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RINGKASAN

STUDI IN SILICO EKSTRAK BATANG PISANG MAULI (Musa acuminata)
TERHADAP CATHEPSIN B

Karies adalah suatu penyakit pada jaringan keras gigi dimulai dari lapisan
email, dentin dan menjalar ke pulpa. Karies gigi yang umum terjadi pada
masyarakat yang diakibatkan oleh penumpukan plak. Plak menghambat difusi
asam dalam saliva, sehingga terjadi lokalisasi produk asam konsentrasi tinggi
pada permukaan enamel. Asam bereaksi dengan kristal apatit untuk
menghancurkan membran enamel dan menyebabkan dekalsifikasi dentin yang
disebut karies gigi. Ketika proses demineralisasi berlangsung menghilangkan
kristal apatit yang menutupi kolagen dapat mengaktivasi cathepsin. Cathepsin
yang dapat memecah kolagen pada karies dentin adalah cathepsin B. Diperlukan
penghambat cathepsin B untuk mencegah perkembangan karies. Tanaman pisang
mauli (Musa acuminata) merupakan salah satu tanaman khas kalimantan selatan
yang dapat digunakan sebagai pengobatan penyembuhan luka. Ekstrak batang
pisang mauli (Musa acuminata) dapat digunakan sebagai kandidat calon obat
dalam penghambatan cathepsin B. Penelitian ini merupakan jenis penelitian
eksploratif melalui metode in silico. Salah satu metode yang dapat digunakan
untuk merancang pembuatan inhibitor cathepsin B. Kelebihan dari metode in
silico yaitu lebih murah dan lebih cepat untuk menghasilkan hasil. Penelitian ini
menggunakan analisis molecular docking dari interaksi reseptor cathepsin B yang
didapat dari website Protein Data Bank (PDB) dan ligan choline, eucalyptol,
cinnamic acid, caffeic acid, dan citral yang didapat dari PubChem. Interaksi
antara senyawa ekstrak batang pisang mauli (Musa acuminata) dengan cathepsin
B akan dianalisis menggunakan program AutoDock Vina yang terdapat di dalam
aplikasi PyRx versi 0.8. Hasil docking senyawa ekstrak batang pisang mauli
(Musa acuminata) dengan cathepsin B akan divisualisasikan melalui aplikasi
BIOVIA Discovery Studio V21. Hasil penelitian ini menunjukkan interaksi paling
baik dari senyawa ekstrak batang pisang mauli (Musa acuminata) terhadap
cathepsin B ialah senyawa caffeic acid dengan nilai binding affinity sebesar -6,1
kcal/mol terhadap cathepsin B. Senyawa caffeic acid diprediksi berpotensi
menghambat degradasi matriks kolagen penyebab karies dentin.
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SUMMARY

IN SILICO STUDY OF MAULI STEM (Musa acuminata) EXTRACT ON
CATHEPSIN B

Caries is a disease of tooth hard tissue starting from the layer of enamel,
dentin and passing to the pulp. Caries are common in the community caused by
plaque accumulation. The plaque inhibits acid diffusion in saliva, resulting in the
localization of high concentration acid products on the enamel surface. The acid
reacts with the apatite crystals to destroy the enamel membranes and cause the
decalcification of dentin called dental caries. When the demineralization process
takes place, removing the apathite crystal that covers the collagen can activate
the cathepsin. The cathepsin that can break down the collagen in the dentin caries
is catepsin B. It requires an inhibitor of catepsine B to prevent the development of
caries. The mauli banana plant (Musa acuminata) is one of the typical plants of
the southern calimantan that can be used as wound healing treatment. Mauli
banana stem extract (Musa acuminata) can be used as a drug candidate in
cathepsin B inhibition. One of the methods that can be used to design the
manufacture of cathepsin B inhibitors. The advantage of the in silico method is
that it is cheaper and faster to produce results. The study used molecular docking
analysis of the interactions of cathepsin B receptors obtained from the Protein
Data Bank (PDB) website and the ligans of choline, eucalyptol, cinnamic acid,
Caffeic acid, and citral from PubChem. The interaction between the compound
extract of mauli banana (Musa acuminata) and cathepsin B will be analyzed using
the AutoDock Vina program found in the PyRx application version 0.8. The
results of this study showed that the best interaction of the compound extract of
the mauli banana stem (Musa acuminata) with cathepsin B was caffeic acid
compounds with a binding affinity of -6.1 kcal/mol to catheptin B. The
compounder caffeico acid is predicted to potentially inhibit collagen matrix
degradation causing dentin caries.



ABSTRAK

STUDI IN SILICO EKSTRAK BATANG PISANG MAULI (Musa acuminata)
TERHADAP CATHEPSIN B

Natasha Elisabeth Srimichelle Siregar, Amy Nindia Carabelly, Juliyatin
Putri Utami, Bambang Setiawan

Latar belakang: Karies gigi adalah proses demineralisasi jaringan gigi yang
bersifat kronis, disebabkan oleh produksi asam hasil fermentasi karbohidrat oleh
bakteri kariogenik. Ketika proses demineralisasi gigi terjadi dapat mengakibatkan
hilangnya kristal apatit. Hilangnya kristal apatit yang menutupi kolagen dapat
mengaktivasi cathepsin. Cathepsin yang dapat memecah kolagen pada karies
dentin adalah cathepsin B. Cathepsin B akan memecah kolagen tipe | dan
proteoglikan (mengganggu glikoprotein non-kolagen) berakibat mengurangi
kekuatan jaringan ikat pada dentin hingga terjadinya degradasi matriks kolagen
dan karies dentin. Senyawa ekstrak batang pisang mauli (Musa acuminata)
berpotensi dalam penghambatan cathepsin B sebagai kandidat obat untuk
mencegah degradasi matriks kolagen penyebab proses karies dentin. Enam
senyawa yang terkandung dalam ekstrak batang pisang mauli (choline, eucalyptol,
cinnamic acid, caffeic acid, dan citral) dan yang dipilih sebagai ligan pembanding
(chlorhexidine). Tujuan: Mengetahui interaksi senyawa ektrak batang pisang
mauli (Musa acuminata) terhadap penghambatan cathepsin B Metode: Penelitian
ini merupakan jenis penelitian In Silico menggunakan metode molecular docking.
Proses docking dilakukan menggunakan program Autodock Vina yang terintegrasi
di dalam aplikasi PyRx versi 0.8 dan divisualisasi menggunakan software BIOVIA
Discovery Studio V21.1.0.20298. Hasil: Senyawa pisang mauli (Musa acuminata)
dapat berikatan baik dengan cathepsin B , tetapi tidak lebih baik dari
chlorhexidine. Senyawa yang memiliki potensi menjadi kandidat obat paling
tinggi adalah caffeic acid dengan nilai binding affinity -6,1 kkal/mol terhadap
cathepsin B. Kesimpulan: Senyawa caffeic acid diprediksi memiliki potensi
paling tinggi dalam menghambat proses karies dentin.

Kata kunci: Molecular docking, Cathepsin B, Caries, Mauli banana extract (Musa
Accuminata), Chlorhexidine



ABSTRACT

IN SILICO STUDY OF MAULI STEM (Musa acuminata) EXTRACT ON
CATHEPSIN B

Natasha Elisabeth Srimichelle Siregar, Amy Nindia Carabelly, Juliyatin
Putri Utami, Yusrinie Wasiaturrahmah, Bambang Setiawan

Background: Dental caries is a chronic process of demineralization of tooth
tissue, caused by the production of acid from carbohydrate fermentation by
cariogenic bacteria. When the process of tooth demineralization occurs, it can
result in the loss of apatite crystals. The loss of apatite crystals that cover
collagen can activate cathepsin. Cathepsin that can break down collagen in
dentin caries is cathepsin B. Cathepsin B will break down type I collagen and
proteoglycans (disrupt non-collagenous glycoproteins) resulting in reduced
connective tissue strength in dentin until collagen matrix degradation and dentin
caries occur. The compounds of mauli banana stem extract (Musa acuminata)
have the potential to inhibit cathepsin B as a drug candidate to prevent
degradation of the collagen matrix that causes dentinal caries. Six compounds
contained in mauli banana stem extract (choline, eucalyptol, cinnamic acid,
caffeic acid, and citral) and selected as a comparative ligand (chlorhexidine).
Obijective: To determine the interaction of banana mauli (Musa acuminata) stem
extract compounds on cathepsin B inhibition Methods: This research is a type of
In Silico research using molecular docking method. The docking process was
carried out using the Autodock Vina program integrated in the PyRx version 0.8
application and visualized using BIOVIA Discovery Studio V21.1.0.20298
software. Results: Banana mauli (Musa acuminata) compounds can bind well
with cathepsin B, but not better than chlorhexidine. The compound that has the
highest potential to become a drug candidate is caffeic acid with a binding affinity
value of -6.1 kcal/mol against cathepsin B. Conclusion: Caffeic acid compounds
are predicted to have the highest potential in inhibiting the dentin caries process.

Keywords: Molecular docking, Cathepsin B, Caries, Mauli banana extract (Musa
Accuminata), Chlorhexidine
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