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BAB V 

SIMPULAN 

 

5.1. Simpulan 

Dari pemodelan interaksi 14 senyawa yang sudah disintesis, 46 

yang belum disintesis dan 9 senyawa pembanding analgetika terhadap 

reseptor siklooksigenase - 2, maka dapat disimpulkan bahwa keempat 

senyawa yang belum disintesis (asam O-(2-trifluorometoksibenzoil)salisilat, 

asam O-(2,4-dimetilbenzoil)salisilat, asam O-(2-fluorobenzoil)salisilat dan 

asam O-(2,3-dimetilklorobenzoil)salisilat) memiliki interaksi yang lebih 

baik dengan reseptor enzim siklooksigenase – 2 dibandingkan asam O-(3-

metilklorobenzoil)salisilat yang sudah disintesis dan sediaan paten 

analgetika lain kecuali Indomethacin. Keempat senyawa tersebut 

berinteraksi dengan reseptor siklooksigenase – 2  pada residu Tyrosine 385, 

Leusine 531, Tyrosine 355 dan Arginine 120. 

 

5.2. Alur Penelitian Selanjutnya 

1) Pemodelan interaksi turunan potensial asam benzoil salisilat dengan 

reseptor enzim siklooksigenase – 1. 

2) Sintesis dan uji aktivitas analgesik 4 senyawa potensial (asam O-(2-

trifluorometoksibenzoil)salisilat, asam O-(2,4-dimetilbenzoil)salisilat, 

asam O-(2-fluorobenzoil)salisilat dan asam O-(2,3-dimetilklorobenzoil) 

salisilat). 
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LAMPIRAN A 

DAFTAR TETAPAN SUBSTITUEN YANG UMUM DIGUNAKAN 

DALAM HUBUNGAN STRUKTUR DAN AKTIVITAS 
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LAMPIRAN B 

NILAI SUBSTITUEN YANG DIGUNAKAN PADA SUBSTITUSI 

AROMATIK MENURUT MODEL PENDEKATAN TOPLISS 
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LAMPIRAN C 

PARTIAL LIST OF DRUGS IN ABSORPTION AND 

PERMEABILITY STUDIES (LIPINSKI) 
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LAMPIRAN D 

GRAFIK ROC (RECEIVER OPERATIC CHARACTERISTIC) DAN 

ENRICHMENT OUTPUT 
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LAMPIRAN E 

OPTIMASI LIGAN DAN RESEPTOR

  
         

         

   

 

 

(a) (b) 

(c) (d) 

Hasil optimasi (a) Optimasi 14 ligan turunan benzoilsalisilat yang sudah disintesis, 

(b) Optimasi 46 ligan turunan benzoilsalisilat yang belum disintesis, (c) Optimasi 

ligan senyawa analgetika paten yang beredar di masyarakat, (d) Protein 1PTH 

yang merupakan enzim siklooksigenase – 2 dengan ligan salisilat 
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LAMPIRAN F 

DATA SIFAT FISIKA KIMIA DAN AKTIVITAS SENYAWA 

TURUNAN ASAM BENZOIL SALISILAT 

 
No 

 

Gugus 

(R) 
ππππ σσσσ Es ED50 Log 

1/ED50 σσσσm σσσσp σσσσmp 

1 3-CH2Cl 0.17 0.11 0 0.11 -0.24 15.73 -1.1967 

2 4-CH2Cl 0.17 0 0.20 0.20 -0.24 19 -1.2789 

3 4-OCF3 1.04 0 0.35 0.35 0 22.62 -1.3545 

4 2-Cl 0.71 0 0 0 0.27 40.31 -1.6054 

5 4-C(CH3)3 1.98 0 -0.20 -0.20 -1.54 26.65 -1.4257 

6 3,5-Cl2 1.42 1.5 0 1.5 0.54 25.32 -1.4035 

7 4-C4H9 2.24 -0.16 0 -0.16 -0.39 58 -1.7634 

8 H 0 0 0 0 1.24 32 -1.5051 

9 4-NO2 -0.28 0 0.78 0.78 -1.28 43 -1.6335 

10 4-OCH3 -0.02 0 -0.27 -0.27 0.69 23 -1.3617 

11 4-CH3 0.56 0 -0.17 -0.17 0 22 -1.3424 

12 3-Cl 0.71 0.37 0 0.37 0.27 20.09 -1.3030 

13 4-F 0.14 0 0.06 0.06 0.78 21.09 -1.3241 

14 4-CF3 0.88 0 0.54 0.54 -1.16 21 -1.3222 

 (Pustaka: Pratiwi. dkk., 2009, Martak. dkk., 2009, Widiani. dkk., 2009, 

Yunita. dkk., 2009, Leonarto. dkk., 2009, Tanzil. dkk., 2007, Handoko. 

dkk., 2007, Devita. dkk., 2007, Dewi. dkk., 2007, Sutikno. dkk., 2007, 

Novitasari. dkk., 2007, Indriawati. dkk., 2007, Chandra. dkk., 2007) 

 

Dari tabel diatas dilakukan studi hubungan kuantitatif menggunakan 

program SPSS dan diperoleh beberapa persamaan berikut: 

1. log A = log 1/ED50 = -0.068 (±0.056) π-1.368 (±0.057) 

(n = 14, r = 0.331, F = 1.480, S = 0.129) 

2. log A = log 1/ED50 =  0.241(±0.134)π - 0.160(±0.064)π
2
-1.420 

(±0.052) 

(n = 14, r = 0.654, F = 4.117, S = 0.129)  

3. log A = log 1/ED50 =0.231(±0.138)π-0.161(±0.066)π
2
-0.089σmp 

(±0.133)- 1.405 (±0.058) 

 (n = 14, r = 0.673, F = 2.757, S = 0.133) 

4.  log A = log1/ED50 =0.239(±0.134)π-0.190(±0.068)π
2
-0.232σmp 

(±0.171)-0.081(±0.063)Es -1.374 (±0.061) 

(n = 14, r = 0.733, F = 2.611, S = 0.129)  

Data teoritis: DB = 9, r (α 0.05) = 0.602 
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Karena r hitung mendekati harga r tabel, maka dilakukan perhitungan 

outlayer. Jika dianggap 2-Cl adalah outlayer, maka diperoleh persamaan 

berikut: 

5. log A = log 1/ED50 = -0.068 (±0.055) π-1.354 (±0.056) 

(n = 13, r = 0.351, F = 1.547, S = 0.150) 

6. log A = log 1/ED50 = 0.327(±0.104)π-0.204(±0.051)π
2
-1.412 

(±0.039) 

(n = 13, r = 0.816, F = 9.938, S = 0.097)  

7. log A = log 1/ED50 = 0.318(±0.102)π-0.207(±0.049)π
2
-0.121σmp 

(±0.095)- 1.390 (±0.042) 

 (n = 13, r = 0.846, F = 7.565, S = 0.094) 

8.  log A = log1/ED50 = 0.325(±0.088)π-0.236(±0.045)π
2
-0.263σmp 

(±0.109)-0.081(±0.040)Es -1.360 (±0.039) 

(n = 13, r = 0.901, F = 8.600, S = 0.082)  

Data teoritis: DB = 8, r (α 0.05) = 0.632 

 

Persamaan yang terbaik adalah persamaan no. 8 (r=0.901,F=8.600 dan 

S=0.082). 
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LAMPIRAN G 

GAMBAR STRUKTUR PEMBANDING 

 

 
 

 

LAMPIRAN H 

 

 

Struktur pembanding (a) Indomethacin, (b) Celecoxib, (c) Asam Mefenamat, 

(d) Diklofenak, (e) Piroksikam, (f) Etoricoxib, (g) Ibuprofen, (h) Fenilbutazon, 

(i) Asam Asetilsalisilat 
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LAMPIRAN H 

GUGUS YANG MEMPUNYAI EFEK INDUKSI DAN KONJUGASI 

 

 

 

 




