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ABSTRAK

Kanker serviks adalah kanker yang terjadi karena sel epitel serviks mengalami
mutasi genetik sehingga terjadi pembelahan sel yang tidak terkendali. Umbi
bawang dayak merupakan salah satu tumbuhan khas Indonesia yang senyawanya
telah diteliti menunjukkan aktivitas menghambat pertumbuhan kanker serviks (sel
HelLa). Tujuan penelitian ini yaitu untuk mendapatkan kandidat senyawa baru
sebagai antikanker serviks yang berasal dari senyawa umbi bawang Dayak
sehingga dapat menjadi alternatif sumber bahan baku obat melalui metode
penambatan molekul pada dua reseptor yaitu 5UUL dan 3ERT. Semua senyawa
umbi bawang Dayak ditambatkan pada reseptor target menggunakan program
AutoDock Tools. Validasi metodetelah dilakukan dengan nilai RMSD (Root
Mean Square Deviation) yang diperoleh 0,282A dan 0,436A. Analisis hasil
penambatan molekul menunjukkan bahwa senyawa eleutherinoside A dapat
diprediksi memiliki interaksi yang paling baik dengan nilai ikatan energi sebesar -
9,55 kkal/mol pada reseptor 5UU1L dan -7,63 pada reseptor 3ERT daripada obat
pembanding 5 Fluorourasil sebesar -3,91 kkal/mol pada reseptor 5UU1 dan -4,20
kkal/mol pada reseptor 3ERT. Untuk uji preADME sel Caco-2 sebesar 11,77
nm/sec; HIA sebesar 74,29%; dan ikatan protein plasma sebesar 66,28%.
Senyawa ini pun memenuhi aturan 5 Lipinski serta tidak bersifat toksik.

Kata Kunci : kanker serviks, penambatan molekul, senyawa umbi bawang dayak



STUDY OF MOLECULAR DOCKING OF COMPOUND OF
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ABSTRACT

Cervical cancer is a cancer which occurs because of cervical epithelial cells
undergo genetic mutation resultin in controlled cell division. Bulbs of bawang
dayak are one of the typical Indonesian plants whose compounds have been
studied, which is shown that has inhibits the growth of cervival cancer activity
(HeLa Cell). The purpose of this research is to find a new compound candidates
as anticervical cancer that derived from the compound of Bulbs of bawang dayak,
so that it can be an alternative source of medicinal raw materials through
molecullar docking methods on two receptors namely 5UUI and 3ERT. All of the
compounds of bulbs of Bawang Dayak docked to target receptor using a program
called AutoDock Tools. The method validation has been done with the value of
RMSD (Root Mean Square Deviation) which is obtained 0,282A and0,436A.
Analysis of results of the docking of molecules shows that eleutherinoside
compounds A can be predicted to have the best interaction with the value of
energy bonds in the amount of -9,55 kkal/mol on the 5UUL1 receptor and -7,63 on
3ERT receptor than comparative drugs 5 Flourourasil in the amount of -3,91
kkal/mol on the 5UUL1 receptor and -4,20 on the 3ERT receptor. To preADME test
Caco-2 cell has amount of 11,77 nm/sec;HIS has amount of 74,29%, and plasma
protein bond has amount 66,28%. This compound also fulfills the rules of 5
Lipinski and not toxic.

Key Words : cervical cancer, molecular docking, compounds of bulbs of
bawang dayak
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