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24041119085

ABSTRAK

Kanker kolorektal merupakan tumor ganas yang yang ditemukan di kolon dan
rektum, tumor ini muncul dari jaringan epitel pada kolon atau rektum. Salah satu
tanaman tradisional yang dapat berpotensi sebagai antikanker kolorektal yaitu
temu mangga (Curcuma amada). Temu mangga secara lokal dikenal sebagai
"temu pauh” atau "kunyit mangga", yang berarti kunyit seperti mangga, adalah
ramuan rimpang dari keluarga Zingiberaceae. Tujuan dari penelitian ini yaitu
untuk mencari potensi senyawa aktif dari tanaman temu mangga (Curcuma
amada) sebagai kandidat obat antikanker kolorektal dalam menghambat reseptor
Bcl-2 menggunakan pendekatan in silico. Metode yang digunakan dalam
penelitian ini meliputi tahapan screening aktivitas antikanker, molecular docking,
analisis sifat fisikokimia berdasarkan Lipinski’s Rule of Five, analisis
farmakokinetika untuk mengetahu profil absorpsi, distribusi dan metabolisme
menggunakan situs Pre-ADMET, analisis toksisitas dengan software Toxtree serta
molecular dynamic. Digunakan reseptor target berupa B-cell lymphoma-2 (Bcl-2)
dengan kode ID PDB 4LXD. Hasil simulasi penambatan molekuler (molecular
docking), senyawa alpha-Terpineol menunjukkan nilai AG paling rendah
dibandingkan dengan ligan pembanding (5-Fluorourasil) pada resptor Bcl-2 dan
diduga berpotensi sebagai inhibitor kanker kolorektal. Selain itu, didapatkan juga
tiga senyawa terbaik hasil docking yang memiliki nilai AG terendah pada reseptor
Bcl-2 secara berturut-turut yaitu (4-Terpineol -6.0 kkal/mol; beta-Terpineol -5.8
kkal/mol; dan 1-Pentadecanol -5.1 kkal/mol). Hasil simulasi molecular dynamic
(MD) yang dilakukan selama 15 ns pada Google colab dengan menggunakan
OpenMM tidak mengindikasikan kestabilan pengikatan ligan uji alpha-Terpineol
terhadap reseptor Bcl-2. Meskipun berdasarkan nilai RMSD ligan uji alpha-
Terpineol memenuhi rentang yaitu < 2 A, namun nilai RMSF dan RG yang
diperoleh tidak memenuhi rentang.

Kata Kunci: kanker kolorektal, temu mangga (Curcuma amada), studi in silico,
molecular docking, molecular dynamic



IN SILICO STUDY: SEARCH FOR ACTIVE COMPOUNDS OF
TEMU MANGGA (Curcuma amada) AS A ANTI-COLORECTAL
CANCER
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ABSTRACT

Colorectal cancer is a malignant tumor found in the colon and rectum, this tumor
arises from epithelial tissue in the colon or rectum. One of the traditional plants
that can have potential as colorectal anticancer is temu mangga (Curcuma
amada). Temu mango locally known as "temu pauh” or "kunyit mangga",
meaning turmeric like mango, is a rhizome herb from the Zingiberaceae family.
The purpose of this study was to find the potential of active compounds from the
temu mangga plant (Curcuma amada) as a colorectal anticancer drug candidate
in inhibiting Bcl-2 receptors using an in silico approach. The methods used in this
study include the stages of anticancer activity screening, molecular docking,
analysis of physicochemical properties based on Lipinski's Rule of Five,
pharmacokinetic analysis to determine absorption, distribution and metabolism
profiles using the Pre-ADMET site, toxicity analysis with Toxtree software and
molecular dynamic. The target receptor is B-cell lymphoma-2 (Bcl-2) with PDB
ID code 4LXD. The results of molecular docking simulation, alpha-Terpineol
compound showed the lowest AG value compared to the comparator ligand (5-
Fluorouracil) on the Bcl-2 receptor and was thought to have potential as a
colorectal cancer inhibitor. In addition, the three best docking compounds that
have the lowest AG value on the Bcl-2 receptor are (4-Terpineol -6.0 kcal/mol;
beta-Terpineol -5.8 kcal/mol; and 1-Pentadecanol -5.1 kcal/mol). The results of
molecular dynamic (MD) simulations conducted for 15 ns on Google colab using
OpenMM did not indicate the stability of the binding of the test ligand alpha-
Terpineol to the Bcl-2 receptor. Although based on the RMSD value, the alpha-
Terpineol test ligand meets the range of < 2 A, the RMSF and RG values obtained
do not meet the range.

Keywords: colorectal cancer, temu mangga (Curcuma amada), in silico study,
molecular docking, molecular dynamic
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