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ABSTRAK

Kanker adalah penyakit yang mematikan salahsatunya yaitu kanker serviks. Kanker
serviks di Indonesia menempati urutan ke 2 sejumlah 10,7% dan angka kematian
menempati urutan ketiga dengan jumlah 10,3%. Tujuan dari penelitian ini yaitu
mengetahui prediksi aktivitas dari senyawa aktif tanaman Lantana camara dan
Lantana involucrata sebagai antikanker serviks dengan metode in silico dengan
cara prediksi fisikokimia, prediksi farmakokinetik, prediksi toksisitas serta studi
molecular docking. Berdasarkan hasil penelitian ini dari 47 senyawa uji dihasilkan
18 senyawa yang memenuhi aturan Lipinski rule of five, 5 senyawa yang
menunjukan profil farmakokinetika yang baik, 30 Senyawa yang dikategorikan
aman karena tidak menunjukan toksik pada prediksi mutagenic, karsinogenik,
paparan ambang batas pada manusia, LDso dan hepatotoksik. Pada simulasi
molecular docking dihasilkan 12 senyawa yang memiliki nilai AG yang lebih
rendah dari native ligan dan lebih rendah dari ligan pembanding. tiga senyawa
terbaik berdasarkan nilai AG paling rendah adalah senyawa Lantanolic acid dengan
nilai AG -9,57 kkal/mol, senyawa Oleanolic acid (3p-hydroxyolean-12-en-28-oic
acid) dengan nilai AG -9,27 kkal/mol, dan senyawa Ursonic acid (3-oxours-12-en-
28-oic acid) dengan nilai AG -9,28 kkal/mol. Senyawa-senyawa memiliki profil
distribusi yang kurang baik dan pada senyawa Oleanolic acid (3-hydroxyolean-
12-en-28-oic acid) dan Lantanolic acid bersipat toksik terhadap hati. Tetapi ketiga
senyawa tersebut berpotensi baik untuk dijadikan kandidat obat antikanker serviks
karena memiliki prediksi aktivitas terhadap reseptor MAP3K7 (KODE PDB:
5V5N).

Kata kunci: kanker, Lantana camara, Lantana involucrata, toksisitas, Penambatan
Molekul



STUDY IN SILICO OF ACTIVE COMPOUND ON Lantana
camara AND Lantana involucrata
AS CERVICAL ANTI-CANCER
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ABSTRACT

Cancer is a deadly disease, one of which is cervical cancer. Cervical cancer in
Indonesia ranks second with 10.7% and the death rate ranks third with 10.3%. The
purpose of this study was to determine the activity prediction of the active
compounds of Lantana Camara and Lantana involucrata as cervical anticancer
using the in silico method using physicochemical prediction, pharmacokinetic
prediction, toxicity prediction, and molecular docking studies. Based on the results
of this study, from 47 test compounds produced 18 compounds that meet the
Lipinski rule of five, 5 compounds that show a good pharmacokinetic profile, 30
compounds that are categorized as safe because they do not show toxicity in
predicting mutagenic, carcinogenic, exposure thresholds in humans, LD50 and
hepatotoxic. In the molecular docking simulation, 12 compounds were produced
which had lower G values than the native ligands and lower than the comparison
ligands. the three best compounds based on the lowest G value were the Lantanolic
acid compound with G value -9.57 kcal/mol, Oleanolic acid compound (3[-
hydroxyolean-12-en-28-oic acid) with G value -9.27 kcal/mol, and Ursonic acid
compound (3-oxours-12-en-28-oic acid) with a G value of -9.28 kcal/mol. The
compounds had an unfavorable distribution profile and the compounds Oleanolic
acid (3p-hydroxyolean-12-en-28-oic acid) and Lantanolic acid are toxic to the
liver. However, these three compounds had good potential to be candidates for
cervical anticancer drugs because they have predicted activity against the MAP3K7
receptor (PDB CODE: 5V5N).

Keywords: cancer, lantana camara, lantana involucrata, toxicicty, molecular

docking
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