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Abstrak
 

Perancangan obat baru merupakan permasalahan penting dalam industri farmasi. Metode in silico dianggap

lebih produktif dalam proses perancangan obat karena keefektifitasannya yang tinggi. Dalam proses

perancangan obat secara in silico, dibutuhkan struktur tiga dimensi dari senyawa kimia. Struktur tiga

dimensi dapat diperoleh secara eksperimental dan komputasional. Struktur tiga dimensi yang diperoleh

secara komputasional seringkali mengalami ketidaksesuaian stuktur sehingga memengaruhi validitas

perancangan obat secara in silico. Pada penelitian sebelumnya, dibuat basis data herbal dengan 1405

senyawa. Dalam basis data tersebut, ditemukan ketidaksesuaian struktur tiga dimensi dari senyawa.

Penelitian ini bertujuan untuk mengidentifikasi dan memperbaiki ketidaksesuaian struktur tersebut.

Penelitian ini juga bertujuan untuk menemukan metode terbaik dalam pembuatan struktur tiga dimensi.

Identifikasi ketidaksesuaian dilakukan pada 1405 struktur tiga dimensi senyawa dari Laboratorium

Komputasi Biomedik dan Rancangan Obat Fakultas Farmasi Universitas Indonesia dengan visualisasi

menggunakan perangkat lunak PyMOL. Identifikasi menghasilkan 170 senyawa yang diperbaiki dengan

beberapa parameter menggunakan perangkat lunak MarvinSketch dan Vega ZZ. Hasil visualisasi perbaikan

menunjukan bahwa struktur tiga dimensi senyawa dengan format .mol dan .sdf yang dibuat menggunakan

perangkat lunak MarvinSketch dengan force field dreiding memberikan hasil struktur tiga dimensi paling

sesuai.

......

Development of novel drugs is an important issue in the pharmaceutical industry. The in silico method is

considered to refine the process of drug design because it lowers the cost. In in silico drug discovery

process, a three dimensional structure of the chemical compound is required. Computational three

dimensional structures often experience structural mismatch affecting the validity of the in silico drug

design process. In the previous study, a herbal database with 1405 compounds were made. In this database,

structural mismatches were found in some of the three dimensional structures. This study is aimed to

identify and fix the structural mismatch. This study also aims to find the best method in creating three

dimensional structure of compounds. Identification of the structural mismatches were done on the herbal

database by molecular visualization. The identification process yields 170 compounds with structural

mismatch that were fixed with a few different parameters using MarvinSketch and VegaZZ software. The

result of the final structure visualization shows that the three dimensional structure of the compound with

the .mol and .sdf file format created using Dreiding force fields of MarvinSketch as the best result of three

dimensional structures.
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