) Tidak
Beresiko
57 | Sciadopytisin ) ) (+) Tidak
Beresiko
58 | Robustaflavone O] ) (+) Tidak
Beresiko
59 | Hinokiflavone O] ) ) Tidak
Beresiko
60 | Ochnaflavone ) ) ) Tidak
Beresiko
61 | Amentoflavone ) ) (+) Tidak
Beresiko
62 | Isoliquiritigenin (+) (+) ) Resiko
Rendah
63 | Khalkonarigenin (+) (+) ) Resiko
Rendah
64 | Butein (+) (+) ) Resiko
Rendah
65 | Okanin (+) (+) (-) Resiko
Rendah
66 | Phloretin ) ) ) Tidak
Beresiko
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(LANJUTAN)
Tabel VII.7
Lanjutan
Mutagen Karsinogenik
.. Kroes
No Senyawa Uji (Amest Genotoxic Non TTC
Tes) Genotoxic
67 | Phlorizin ) ) ) Tidak
Beresiko
68 | Sulfuretin ) ) ) Tidak
Beresiko
69 | Aureusidin ) ) () Tidak
Beresiko
70 | Maritimetin ) ) () Tidak
Beresiko
71 | Leptosidin ) ) ) Tidak
Beresiko
72 | Apigenidin ) ) ) Tidak
Beresiko
73 | Luteolinidin ) ) ) Tidak
Beresiko
74 | Pelargonidin ) ) ) Tidak
Beresiko
75 | Cyanidin ) ) ) Tidak
Beresiko
76 | Peonidin ) ) ) Tidak
Beresiko
77 | Delpinidin ) ) ) Tidak
Beresiko
78 | Petunidin ) ) ) Tidak
Beresiko
79 | Malvinidin ) ) ) Tidak
Beresiko
80 | Rosinidin ) ) ) Tidak

Beresiko
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