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LAMPIRAN I. TABEL LAMPIRAN 

Tabel Lampiran 1. Senyawa aktif minyak atsiri ketumbar  

Senyawa Aktif IUPAC 

1,8-Cineol 
4,6,6-trideuterio-1,3,3-trimethyl-2-

oxabicyclo[2.2.2]octane 

α-Caryophyllene 2,6,6,9-tetramethylcycloundeca-1,4,8-triene 

α-Pinene 2,6,6-trimethylbicyclo[3.1.1]hept-2-ene 

Anethole 1-methoxy-4-[(E)-prop-1-enyl]benzene 

β-Caryophyllene 
(1R,4E,9S)-4,11,11-trimethyl-8-

methylidenebicyclo[7.2.0]undec-4-ene 

β-Myrcene 
8,8,8-trideuterio-3-methylidene-7-
(trideuteriomethyl)octa-1,6-diene 

β-Ocimene (3E)-3,7-dimethylocta-1,3,6-triene 

β-Pinene 6,6-dimethyl-2-methylidenebicyclo[3.1.1]heptane 

Borneol 1,7,7-trimethylbicyclo[2.2.1]heptan-2-ol 

Camphene 2,2-dimethyl-3-methylidenebicyclo[2.2.1]heptane 

Camphor 1,7,7-trimethylbicyclo[2.2.1]heptan-2-one 

Carvacrol 2-methyl-5-propan-2-ylphenol 

Carvone 2-methyl-5-prop-1-en-2-ylcyclohex-2-en-1-one 

Cis-Dihydrocarvone 
(2R,5S)-2-methyl-5-prop-1-en-2-ylcyclohexan-1-

one 

Citronellal 3,7-dimethyloct-6-enal 

Decanal Decanal 

D-Elemene 
(4S,5S)-4-ethenyl-4-methyl-1-propan-2-yl-5-prop-1-

en-2-ylcyclohexene 

Dodecanal Dodecanal 

Eugenol Acetate (2-methoxy-4-prop-2-enylphenyl) acetate 

Eugenol 2-methoxy-4-prop-2-enylphenol 

γ-Terpinene 1-methyl-4-propan-2-ylcyclohexa-1,4-diene 

Geranial (2E)-3,7-dimethylocta-2,6-dienal 

Geraniol (2E)-3,7-dimethylocta-2,6-dien-1-ol 

Geranyl Acetate [(2E)-3,7-dimethylocta-2,6-dienyl] acetate 
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Tabel Lampiran 1. Senyawa aktif minyak atsiri ketumbar  

Senyawa Aktif IUPAC 

Germacrene 
(1E,5E,8R)-1,5-dimethyl-8-prop-1-en-2-

ylcyclodeca-1,5-diene 

Heptanol heptan-1-ol 

Limonene 1-methyl-4-prop-1-en-2-ylcyclohexene 

Linalool 3,7-dimethylocta-1,6-dien-3-ol 

Menthol 5-methyl-2-propan-2-ylcyclohexan-1-ol 

Neral (2Z)-3,7-dimethylocta-2,6-dienal 

Nerol (2Z)-3,7-dimethylocta-2,6-dien-1-ol 

P-Cymene 1-methyl-4-propan-2-ylbenzene 

Sabinene 4-methylidene-1-propan-2-ylbicyclo[3.1.0]hexane 

 

Tabel Lampiran 2. Nilai energi bebas ikatan ligan alami dan ligan uji terhadap protein 
4BXI dan 4G4K 

Senyawa Aktif 
Energi Ikatan (Kkal/mol) 

4BXI 4G4K 

Ligan Alami -2,9 -2,1 

1,8-Cineol -4,1 - 

α-Caryophyllene - - 

α-Pinene -4,0 - 

Anethole - - 

β-Caryophyllene - - 

β-Myrcene -3,6 -2,3 

β-Ocimene -3,2 -2,2 

β-Pinene -4,0 - 

Borneol -4,1 - 

Camphene -4,0 -1,6 

Camphor -3,6 - 

Carvacrol -3,5 -2,7 

Carvone -3,4 -1,7 

Cis-Dihydrocarvone -4,2 -2,6 
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Tabel Lampiran 2. Nilai energi bebas ikatan ligan alami dan ligan uji terhadap protein 
4BXI dan 4G4K 

Senyawa Aktif 
Energi Ikatan (Kkal/mol) 

4BXI 4G4K 

Citronellal -3,6 -2,3 

Decanal -3,1 -2,0 

D-Elemene - - 

Dodecanal -2,3 -1,4 

Eugenol Acetate - - 

Eugenol -3,4 -1,9 

γ-Terpinene -3,5 -2,0 

Geranial -3,0 -1,5 

Geraniol -3,5 -1,9 

Geranyl Acetate -2,7 -1,4 

Germacrene - - 

Heptanol -3,2 -2,1 

Limonene -3,5 -2,2 

Linalool -3,2 -2,3 

Menthol -3,8 -1,7 

Neral -3,5 -2,3 

Nerol -3,4 -2,2 

P-Cymene -3,5 -2,2 

Sabinene -3,9 -2,0 

 

Tabel Lampiran 3. Jenis interaksi residu asam amino 

Senyawa Aktif Kategori 
Ikatan 

Jenis Ikatan Jarak Ikatan (Å) Residu Asam 
Amino 

4BXI 

Ligan Alami 
 

Hidrogen Konvensional 2,47 LEU A:324 

1,8-Cineol 
 

Hidrofobik Alkil 4,60 VAL A:290 

α-Pinene Hidrofobik Alkil 5,40 VAL A:290 
 
 

Hidrofobik Alkil 5,47 MET A:326 
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Tabel Lampiran 3. Jenis interaksi residu asam amino 

Senyawa Aktif Kategori 
Ikatan 

Jenis Ikatan Jarak Ikatan (Å) Residu Asam 
Amino 

β-Myrcene Hidrofobik Alkil 4,48 VAL A:290 
 Hidrofobik Alkil 5,13 ILE   A:322 
 
 

Hidrofobik Alkil 4,79 MET A:326 

β-Ocimene Hidrofobik Alkil 5,05 VAL A:290 
 Hidrofobik Alkil 5,01 MET A:326 
 Hidrofobik Alkil 5,36 LEU A:329 
 
 

Hidrofobik Alkil 4,51 ILE   A:293 

β-Pinene 
 

Hidrofobik Alkil 5,02 VAL A:290 

Borneol Hidrogen Konvensional 1,95 LEU A:324 
 
 

Hidrofobik Alkil 5,05 VAL A:290 

Camphene Hidrofobik Alkil 4,92 VAL A:290 
 Hidrofobik Alkil 4,90 MET A:326 
 
 

Hidrofobik Alkil 4,42 LEU A:329 

Camphor Hidrofobik Alkil 5,01 VAL A:290 
 
 

Hidrofobik Alkil 5,36 LEU A:329 

Carvacrol 
 

Elektrostatik Pi-Anion 4,27 GLU A:292 

Carvone 
 

Hidrogen Konvensional 2,36 MET A:326 

Cis-Dihydrocarvone 
 

Hidrogen Konvensional 2,65 MET A:326 

Citronellal Hidrogen Konvensional 2,32 MET A:326 
 
 

Hidrofobik Alkil 4,13 VAL A:290 

Decanal Hidrogen Konvensional 1,97 ILE   A: 322 
 Hidrofobik Alkil 4,98 MET A:326 
 Hidrofobik Alkil 4,80 VAL A:290 
 Hidrofobik Alkil 4,77 ILE   A:293 
 
 

Hidrofobik Alkil 4,66 LEU A:329 

Eugenol Hidrofobik Alkil 4,85 VAL A:290 
 Hidrofobik Alkil 4,47 ILE   A:293 
 Hidrofobik Alkil 4,59 MET A:326 
 
 

Hidrofobik Alkil 4,40 LEU A:329 

γ-Terpinene Hidrofobik Alkil 5,00 VAL A:290 

 Hidrofobik Alkil 4,69 ILE   A:293 
 Hidrofobik Alkil 4,47 MET A:326 
 
 

Hidrofobik Alkil 4,41 LEU A:329 

Geranial Hidrogen Karbon-Hidrogen 3,62 SER A:321 
 Hidrofobik Alkil 4,93 VAL A:290 
 Hidrofobik Alkil 4,60 MET A:326 
 
 

Hidrofobik Alkil 4,81 LEU A:329 

Geraniol Hidrofobik Alkil 4,89 VAL A:290 
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Tabel Lampiran 3. Jenis interaksi residu asam amino 

Senyawa Aktif Kategori 
Ikatan 

Jenis Ikatan Jarak Ikatan (Å) Residu Asam 
Amino 

 Hidrofobik Alkil 5,26 MET A:326 
 Hidrofobik Alkil 5,35 LEU A:329 
 
 

Hidrofobik Alkil 4,65 ILE   A:293 

Heptanol Hidrofobik Alkil 4,26 VAL A:290 
 Hidrofobik Alkil 5,13 ILE   A:322 
 
 

Hidrofobik Alkil 4,63 MET A:326 

Limonene Hidrofobik Alkil 4,65 VAL A:290 
 Hidrofobik Alkil 5,05 ILE   A:293 
 Hidrofobik Alkil 4,51 MET A:326 
 
 

Hidrofobik Alkil 4,51 LEU A:329 

Linalool Hidrofobik Alkil 4,52 VAL A: 290 
 
 

Hidrofobik Alkil 5,42 ILE   A:322 

Menthol Hidrogen Konvensional 2,51 LEU A:324 
 
 

Hidrofobik Alkil 5,42 VAL A:290 

Neral Hidrogen Konvensional 2,73 MET A:326 
 Hidrofobik Alkil 4,49 VAL A: 290 
 
 

Hidrofobik Alkil 5,43 ILE   A:322 

Nerol Hidrofobik Alkil 4,41 VAL A:290 
 
 

Hidrofobik Alkil 5,37 ILE   A:322 

P-Cymene Elektrostatik Pi-Anion 4,14 GLU A:292 
 Hidrofobik Alkil 5,05 VAL A:290 
 Hidrofobik Alkil 4,73 ILE   A:293 

 
Sabinene Hidrofobik Alkil 4,94 VAL A:290 

4G4K 

Ligan Alami Hidrogen Konvensional 2,13 HIS   A:200 
 
 

Hidrogen Konvensional 2,37 ARG A:218 

β-Myrcene Hidrofobik Pi-Alkil 4,86 HIS   A:200 
 
 

Hidrofobik Pi-Alkil 4,47 TYR A:229 

β-Ocimene 
 

Hidrofobik Pi-Sigma 3,63 HIS   A:200 

Carvacrol Hidrofobik Pi-Pi T-Shaped 4,51 HIS   A:200 
 Hidrofobik Pi-Alkil 4,54 HIS   A:200 
 
 

Hidrofobik Pi-Alkil 4,25 TYR A:229 

Cis-Dihydrocarvone Hidrogen Konvensional 2,71 VAL A:232 
 Hidrogen Karbon-Hidrogen 3,58 SER A:231 
 Hidrofobik Pi-Sigma 3,97 HIS  A:200 
 

Citronellal Hidrogen Konvensional 2,50 HIS  A:200 
 Hidrogen Konvensional 2,10 ARG A:218 
 
 

Hidrofobik Pi-Alkil 5,07 HIS   A:200 
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Tabel Lampiran 3. Jenis interaksi residu asam amino 

Senyawa Aktif Kategori 
Ikatan 

Jenis Ikatan Jarak Ikatan (Å) Residu Asam 
Amino 

Limonene Hidrofobik Pi-Alkil 4,52 HIS   A:200 
 
 

Hidrofobik Pi-Alkil 4,26 TYR A:229 

Linalool Hidrogen Konvensional 2,29 HIS   A:200 
 
 

Hidrofobik Pi-Sigma 3,73 HIS   A:200 

Neral Hidrogen Konvensional 2,44 ARG A:218 
 Hidrofobik Pi-Alkil 4,91 HIS   A:200 
 
 

Hidrofobik Pi-Alkil 5,19 TYR A:229 

Nerol 
 

Hidrofobik Pi-Alkil 5,07 HIS   A:200 

P-Cymene Hidrofobik Pi-Pi T-Shaped 4,71 HIS   A:200 
 Hidrofobik Pi-Alkil 4,63 HIS   A:200 
 Hidrofobik Pi-Alkil 4,44 TYR A:229 

*Cetak tebal: Jenis interaksi residu asam amino yang serupa dengan ligan alami  
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Tabel Lampiran 4. Hasil prediksi profil farmakokinetik dan toksisitas senyawa aktif terpilih 

Senyawa Aktif 

Penyerapan 

Usus 

(%) 

Penyerapan 

Kulit 

(log Kp) 

Kelarutan 

Dalam 

Air 

(log mol/L) 

Inhibitor Sitokrom P450 

Hepatotoksisitas 
Sensitisasi 

Kulit 

LD50 

(mg/kg) CYP2D6 CYP3A4 CYP2C9 CYP2C19 CYP1A2 

1,8-Cineol 96.505 -2.437 -2.63 tidak tidak tidak tidak tidak tidak ya 2480 

α-Pinene 95.061 -1.852 -3.689 tidak tidak tidak tidak tidak tidak tidak 3700 

β-Myrcene 95.544 -1.173 -4.338 tidak tidak tidak tidak tidak tidak tidak 5000 

β-Ocimene 95.116 -1.169 -4.314 tidak tidak tidak tidak tidak tidak tidak 113 

β-Pinene 95.431 -1.683 -4.078 tidak tidak tidak tidak tidak tidak tidak 4700 

Borneol 92.98 -2.153 -2.477 tidak tidak tidak tidak tidak tidak ya 500 

Camphene 94.972 -1.473 -4.189 tidak tidak tidak tidak tidak tidak tidak 5000 

Camphor 95.506 -1.983 -2.912 tidak tidak tidak tidak tidak tidak ya 775 

Carvacrol 92.402 -1.312 -2.994 tidak tidak tidak tidak ya ya tidak 810 

Carvone 97.216 -2.156 -2.457 tidak tidak tidak tidak tidak tidak ya 1640 

Cis-Dihydrocarvone 96.61 -2.113 -2.538 tidak tidak tidak tidak tidak tidak ya 5000 

Citronellal 95.139 -1.36 -3.495 tidak tidak tidak tidak tidak tidak ya 2420 

Decanal 94.394 -1.319 -4.337 tidak tidak tidak tidak tidak tidak ya 5000 

Eugenol 93.397 -1.88 -2.02 tidak tidak tidak tidak ya ya ya 1930 

γ-Terpinene 95.698 -1.557 -3.865 tidak tidak tidak tidak tidak tidak tidak 2500 

Geranial 95.317 -2.413 -3.377 tidak tidak tidak tidak tidak tidak ya 500 

Geraniol 92.788 -1.511 -2.866 tidak tidak tidak tidak tidak tidak ya 2100 

Heptanol 92.902 -1.742 -2.105 tidak tidak tidak tidak tidak tidak ya 1000 

Limonene 95.408 -1.744 -3.543 tidak tidak tidak tidak tidak tidak ya 4400 

Linalool 92.722 -1.665 -2.668 tidak tidak tidak tidak tidak tidak ya 2200 

Menthol 94.717 -2.06 -2.43 tidak tidak tidak tidak tidak tidak ya 940 

Neral 95.317 -2.413 -3.377 tidak tidak tidak tidak tidak tidak ya 500 

Nerol 92.788 -1.511 -2.866 tidak tidak tidak tidak tidak tidak ya 2100 

P-Cymene 94.253 -1.051 -3.938 tidak tidak tidak tidak ya tidak ya 3 

Sabinene 95.135 -1.348 -4.651 tidak tidak tidak tidak tidak tidak tidak 5000 
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LAMPIRAN II. GAMBAR LAMPIRAN  

Gambar Lampiran 1. Hasil perhitungan nilai RMSD ligan alami protein 4BXI pada proses 
validasi protokol penambatan 

 

 

Gambar Lampiran 2. Hasil perhitungan nilai RMSD ligan alami protein 4G4K pada proses 
validasi proses protokol penambatan 
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