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ABSTRAK

Penyakit kanker payudara merupakan kelainan siklus sel khas yang dapat
menyebabkan pembelahan sel melebihi batas normal, akibatnya pembelahan sel
yang terjadi menyerang jaringan biologis di dekatnya. Berdasarkan studi pustaka
yang dilakukan, diketahui bahwa senyawa aktif daun Jambu Air (Syzygium
aqueum.) memiliki berbagai macam aktivitas, salah satunya sebagai antikanker.
Tujuan dari penelitian ini adalah untuk mengidentifikasi senyawa aktif daun Jambu
Air (Syzygium aqueum.) yang dapat digunakan sebagai terapi antikanker payudara.
Penelitian yang dilakukan melalui pendekatan in silico menggunakan metode
skrining farmakofor (LBDD) dan penambatan molekul (SBDD) dengan pengujian
lainnya yaitu prediksi sifat fisikokimia, analisis farmakokinetik serta uji toksisitas.
Berdasarkan hasil skrining farmakofor menunjukan terdapat 29 senyawa yang
memiliki potensi untuk dijadikan senyawa pemandu. Hasil penambatan molekul
menunjukkan terdapat 2 senyawa terbaik dengan nilai energi bebas dan konstanta
inhibisi mendekati ligan pembanding yaitu nilai energi bebas dan konstanta inhibisi
-9.43 kkal/mol dan 1.32 nM untuk Epicatechin 3-O-gallate, -7.94 kkal/mol dan 1.51
nM untuk Sakuaranetin. Berdasarkan prediksi druglikeness dari 29 senyawa,
dihasilkan 18 senyawa yang memenuhi persyaratan Lipinski’s rule of five.
Sebanyak 12 senyawa diprediksi memiliki kemampuan absorbsi dan distribusi yang
baik, dan 22 senyawa yang aman bagi tubuh yang memenuhi persyaratan parameter
toksisitas.

Kata kunci: Kanker Payudara, Estrogen, Daun Jambu Air (Syzygium aqueum.),
Skrining Farmakofor, Penambatan Molekul.
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ABSTRACT

Breast cancer is a typical cell cycle disorder that can cause cell division to exceed
normal limits, resulting in cell division that attacks nearby biological tissues. Based
on the literature study, it is known that the active compounds of water rose
(Syzygium aqueum.) leaves have various activities, including anticancer. The
purpose of this study was to identify the active compounds of guava leaves
(Syzygium aqueum.) which could be used as anti-breast cancer. The research was
conducted using an in-silico approach using the pharmacophore screening method
(LBDD) and molecular docking (SBDD) with other tests namely prediction of
physicochemical properties, pharmacokinetic analysis and toxicity tests. Based on
the results of the directive pharmacophore screening, there were 29 compounds
that had the potential to be used as lead compounds. The results of molecular
docking showed that there were 2 best compounds with free energy values and
inhibition constants closed to the comparison ligands, namely Epicatechin 3-O-
gallate with free energy values and inhibition constants of -9.43 kcal/mol and 1.32
nM, and Saquaranetin with -7.94 kcal/mol and 1.51 nM. Based on the prediction of
druglikeness of 29 compounds, 18 compounds met the Lipinski's rule of five
parameters. Twelve compounds were predicted to have good absorption and
distribution capabilities, and 22 compounds were safe for the body that met the
requirements for toxicity parameters.

Keywords: Breast Cancer, Estrogen, Water Guava Leaves (Syzygium aqueum.),
Pharmacophore Screening, Molecular Docking.
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