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ABSTRAK

Kanker payudara menjadi kasus kanker tertinggi di Asia, ditandai dengan adanya
sel yang abnormal yang bisa berkembang tanpa terkendali dan juga memiliki
kemampuan untuk menyerang dan berpindah antar sel dan jaringan tubuh sehingga
berubah menjadi sel kanker. Pengobatan penyakit kanker masih menjadi fokus
penelitian di dunia, target pengobatan kanker pada protein HER-2 cukup menjadi
perhatian maka penelitian terkait inhibitor HER-2 dilakukan dengan bantuan
program komputasi. Tujuan penelitian ini yaitu untuk mencari senyawa aktif dalam
Umbi Rumput Teki dengan metode in silico yang dapat digunakan untuk
memprediksi aktivitas dari suatu senyawa. Salah satu potensi bahan alam yang
dapat dikembangkan menjadi antikanker yaitu minyak atsiri. Senyawa minyak atsiri
Cyperus rotundus L. sebagai ligan uji ditambatkan pada reseptor target dengan kode
PDB 3PPO. Selain itu dilakukan prediksi terkait profil farmakokinetika meliputi
absorpsi, metabolisme dan distribusi serta profil toksisitas senyawa, dan dilakukan
juga prediksi drug-likeness sebagai syarat pengembangan obat baru. Berdasarkan
hasil literatur tersebut terdapat 25 senyawa uji yang memiliki kemiripan dengan
asam amino essensial yaitu interaksi residu THR798 pada ikatan van der waals.
Terdapat satu senyawa yang memiliki ikatan hidrogen yang berinteraksi dengan
residu CYS805 yaitu senyawa 2,2,6,7-tetramethyl. Berdasarkan penelitian yang
telah dilakukan, dari 32 senyawa uji minyak atsiri yang telah ditambatkan pada
reseptor HER-2, terdapat satu senyawa utama terbaik yaitu 2,2,6,7-tetramethyl yang
memiliki energi ikatan (AG) dan konstanta inhibisi (KI) yang rendah yaitu -10.63
kkal/mol dan 16.26 nM dari native ligand -9.95 kkal/mol dan 51.25 nM.

Kata Kunci : HER2, molecular docking, Cyperus rotundus L., kanker payudara



STUDY IN SILICO OF ESSENTIAL OILS IN TEKI GRASS TUBERS
(Cyperus rotundus L.) AS AN ANTI BREAST CANCER
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ABSTRACT

Breast cancer is the highest case of cancer in Asia, characterized by the presence
of abnormal cells that can develop uncontrollably and also have the ability to attack
and move between cells and body tissues so that they turn into cancer cells. Cancer
treatment is still the focus of research in the world. The target of cancer treatment
on HER-2 is quite a concern, so research related to HER-2 inhibitors is conducted
with the help of computational programs. The purpose of this study was to find
active compounds in Umbi Rumput Teki using in silico method that can be used to
predict the activity of a compound. One of the potential natural ingredients that can
be developed into anticancer is essential oils. The essential oils in Cyperus rotundus
L. sere used as ligands, tethered to the target receptor, PDB code of 3PPO. In
addition, predictions related to pharmacokinetic profiles include absorption,
metabolism and distribution as well as the toxicity profile of compounds were
conducted. Drug-likeness predictions as a condition for new drug development was
conducted as well. Based on the results, 25 test compounds have similarities with
essential amino acids, namely the interaction of THR798 residues with van der
waals bonds. There was one compound that had a hydrogen bond that interacts
with CYS805 residues, namely the compound 2,2,6,7-tetramethyl. Based on the
research conducted, among the 32 essential oils that have been tethered to the
HER-2 receptor, there was one best main compound, namely 2,2,6,7-tetramethyl
which had low bond energy (AG) and inhibition constant (KI) of -10.63 kcal/mol
and 16.26 nM compared to the native ligand -9.95 kcal/mol and 51.25 nM.

Keyword : HER-2, molecular docking, Cyperus rotundus L., breast cancer
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