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DEKLARASI

Dengan ini menyatakan bahwa buku tugas akhir dengan judul “SKRINING
VIRTUAL SENYAWA AKTIF DARI AKAR MURBEI HITAM (MorusnigraL.)
TERHADAP RESEPTOR ESTROGEN ALFA (ER-a) DAN RESEPTOR
ESTROGEN BETA (ER-B) SEBAGAI ANTIKANKER PAYUDARA
BERDASARKAN IDENTIFIKASI FARMAKOFOR DAN MOLECULAR
DOCKING” ini beserta seluruh isinya adalah benar-benar karya saya sendiri dan
saya tidak melakukan penjiplakan atau pengutipan dengan cara-cara yang tidak
sesuai dengan etika keilmuan yang tidak berlaku dengan masyarakat keilmuan. Atas
pernyataan ini, saya siap menanggung resiko/sanksi yang dijatuhkan kepada saya
apabila kemudian ditemukan adanya pelanggaran terhadap etika keilmuan dalam

karya ini, atau ada klaim dari pihak lain terhadap keaslian karya saya ini.

Garut, Agustus 2019
Yang membuat pernyataan
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ABSTRAK

Kanker payudara adalah pertumbuhan berlebih atau perkembangan tidak terkendali
dari sel-sel (jaringan) payudara yang kemudian dapat menyebar ke jaringan
atau organ didekat payudara atau ke bagian tubuh lainnya. Akar murbei hitam
(Morus nigra L.) telah diteliti menunjukan aktivitas sebagai antioksidan dan
antiinflamasi. Berdasarkan paparan tersebut, didapatkan senyawa dari akar murbei
hitam yang diprediksi memiliki aktivitas antikanker payudara karena memiliki
aktivitas sebagai antioksidan dan antiinflamasi. Tujuan penelitian ini adalah untuk
mendapatkan kandidat senyawa baru antikanker payudara serta membuktikan
bahwa senyawa-senyawa yang berasal dari senyawa aktif akar murbei hitam dapat
memiliki interaksi baik terhadap ER-o dan ER-p melalui metode identifikasi
farmakofor dan molecular docking. 29 senyawa akar murbei hitam terlebih dahulu
ditentukan menggunakan metode skrining farmakofor dengan program
LigandScout 4.3 dan ditambatkan pada reseptor target menggunakan metode
penambatan molekul dengan program AutoDockTools 1.5.6. Analisis hasil
penambatan diperoleh satu senyawa aktif akar murbei hitam sebagai lead compound
terhadap ER-B yaitu Morachalcone A yang memiliki pharmacophore fit score
67,55% dan nilai ikatan energi bebas (AG) -11.28 kkal/mol, dimana nilai energi
bebas lebih rendah dibandingkan dengan ligan alami Genistein yang merupakan
ligan alami dari ER-f yaitu sebesar -10,25 kkal/mol dan residu asam amino yang
terikat pada Morachalcone A yaitu GLU305, HIS475, LEU298 dan GLY472. Hasil
ini menunjukan bahwa Morachalcone A memiliki potensi sebagai kandidat
senyawa baru antikanker payudara yang ditargetkan pada ER-B. Dilihat dari
pengujian toksisitas dan sifat fisikokimia senyawa Morachalcone A telah
memenuhi  persyaratan. Tetapi dilihat dari hasil pengujian profil
farmakokinetikanya senyawa ini belum memenuhi persyaratan.

Kata kunci: skrining farmakofor, penambatan molekul, kanker payudara, ER-o dan
ER-B, akar murbei hitam



VIRTUAL SCREENING OF AN ACTIVE COMPOUND FROM
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ABSTRACT

Breast cancer is an overgrown or unstable development of breast cells which later
spread out to the cells or organ near the breast or to the other parts of the body.
Black mulberry root is observed and it shows the activity as an anti-oxidant and
anti-inflammation. Based on the research, a compound from black mulberry root is
acquired which predicted to has an activity as the anti-breast cancer because of its
anti-oxidant and anti-inflammation. The purpose of this research is to observed a
new anti-breast cancer compound candidate as well as proving that the compounds
which came from an active compound from black mulberry root has great
interactions towards the ER-a and ER-f} through pharmacophore identification and
molecular docking method. Black mulberry root compounds are all determined
through pharmacophore screening methods with LigandScout 4.3 program and
moored to the target receptor by using molecular docking method with
AutoDockTools 1.5.6 program. Based on the result of mooring analysis, an active
compound of black mulberry root known as Morachalcone A is gained as the lead
compound towards the ER-f. Morachalcone A has pharmacophore fit score of
67,55% and a free binding energy (4G) of -11.28 kkal/mol where the binding
energy is lower than the natural ligand Genistein which is the natural ligand from
ER-f with the value of -10,25 kkal/mol with amino acids moored to the
Morachalcone A are GLU305, HIS475, LEU298 dan GLY472. It shows that
Morachalcone A has the potential as the new anti-breast cancer compound
candidate which targeted to the ER-f. Through the toxicity test and
physicochemical properties, Morachalcone A compound has met the requirements.
Meanwhile, through the pharmacokinetics profile test results, the Morachalcone A
compound has not meet the requirements.

Keywords: Pharmacophore Screening, Molecular Docking, Breast Cancer, ER-a
and ER-p, Black Mulberry Root
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