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ABSTRAK

STUDI IN SILICO POTENSI SENYAWA AKTIF TANAMAN SRIKAYA
(Annona squamosa L.) SEBAGAI ANTITROMBOTIK (Oleh: Fathul Jannah;
Pembimbing: Noer Komari, S.Si., M.Kes., Rahmat Eko Sanjaya, M.Si, Mei.; 2024;
46 halaman)

Obat antitrombotik menjadi terapi farmakologis yang berperan besar dalam
pengelolaan Infark Miokard Akut (IMA) dengan cara menghambat agregasi
trombosit sehingga menyebabkan terhambatnya pembentukan trombus pada
pembuluh darah. Namun obat antitrombotik beresiko tinggi terjadinya perdarahan,
anemia bahkan trombositopenia. Maka diperlukan alternatif obat antitrombotik
yang bersifat herbal. Tanaman srikaya (4Annona squamosa L.) memiliki kandungan
alkaloid, flavonoid, tannin, saponin, dan senyawa fenolik, seperti flavanol dan
procyanidins yang berpotensi sebagai antitrombotik. Tujuan penelitian ini adalah
untuk menentukan senyawa kimia dari tanaman srikaya (Annona squamosa L.)
yang berpotensi sebagai antitrombotik. Penelitian ini juga mengkaji interaksi
senyawa tanaman srikaya (Annona squamosa L.) terhadap reseptor yang berperan
dalam proses pembekuan darah. Pendekatan in silico digunakan untuk memprediksi
senyawa sebagai obat antitrombotik. Prediksi aktivitas menggunakan Way2Drug,
screening Lipinski menggunakan SwissADME, dan screening toksisitas
menggunakan pkCSM. Molecular docking dilakukan terhadap reseptor Faktor Xa
(PDB ID: INFY), P2Y 2 (PDB ID: 4NTJ), dan Faktor XIa (PDB ID: 5TKS). Hasil
virtual screening menggunakan Way2drug, SwissADME, dan pKCSM diperoleh
sebanyak 8 senyawa terpilih. Hasil molecular docking terhadap 8 senyawa terpilih
diperoleh 2 senyawa yaitu Cycloartenyl ferulate dan 29-Methylisofucosterol. Hasil
menunjukan Cycloartenyl ferulate merupakan senyawa yang berpotensi
antitrombotik sebagai inhibitor dari reseptor Faktor Xa mempunyai interaksi ikatan
sebanyak 16 Ikatan dengan interaksi 4 ikatan yang sama yaitu 2 ikatan Van der
Waals pada residu GLY?!® dan GLN'*? dan 2 ikatan amide pi-stacked pada residu
TRP?'® dan CYS'"!. Senyawa 29-Methylisofucosterol merupakan senyawa yang
berpotensi antitrombotik sebagai inhibitor dari reseptor P2Y 1> mempunyai interaksi
ikatan sebanyak 11 Ikatan dengan interaksi 3 ikatan yang sama yaitu 2 ikatan alkil
pada residu VAL' dan CYS!** dan 1 ikatan pi-alkil pada residu TYR!%,

Kata Kunci: srikaya, antitrombotik, in silico, molecular docking



ABSTRACT

IN SILICO STUDY OF SRIKAYA (Annona squamosa 1.) ACTIVE
COMPOUNDS AS AN ANTITHROMBOTIC (By: Fathul Jannah; Pembimbing:
Noer Komari, S.Si., M.Kes., Rahmat Eko Sanjaya, M.Si, Mei; 2024; 46 pages)

Antithrombotic drugs play a significant role in the pharmacological management of
Acute Myocardial Infarction (AMI) by inhibiting platelet aggregation, thus
preventing trombus formation in blood vessels. However, antithrombotic drugs
carry a high risk of bleeding, anemia, and even thrombocytopenia. Therefore, an
alternative antithrombotic drug of herbal nature is needed. The sugar apple plant
(Annona squamosa L.) contains alkaloids, flavonoids, tannins, saponins, and
phenolic compounds such as flavanols and procyanidins, which have the potential
to act as antithrombotics. The aim of this study is to identify the chemical
compounds in the sugar apple plant (Annona squamosa L.) that have antithrombotic
potential. This study also examines the interaction of sugar apple plant compounds
with receptors involved in the blood clotting process. An in silico approach was
used to predict the compounds as antithrombotic drugs. Activity prediction was
done using Way2Drug, Lipinski screening using SwissADME, and toxicity
screening using pkCSM. Molecular docking was performed on Factor Xa receptors
(PDB ID: INFY), P2Y12 (PDB ID: 4NTJ), and Factor XIa (PDB ID: 5TKS). The
virtual screening results using Way2Drug, SwissADME, and pKCSM yielded 8
selected compounds. Molecular docking results of the 8 selected compounds
identified 2 compounds: Cycloartenyl ferulate and 29-Methylisofucosterol. The
results indicate that Cycloartenyl ferulate is a potential antithrombotic compound
as an inhibitor of the Factor Xa receptor, with a total of 16 bonding interactions,
including 4 identical interactions: 2 Van der Waals bonds at residues GLY?'® and
GLN!2 and 2 amide pi-stacked bonds at residues TRP?*'> and CYS'"!. The
compound 29-Methylisofucosterol is a potential antithrombotic compound as an
inhibitor of the P2Y12 receptor, with a total of 11 bonding interactions, including
3 identical interactions: 2 alkyl bonds at residues VAL!'*® and CYS'** and 1 pi-alkyl
bond at residue TYR'®.

Keywords: sugar apple, antithrombotic, in silico, molecular docking
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