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DEKLARASI

Dengan ini menyatakan bahwa buku tugas akhir yang berjudul “STUDI
PENAMBATAN MOLEKUL SENYAWA TURUNAN FENILPROPANOID
PADA TUMBUHAN LENGKUAS (Alpinia galanga (L.) Willd.) SEBAGAI
OBAT ANTIKANKER OTAK?” ini beserta seluruh isinya adalah benar-benar
karya saya sendiri, dan saya tidak melakukan penjiplakan atau pengutipan dengan
cara-cara yang tidak sesuai dengan etika keilmuan yang ada dalam masyarakat
keilmuan. Atas pernyataan ini, saya siap menanggung risiko/sanksi yang dijatuhkan
kepada saya apabila kemudian ditemukan adanya pelanggaran terhadap etika
keilmuan dalam karya ini atau ada klaim dari pihak lain terhadap keaslian karya

saya ini.
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ABSTRAK

Kanker otak adalah tumor otak ganas yang dapat tumbuh dan menyebar dengan
cepat mengalahkan sel-sel normal untuk mengambil tempat, darah, dan nutrisi sel-
sel tersebut. Lengkuas merupakan salah satu tumbuhan khas Indonesia yang
senyawanya telah diteliti menunjukkan aktivitas sebagai antiinflamasi dan
antioksidan yang menjadi cikal bakal aktivitas antikanker. Tujuan penelitian ini
yaitu untuk mendapatkan kandidat senyawa baru sebagai antikanker otak yang
berasal dari senyawa turunan fenilpropanoid sehingga dapat menjadi alternatif
sumber bahan baku obat melalui metode penambatan molekul. Semua turunan
senyawa fenilpropanoid ditambatkan pada reseptor target menggunakan program
AutoDock Tools. Validasi metode telah dilakukan dengan nilai Root Mean Square
Deviation (RMSD) yang diperoleh 0,804A. Analisis hasil penambatan molekul
menunjukkan bahwa senyawa galanganol C dapat diprediksi memiliki interaksi
yang paling baik dengan nilai ikatan energi sebesar -12,69 kkal/mol daripada obat
pembanding temozolomid sebesar -5,90 kkal/mol. Untuk uji preADME sawar darah
otak sebesar 3,10; sel Caco-2 sebesar 21,20 nm/sec; HIA sebesar 87,27%; dan
ikatan protein plasma sebesar 85,13%. Senyawa ini pun memenuhi aturan 5
Lipinski serta tidak bersifat mutagen maupun karsinogen.

Kata kunci: kanker otak, penambatan molekul, senyawa turunan fenilpropanoid



STUDY OF MOLECULAR DOCKING A DERIVATIVE
PHENYLPROPANOID COMPOUNDS IN GALANGAL PLANT
(Alpinia galanga (L.) Willd.) AS A BRAIN ANTICANCER DRUG
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2404114051

ABSTRACT

Brain cancer is a malignant tumour can grow and spread aggressively,
overpowering healthy cells by taking their possition, blood, and nutrients. Galangal
is one of the typical Indonesian plants whose compounds have been studied showing
activity as anti-inflammatory and antioxidant which became pioner of anticancer
activity. The purpose of this study is to obtain candidates for new compounds as
brain anticancer from phenylpropanoid derivatives so that it can be an alternative
source of medicinal materials through molecular docking method. All
phenylpropanoid derivatives were docked to the target receptor by using the
AutoDock Tools program. Validation of method did gave the value of Root Mean
Square Deviation (RMSD) is 0,804A. Analysis of the molecular docking result
showed that galanganol C compound can be predicted to have the most well
interaction with an energy bond value of -12,69 kcal/mol than the temozolomide
comparator drug of -5,90 kcal/mol. PreADME test were blood brain barrier of
3,10; Caco-2 cell of 21,20 nm/sec; HIA of 87,27%; and protein plasma binding of
85,13%. This compound fullfilling the value lipinski rule of five, and not mutagenic
or carsinogenic.

Keyword: brain cancer, molecular docking, derivative phenylpropanoid compound
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