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DEKLARASI
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ABSTRAK

Malaria adalah penyakit yang dapat menular disebabkan oleh parasit (protozoa)
dari genus plasmodium, dan ditularkan melalui gigitan nyamuk anopheles.
Tanaman Sambiloto (Andrographis paniculata Ness.) dilaporkan memiliki
aktivitas sebagai antimalaria. Tujuan dari penelitian ini adalah untuk mendapatkan
senyawa dalam tanaman sambiloto yang diprediksi memiliki aktivitas sebagai
antimalaria melalui proses penambatan molekul pada senyawa aktif tanaman
sambiloto terhadap Lactate Dehydrogenase. Penambatan 11 senyawa aktif
tanaman sambiloto telah dilakukan terhadap Lactate Dehydrogenase
menggunakan metode molecular docking dengan AutoDockTools 1.5.6. Hasil
penambatan menghasilkan satu senyawa aktif sambiloto sebagai senyawa
pemandu terhadap Lactate Dehydrogenase yaitu Andrograpanin yang memiliki
ikatan energi bebas (AG) sebesar -6,78 kkal/mol. Nilai ini lebih rendah
dibandingkan ligan alami yang digunakan yaitu -4,81 kkal/mol. Residu asam
amino yang terikat pada Andrograpanin yaitu ASP53, ALA98, ILE54, ILE199,
PHE100, LYS118. Dari hasil prediksi parameter absorbsi dan distribusi
menunjukkan bahwa senyawa Andrograpanin memiliki nilai Caco-2 cell sebesar
22.4103 nm**1, 9%HIA sebesar 95% dan %Protein Plasma Binding sebesar 100%.
Untuk pengujian toksisitasnya, Andrograpanin bersifat non-mutagenik dan tidak
bersifat karsinogenik. Hal ini menunjukkan Andrograpanin memiliki potensi
sebagai antimalaria dibandingkan dengan senyawa aktif tanaman sambiloto
lainnya.

Kata Kunci: Antimalaria, Lacatate dehydrogenase, Penambatan molekul,
Sambiloto



MOLECULAR DOCKING SIMULATION OF ACTIVE
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24041116079

ABSTRAK

Malaria is an infectious disease caused by parasites (protozoa) of the genus
plasmodium, transmitted through the bite of the anopheles mosquito. The
sambiloto plant (Adrographis paniculata Ness.) was reported to have activity as
antimalarial. The purpose of this study was to obtain candidate active compounds
in the sambiloto plant which has activity as antimalaria using molecular docking
of several active compounds towards lactate dehydrogenase. There were 11 active
compounds which have been studied using molecular docking on lactate
dehydrogenase with Auto Dock Tools 1.5.6. The results showed that there was an
active compound of sambiloto as a lead compound toward lactate dehydrogenase,
namely Andrograpanin which had free energy (AG) of -6.78 kcal / mol. It was
lower than the natural ligand which had (AG) of -4.81 kcal / mol. Amino acids
residues that attached to andrograpanine were asp53, ala98, ile54, ile199,
phel00, lys118. From the results of the absorption and distribution parameters
predictions, Andrograpanine had a deo-2 cell value of 22-4103 nm sec-1, % hia
by 95% and % Protein Plasma Binding of 100%. For toxicity testing,
Andrograpanine is non-mutagenic and non-carcinogenic. Thus, andrograpine had
the highest potential to be an antimalarial compared to other active compounds of
sambiloto plant.

Keywords: antimalaria, lacatate dehydrogenase, molecular docking, sambiloto
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