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LAMPIRAN 1 

ALUR PENELITIAN SKRINING FARMAKOFOR  

DAN PENAMBATAN MOLEKUL 

 

 

- Mengunduh reseptor ID 5GMN 

 

- Modifikasi reseptor 

 

- Optimasi reseptor 

 

 

 

-    Pencarian database senyawa aktif dan decoy                    -  

-    Penentuan  farmakofor dari database  

- Pemilihan dan validasi reseptor 

- Pemodelan molekul senyawa uji 

- Pembuatan database senyawa uji 

- Skrining farmakofor senyawa uji 

 

 

     

 

Persiapan Reseptor 

 

Persiapan Ligan/Senyawa Uji 

 

Skrining 

Farmakofor  

 

 

 

Penambatan 

Molekul 

-  

 

Docking senyawa 

ligan hit pada reseptor  
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LAMPIRAN 2 

SENYAWA UJI 
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LAMPIRAN 2 

(LANJUTAN) 
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LAMPIRAN 2 

(LANJUTAN) 
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LAMPIRAN 2 

(LANJUTAN) 
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LAMPIRAN 2 

(LANJUTAN) 
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LAMPIRAN 2 

(LANJUTAN) 

 

  

  

 

  



55 

 
 

LAMPIRAN 2 

(LANJUTAN) 
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LAMPIRAN 3 

Tabel V.1 

Hasil Sifat Ligan Berdasarkan Aturan Lipinski’s Rule Of Five 

No 
Senyawa/Ligan 

Uji 

Donor 

Hidrogen 

<5 

Akseptor 

Hidroge

n <10 

Bobot 

molekul 

Log 

P 

Memenuhi/Tidak 

Memenuhi Syarat 

1. 1-hexadecene 0 0 224,432 6,2 Tidak Memenuhi 

2. 5-cedranone 0 1 220,356 3,6 Memenuhi 

3. Acetophenone 0 1 120,151 1,6 Memenuhi 

4. Alpha-bisabolol 1 1 222,372 4,2 Memenuhi 

5. Alpha-Pinene 0 0 136,238 2,9 Memenuhi 

6. Alpha-Thujene 0 0 136,238 2,9 Memenuhi 

7. Anisole 0 1 108,140 1,6 Memenuhi 

8. Apiole 0 2 222,240 3,0 Memenuhi 

9. Benzyl butyrate 0 1 178,231 2,2 Memenuhi 

10. Beta-Bisabolol 1 1 222,372 4,2 Memenuhi 

11. Beta-Oplopenone 1 1 220,356 3,8 Memenuhi 

12. Cadalene 0 0 198,309 4,5 Memenuhi 

13. Cis-farnesol 1 1 222,372 4,3 Memenuhi 

14. Citronellal 0 1 154,253 2,9 Memenuhi 

15. Coniferyl alcohol 2 3 180,203 1,4 Memenuhi 

16. Curcumene 0 0 202,341 4,8 Memenuhi 

17. Ethyl vanillin 1 3 166,176 1,6 Memenuhi 

18. Furfuryl octanoate 0 1 224,300 3,9 Memenuhi 

19. Furfuryl propionate 0 1 154,165 1,4 Memenuhi 

20. Geranyl acetate 0 1 196,290 3,2 Memenuhi 

21. Iso-dihydrocarveol 1 1 154,253 2,3 Memenuhi 
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LAMPIRAN 3 

(LANJUTAN) 

Tabel V.1 

Lanjutan 

No 
Senyawa/Ligan 

Uji 

Donor 

Hidrogen 

<5 

Akseptor 

Hidroge

n <10 

Bobot 

molekul 

Log 

P 

Memenuhi/Tidak 

Memenuhi Syarat 

22. Oplopanone 1 2 238,371 3,0 Memenuhi 

23. P-anisyl acetate 1 2 180,203 1,4 Memenuhi 

24. Propyl butyrate 0 1 130,187 1,7 Memenuhi 

25. Pulegol 1 1 154,253 2,5 Memenuhi 

26. Sabinyl acetate 0 1 194,274 2,5 Memenuhi 

27. Trans-farnesol 1 1 222,372 4,3 Memenuhi 

28. Tridecanol 1 1 200,366 1,7 Memenuhi 
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LAMPIRAN 4 

Tabel V.2 

Hasil Skrining Senyawa Uji 

No Senyawa Fit Score 

1 Conyferyl alcohol 36,83% 

2 Ethyl vanilin 35,83% 

3 Apiole 35,31% 

4 Anisole 35,31% 
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LAMPIRAN 5 

Tabel V.3 

Validasi Penambatan Ulang Ligan Polmacoxib Pada Sisi Aktif Enzim 

Cyclooxygenace-2 (COX-2) 

 

SENYAWA 
INTERAKSI 

HIDROGEN 

INTERAKSI 

HIDROFOBIK 

RM

SD 

(Å) 

∆G 

(kkal

/mol) 

Ligan Standar 

(Polmacoxib) 

HOH598A 

HOH604A 

HOH576A 

THR198A 

LEU197A 

THR199A 

VAL121A 

LEU140A 

VAL134A 

ILE91A 

PHE130A 

2,4 -8,50 

Ligan 

Pembanding 

(Celecoxib) 

HOH598A 

THR198A 

THR199A 

LEU203A 

VAL134A 

PHE130A 

ILE91A 

VAL121A 

LEU197A 

EU203A 

6,56 -8,20 
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LAMPIRAN 6 

Tabel V.4 

Hasil Simulasi Docking 

NO SENYAWA       ∆G 

(kkal/mol)  

INTERAKSI Ki (µM) 

1.  Celecoxib -7,30 Ikatan Hidrogen : 

THR198A, THR199A, 

HOH576A 

Ikatan Hidrofobik: 

PHE130A, LEU140A, 

ILE91A, VAL121A, 

LEU197A 

4,42 

2.  Conyferyl 

Alcohol 

- 6,10 Ikatan Hidrogen :  

THR198A, THR199A 

Ikatan Hidrofobik:  

LEU197A, LEU140A, 

VAL121A, VAL142A 

3,36 

3.  Ethyl Vanilin -4,90 Ikatan Hidrogen : 

THR198A, HOH604A, 

HOH576A 

Ikatan Hidrofobik:  

LEU140A, VAL121A, 

THR199A, LEU197A 

2,54 

4.  Apiole -5,70 Ikatan Hidrogen : 

THR198A, THR199A  

Ikatan Hidrofobik:   

LEU197A, VAL121A 

6,60 

5.  Anisole -5,80 Ikatan Hidrogen : 

THR198A, THR199A, 

HOH598A  

Ikatan Hidrofobik:   

VAL121A, LEU197A 

5,57 
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LAMPIRAN 7 

SITUS RSCB PROTEIN DATA BANK 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Gambar IV.1 Situs RSCB protein data bank 
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LAMPIRAN 8 

STRUKTUR CYCLOOXYGENASE-2 (COX-2) (PDB ID: 5GMN)  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Gambar V.2 Struktur Cyclooxygenase-2 (COX-2) (PDB ID: 5GMN) 

[ Sumber: diunduh dari http://www.rscb.org/structure/5GMN ] 

  

http://www.rscb.org/structure/5GMN
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LAMPIRAN 9 

APLIKASI LIGANDSCOUT 

 

 

 

Gambar IV.3 Aplikasi LigandScout 
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LAMPIRAN 10 

SITUS DUD.E 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Gambar IV.4 Situs Dud.e 
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LAMPIRAN 11 

INTERAKSI LIGAN (POLMACOXIB) DENGAN RESEPTOR 

CYCLOOXYGENASE-2 (COX-2) 

 

 

 

Gambar V.1 Interaksi ligan (Polmacoxib) dengan reseptor Cyclooxygenase-2  

(COX-2) 
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LAMPIRAN 12 

MODEL FARMAKOFOR LIGAN CYCLOOXYGENASE-2 (COX-2) 

 

 

 

Gambar V.2 Model farmakofor ligan Cyclooxygenase-2 (COX-2) 
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LAMPIRAN 13 

ROC CURVE 

 

 

 

Gambar V.3 ROC Curve 

 

[ Divisualisasi menggunakan LigandScout 4.4 ] 
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LAMPIRAN 14 

OVERLAY POSISI LIGAN HASIL RE-DOCKING 5GMN DENGAN 

POLMACOXIB 

 

 

 

Gambar V.4 Overlay posisi ligan hasil re-docking 5GMN dengan Polmacoxib 
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