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ABSTRAK 

Fadhila Balqis Nurfitria, G0013087, 2016. Identifikasi Inhibitor Flavin-

Containing Monooxygenase 3 dari Herbal Indonesia untuk Mencegah 

Aterosklerosis dengan Molecular Docking. Skripsi. Fakultas Kedokteran, 

Universitas Sebelas Maret, Surakarta.  

Latar Belakang: Komplikasi aterosklerosis pada sistem kardiovaskuler 

merupakan salah satu masalah medis terbesar saat ini dan terapi definitifnya 

belum ditemukan. Trimetilamin-N-Oksida (TMAO), produk katalisis enzim 

flavin-containing monooxydase (FMO) 3, diketahui sebagai faktor prediktif 

terjadinya aterosklerosis pada manusia. Hambatan pada enzim FMO3, yang 

menurunkan TMAO, memiliki potensi untuk menjadi terapi preventif 

ateroskerosis. Penelitian ini bertujuan untuk mengidentifikasi inhibitor FMO3 dari 

herbal Indonesia dengan pendekatan molecular docking.   

Metode: Penelitian ini adalah penelitian observasional bioinformatik. Sampel 

penelitian adalah seluruh senyawa fitokimia di HerbalDB yang memiliki  kode 

akses PubChem dan memenuhi kriteria Lipinski’s rule of five. Model human 

FMO3 (hFMO3) dibangun dengan dua pendekatan: SWISS-MODEL dan 

Structuropedia, lalu hasilnya dibandingkan. Senyawa standar yang digunakan 

adalah methimazole yang diperoleh dari PubChem (CID 1349907). Molecular 

docking antara senyawa fitokimia dengan model hFMO3 dilakukan dengan 

AutodockVina 1.1.2. Visualisasi hasil docking dilakukan dengan Pymol 1.7 dan 

Chimera 1.9. Kandidat inhibitor hFMO3 dianalisis berdasarkan afinitas ikatan, 

konformasi, dan kriteria Lipinski’s rule of five yang dibandingkan methimazole.  

Hasil: Methimazole berikatan pada model hFMO3 di Asn-194 dengan rerata 

afinitas ikatan -3,8 kkal/mol. Terdapat 512 dari 517 sampel yang memiliki afinitas 

ikatan pada yang lebih rendah dari methimazole. Lima senyawa yang diprediksi 

dapat menjadi kandidat inhibitor hFMO3 adalah dictamine, xylopine, brucine, dan 

guaiol. Dictamine dan xylopine memiliki karakteristik drug like property yang 

paling baik dan berinteraksi pada binding site yang sama dengan methimazole 

dengan energi yang lebih rendah.    

Simpulan: Dictamine dan xylopine diprediksi dapat menjadi kandidat inhibitor 

hFMO3 yang lebih poten dari methimazole. 

 

Kata Kunci: Aterosklerosis, Molecular Docking, inhibitor FMO3, Herbal 

Indonesia       
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ABSTRACT 

Fadhila Balqis Nurfitria, G0013087, 2016. Identification of Flavin-Containing 

Monooxygenase 3 Inhibitor from Indonesian Herbal for Atherosclerosis 

Prevention by Molecular Docking. Skripsi. Fakultas Kedokteran, Universitas 

Sebelas Maret, Surakarta.  

Background: Atherosclerosis complication in cardiovascular system is one of the 

biggest medical problems and definitive treatment of which has yet to be found. 

Trimethylamine-N-oxide (TMAO), catalytic product of Flavin-Containing 

Monooxydase (FMO) 3 enzyme, is a predictive factor for atherosclerosis in 

humans. Inhibition of FMO3, which downregulate the level of TMAO, has the 

potential to be the preventive treatment for atherosclerosis. This study aims to 

identify FMO3 inhibitors from Indonesian herbal plants by means of molecular 

docking. 

Methods: This  was an observational bioinformatics study which utilized all 

phytochemical compounds in HerbalDB that have PubChem access code and met 

the criteria for Lipinski's rule of five as sample. Human FMO3 (hFMO3) model 

was built using two approaches: SWISS-MODEL and Structuropedia, and the 

results were compared. Methimazole was used as standard compound and 

obtained from PubChem (CID 1349907). Molecular docking between 

phytochemical compounds with hFMO3 models using AutodockVina 1.1.2. 

Visualization was done using PyMOL 1.7 and Chimera 1.9. hFMO3 inhibitor 

candidates were analyzed based on its binding affinity, conformation, and 

Lipinski's rule of five criterias compared to methimazole. 

Results: Methimazole bound to the hFMO3 model  at Asn-194 with average 

binding affinity -3.8 kcal / mol. There were 512 of the 517 samples with lower 

binding affinity than methimazole. Five compounds predicted to be candidate of 

hFMO3 inhibitor were dictamine, xylopine, brucine, and guaiol. Dictamine and 

xylopine had the best drug-like properties and interact at the same binding site 

with methimazole with lower energy. 

Conclusion: Dictamine and xylopine were predicted to be a more potent hFMO3 

inhibitor than methimazole. 

 

Keywords: Atherosclerosis, Molecular Docking, FMO3 inhibitor, Indonesian 

Herbal Plants 
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