SHERIN ANINDHIA MAHARANI

SCREENING FARMAKOFOR DAN PENAMBATAN
MOLEKUL SENYAWA ATSIRI TANAMAN JELATANG
(Laportea aestuans (L.) Chew) TERHADAP KANKER
PAYUDARA, KANKER SERVIKS, DAN KANKER PARU-
PARU

PROGRAM STUDI SI FARMASI
FAKULTAS MATEMATIKA DAN ILMU PENGETAHUAN ALAM
UNIVERSITAS GARUT
2020



LEMBAR PENGESAHAN

PROGRAM STUDI S1 FARMASI
FAKULTAS MATEMATIKA DAN ILMU PENGETAHUAN ALAM
UNIVERSITAS GARUT




SCREENING FARMAKOFOR DAN PENAMBATAN MOLEKUL
SENYAWA ATSIRI TANAMAN JELATANG (Laportea aestuans (L.)
Chew) TERHADAP KANKER PAYUDARA, KANKER SERVIKS,

DAN KANKER PARU- PARU

TUGAS AKHIR
Sebagai salah satu syarat untuk memperoleh
gelar Sarjana Farmasi pada program studi S1
Farmasi Fakultas Matematika dan Illmu

Pengetahuan Alam, Universitas Garut
Garut, September 2020
Oleh :
Sherin Anindhia Maharani

24041116050

Disetujui oleh :

Bénny erthana, PRD apt. Meilia Suhe .M.Farm
Pembimbing Utama Pembimbing Pendamping




Kutipan atau saduran, baik sebagian maupun
seluruh naskah ini, harus menyebutkan nama
pengarang dan sumber aslinya, yaitu Program
Studi S1 Farmasi, Fakultas Matematika dan
IImu Pengetahuan Alam, Universitas Garut.



DEKLARASI

Dengan ini menyatakan buku tugas akhir dengan judul “SCREENING
FARMAKOFOR DAN PENAMBATAN MOLEKUL SENYAWA ATSIRI
TANAMAN JELATANG (Laportea aestuans (L.) Chew) TERHADAP
KANKER PAYUDARA, KANKER SERVIKS, DAN KANKER PARU-
PARU?” ini beserta seluruh isinya adalah benar-benar karya saya sendiri dan saya
tidak melakukan penjiplakan atau pengutipan dengan cara-cara yang tidak sesuai
etika keilmuan yang tidak berlaku dengan masyarakat keilmuan. Atas pernyataan
ini, saya siap menanggung resiko/sanksi yang dijatuhkan kepada saya apabila saya
kemudian ditemukan adanya pelanggaran terhadap etika keilmuan dalam karya

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

Garut, September 2020
Yang membuat pernyataan
Tertanda

SHERIN NBDHIA-MAHARANI




SCREENING FARMAKOFOR DAN PENAMBATAN
MOLEKUL SENYAWA ATSIRI TANAMAN JELATANG
(Laportea aestuans (L..) Chew) TERHADAP KANKER
PAYUDARA, KANKER SERVIKS, DAN KANKER PARU-
PARU

Sherin Anindhia Maharani
24041116050

ABSTRAK

Kanker payudara, kanker serviks, dan kanker paru-paru menjadi penyakit
penyebab kematian tertinggi. Tanaman jelatang (Laportea aestuans (L.) Chew)
mengandung senyawa-senyawa minyak atsiri diantaranya, dipropargylamine, P-
Cymene, linalool, fenchol, trans-rose oxide, tropone, lavandulol, nioxime, (E,E)-
1,5-Cyclododecadiene, methyl salicylate, myrtenol, (E)-2-Octen-1-ol, 1,4-
Octadiene, dan benzoquinone. Tujuan penelitian ini adalah memprediksi senyawa
minyak atsiri L. aestuans yang potensial menjadi kandidat obat antikanker
payudara, antikanker serviks dan antikanker paru-paru dengan metode screening
farmakofor dan penambatan molekul. Hasil penelitian ini menunjukkan bahwa
dari screening farmakofor terdapat enam senyawa yang berpotensi menjadi
senyawa pemandu dalam pembuatan obat antikanker payudara, antikanker serviks
dan antikanker paru-paru. Hasil dari penambatan molekul menunjukkan bahwa
senyawa minyak atsiri L. aestuans afinitasnya tidak lebih baik dari ligan
pembandingnya. Berdasarkan aturan Lipinski’s Rule of Five, seluruh senyawa
minyak atsiri L. aestuans memiliki bioavailabilitas yang baik sebagai sediaan oral.
Hasil prediksi profil absorbsi dan distribusi menunjukkan bahwa lima senyawa
minyak atsiri L. aestuans yang memiliki profil absorbsi dan distribusi yang baik.
Hasil prediksi sifat toksisitas menunjukkan bahwa lima senyawa minyak atsiri L.
aestuans yang aman bagi tubuh. Berdasarkan seluruh hasil yang diperoleh
disimpulkan bahwa tidak ada senyawa minyak atsiri L. aestuans yang potensial
menjadi kandidat obat antikanker payudara, antikanker serviks dan antikanker
paru-paru.

Kata kunci: Antikanker, Farmakofor, Jelatang, Minyak Atsiri, Penambatan
Molekul



PHARMACOPHORE SCREENING AND MOLECULAR
DOCKING OF ESSENTIAL OIL COMPOUNDS OF NETTLE
PLANTS (Laportea aestuans (L.) Chew) ON BREAST CANCER,
CERVICAL CANCER, AND LUNG CANCER

Sherin Anindhia Maharani
24041116050

ABSTRACT

Breast cancer, cervical cancer and lung cancer are the highest causes of
death. Nettle plants (Laportea aestuans (L.) Chew) contain essential oil
compounds including, dipropargylamine, P-Cymene, linalool, fenchol, trans-rose
oxide, tropone, lavandulol, nioxime, (E,E)-1,5-Cyclododecadiene, methyl
salicylate, myrtenol, (E)-2-Octen-1-ol, 1,4-Octadiene and benzoquinone. The
purpose of this study was to predicted the potential of L. aestuans essential oil
compound to be a candidate for breast anticancer, cervical anticancer and lung
anticancer by pharmacophore screening and molecular docking methods. The
results of pharmacophore screening method showed that there was six essential
oil compounds of L. aestuans has potential to be lead compunds for breast
anticancer, cervical anticancer and lung anticancer. The results of molecular
docking method showed that there was no essential oil compunds better than the
comparative ligand. Based on Lipinski’s Rule of Five, all essential oil compounds
of L. aestuans has a good bioavailability as oral drug. The results of profil
absorption and distribution prediction showed that there was five essential oil
compounds of L. aestuans has a good absorption and distribution profiles. The
results of toxicity showed that there was five essential oil compounds of L.
aestuans are safe. Based on all the results obtained, it is concluded that there was
no essential oil compounds of L. aestuans potential candidate for breast
anticancer, cervical anticancer and lung anticancer.

Keywords : Anticancer, Pharmacophore, Nettle, Essential Oil, Molecular
Docking
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