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DEKLARASI

Dengan ini saya menyatakan bahwa Tugas Akhir dengan judul “SIMULASI
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ABSTRAK

Tuberkulosis adalah suatu penyakit yang disebabkan oleh bakteri Mycobacterium
tuberculosis. Bakteri Mycobacterium tuberculosis ini biasanya menyerang paru-
paru, namun tidak jarang menyerang organ tubuh lain. Penelitian sebelumnya
menunjukkan daun papaya (Carica papaya L.) mempunyai aktifitas sebagai anti
tuberkulosis. Terdapat 10 senyawa yang terkandung dalam daun papaya. Tujuan
dari penelitian ini adalah mencari kandidat senyawa dari daun papaya yang
memiliki interaksi dengan reseptor InhA yang dilakukan secara in silico melalui
metode penambatan molekul, prediksi sifat farmakokinetik serta toksisitasnya.
Hasil penambatan molekul menunjukan senyawa Gymnocarposide memiliki
aktifitas paling baik, karena memiliki interkasi terhadap reseptor InhA, dengan AG
-7,61 kkal/mol dan KI 1,35 nM. Senyawa Gymnocarposide tidak memenuhi aturan
Lipinski’s rule of five sehingga tidak dapat diformulasikan menjadi sediaan oral.
Senyawa Gymnocarposide memiliki profil farmakokinetik yang baik serta dilihat
dari toksisitasnya Gymnocarposide tidak karsinogenik tetapi mutagenik. Senyawa
Gymnocarposide ini dapat merusak sel etapi tidak dapat menimbulkan kanker,
maka dari itu dapat disimpulkan senyawa Gymnocarposide merupakan senyawa
kandidat yang paling berpotensi sebagai anti tuberkulosis dengan saran dilakukan
modifikasi anjutan dari senyawa untuk menghilangkan sifat mutageniknya.

Kata kunci: tuberkulosis, daun pepaya, reseptor InhA, penambatan molekul



MOLECULAR DOCKING STUDY OF ACTIVE COMPOUNDSIN
PAPAYA LEAVES (Carica papaya L.) AS ANTI-TUBERCULOSIS

Yulia Amanda
24041116007

ABSTRACT

Tuberculosis is a disease caused by the bacteria Mycobacterium tuberculosis.
Mycobacterium tuberculosis usually attacks the lungs, but not infrequently attacks
other organs. Previous research has shown that papaya leaves (Carica papaya L.)
have anti-tuberculosis activity. There are 10 compounds contained in papaya
leaves. The purpose of this study was to find candidate compounds from papaya
leaves that have interaction with InhA receptors conducted by n silico study
through molecular docking method, also predict their pharmacokinetic properties
and toxicity. The results of molecular docking showed that symnocarposide »ad the
best activity, because it had interactions to :he InhA receptor, with AG -7.61 kcal /
mol and Kl 1.35 nM. Gymnocarposide 40 not meet Lipinski's rule of five so they
cannot be formulated as oral preparations. Gymnocarposide »as a good
pharmacokinetic profile and from their toxicity perspective, Gymnocarposide is not
carcinogenic yet mutagenic symnocarposide can damage cells but cannot cause
cancer, therefore it can be concluded that Gymnocarposide »as the highest to be
candidate as potential candidate compounds as anti-tuberculosis with the
suggestion of further modification of the compound to eliminate its mutagenic
properties.

Keywords: tuberculosis, papaya leaves, InhA receptors, molecular docking
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