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ABSTRAK

Secara in silico penelitian senyawa turunan xanton yang berasal dari kulit buah
manggis (Garcinia mangostana L.) telah menunjukan berbagai aktivitas
farmakologi. Penelitian ini merupakan penelitian eksperimental dengan
mengggunakan alat berbantu komputer yaitu perangkat lunak AutoDockTools
(versi 1.5.6) untuk mendapatkan senyawa turunan xanton sebagai kandidat obat
antikanker payudara yang terbaik melalui penambatan molekuler. Penambatan 41
senyawa turunan xanton telah dilakukan terhadap ER-a (Reseptor Estrogen Alfa)
dan ER-B (Reseptor Estrogen Beta) menggunakan metode penambatan molekul
dengan AutoDockTools (versi 1.5.6), analisis hasil melalui notepad untuk
divisualisasi dengan Discovery Studio Visualizer, dan analisis hasil
farmakokinetika serta toksisitas dari senyawa melalui situs pre-ADMET. Hasil
penambatan diperoleh dua senyawa turunan xanton sebagai lead compound
terhadap ER-p yaitu Demetilcalabaxanton memiliki nilai ikatan energi bebas (AG)
-10,36 kKal/mol dengan residu asam amino yang terikat Thr347, Met343 dan
Trapezifolixanton memiliki nilai ikatan energi bebas (AG) -10,37 kKal/mol
dengan residu asam amino Glu305 yang mempunyai potensi lebih baik,
sedangkan untuk obat pembanding tamoksifen memiliki nilai ikatan energi bebas
(AG) -8,54 kKal/mol dan Klomifen -8,87 kKal/mol. Berdasarkan analisis hasil
prediksi, lead compound Demetilcalabaxanton dan Trapezifolixanton memiliki
sifat farmakokinetika yang baik dengan nilai CaCo-2 17,63 dan 4,036; HIA
94,35% dan 93,38%; PPB 95,63% dan 91,53% sedangkan hasil toksisitas
diperoleh tidak karsinogen dan tidak mutagen.

Kata kunci : penambatan molekul, reseptor estrogen beta, kulit buah manggis,
antikanker, xanton
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ABSTRACT

In silico, research on xanthone compounds derived from mangosteen rind
(Garcinia mangostana L.) has shown various pharmacological activities. This
research is an experimental study using a computer assisted device, the
AutoDockTools software (version 1.5.6) to obtain the xanthone derived
compounds as the best candidates for breast anticancer drugs through molecular
docking. The docking of 41 xanthone derivative compounds has been carried out
on ER-a (estrogen receptor alfa) and ER-S (estrogen receptor beta) using the
molecular docking method with AutoDockTools (version 1.5.6), analyze results
with notepad to visualization used Discovery Studio Visualizer, and
pharmacokinetic analysis then toxicity compound the used pre-ADMET website.
The results of the docking obtained two anticancer compounds as lead compound
to ER-B, namely Demetilcalabaxanton having a lowest binding energy value of
-10.36 kcal/mol with amino acid residues Thr347, Met343 and Trapezifolixanton
having a lowest binding energy value of -10.37 kcal/mol with amino acid residues
Glu305 has better potential than comparative drugs tamoxifen -8.54 kcal/mol and
clomiphene -8.87 kcal/mol. Based the results analysis prediction, lead compound
demetylcalabaxanton and trapezifolixanton compounds have pharmacokinetic
good with Caco-2 values of 17,63 and 4,036; HIA 94,35% and 93,38%; PPB
95,63% and 91,53% than results from toxicity obtained results not carcinogen
and not mutagen.

Keywords : molecular docking, estrogen receptor beta, mangosteen rind,
anticancer, xanthone
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