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Analisis Kromatografi Gas-Spektrometri Massa Senyawa Kimia Dari Fraksi N-
Heksana dan Kloroform Eceng Gondok (Eichhornia crassipes (Mart.) Solms) dan
Doking Molekuler Terhadap Enzim DNA Topoisomerase

Arumsari Redhiyaningsih®, Diniatik?, Asmiyenti Djaliasrin Djalil?
ABSTRAK

Kanker merupakan tumor yang membahayakan (malignant tumor). Penyakit
kanker timbul akibat pertumbuhan sel pada jaringan tubuh yang tidak normal.
Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui kandungan senyawa kimia dari fraksi n-
heksana dan kloroform eceng gondok (Eichhornia crassipes) dan mengetahui
interaksi antara senyawa kimia dari fraksi n-heksana dan kloroform eceng gondok
dengan enzim DNA topoisomerase sebagai reseptor dengan doking molekuler.
Penelitian dilakukan dengan fraksinasi kemudian dianalisis menggunakan GC-MS
dan komputasi kimia yaitu doking molekuler. Hasil GC-MS mengidentifikasi
sejumlah komponen 'senyawa Kkimia pada fraksi n-heksan vyaitu, 2-
pyridinepropanoic - acid, .alpha.-methyl-.beta.-oxo-, ethyl ester; acetic acid,
hydrazide; hydrazine, (1,1-dimethylethyl); hydroperoxide, 1-ethylbutyl; dan
hydroperoxide, 1-methylpentyl; serta pada fraksi kloroform vyaitu, 2-
pyridinepropanoic = acid, .alpha.-methyl-.beta.-oxo-,  ethyl ester; 2-
oxazolidinethione, 5-[2-(methylthio)ethyl]; carbamic acid, methyl ester; (Z)-1-
(ethoxycarbonyl-1-fluoro-2-(methoxycarbonyl)-1,3-butadiene; dan carbamic acid,
methyl ester. Validasi metode menunjukkan nilai RMSD <2,5 A dan hasil doking
ligan uji terhadap enzim DNA topoisomerase pada fraksi n-heksana menunjukkan
senyawa 2-pyridinepropanoic acid, .alpha.-methyl-.beta.-oxo-, ethyl ester; dan
acetic acid, hydrazide memiliki energi ikatan terkecil. Sedangkan pada fraksi
kloroform  senyawa yang menunjukkan energi ikatan terkecil adalah 2-
pyridinepropanoic acid, .alpha.-methyl-.beta.-oxo-, ethyl ester; dan carbamic
acid, methyl ester. Akan tetapi, senyawa pada kedua fraksi menunjukkan tidak
adanya ikatan dengan enzim DNA topoisomerase.

Kata kunci: herba eceng gondok (Euchhornia crassipes (Mart.) Solms), fraksi n-
heksana dan kloroform, doking molekuler
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Analysis Gas Chromatography-Mass Spectrometry of Chemical Compounds
From the N-hexane and Chloroform Fraction of Eceng Gondok Herb (Eichhornia
crassipes (Mart.) Solms) and Molecular Docking Analysis against DNA Enzyme

Topoisomerase

Arumsari Redhiyaningsih®, Diniatik?, Asmiyenti Djaliasrin Djalil?
ABSTRACT

Cancer are caused by abnormalities in the genetic material of the transformed
cells. The study aims to analyze active the chemical compounds from the n-
hexane and chloroform fractionates of eceng gondok and to know the interaction
between the compounds a target with DNA enzyme topoisomerase as receptor
with molecular docking. The compounds analysis was carried out by gas
chromatography-mass spectrometry (GC-MS). GC-MS analysis showed various
compounds are present in the n-hexane fraction, comprising 2-pyridinepropanoic
acid, .alpha.-methyl-.beta.-oxo-, ethyl ester; acetic acid, hydrazide; hydrazine,
(1,1-dimethylethyl); ~ hydroperoxide, -1-ethylbutyl; dan hydroperoxide, 1-
methylpentyl. Whereas, in the chloroform fractions 2-pyridinepropanoic acid,
.alpha.-methyl-.beta.-oxo-, ethyl ester; 2-oxazolidinethione, 5-[2-
(methylthio)ethyl]; carbamic acid, methyl ester; (Z)-1-(ethoxycarbonyl-1-fluoro-
2-(methoxycarbonyl)-1,3-butadiene; and carbamic acid, methyl ester were found.
The method validation showed RMSD value of <2.5 A, the ligand binding
interactions showed that 2-pyridinepropanoic acid, .alpha.-methyl-.beta.-oxo-,
ethyl ester; acetic acid, hydrazide and carbamic acid, methyl ester from n-hexane
and chloroform had a lowest energy binding. However, the compound from the n-
hexane and chloroform fractions showed no apparent interaction with DNA
topoisomerase.

Keywords: eceng gondok herb (Eichhornia crassipes (Mart.) Solms), n-hexane
and chloroform fraction, molecular docking
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Motto

Berangkat dengan penuh keyakinan, berjalan dengan penuh keikhlasan,
istigomah dalam menghadapi cobaan

Hai orang-orang yang beriman, jadikanlah sabar dan solatmu sebagai
penolongmu, sesungguhnya Allah bersama orang-orang yang sabar (Q.S. Al-
Bagarah: 153)

Barang siapa yang bersungguh sungguh, sesungguhnya kesungguhan tersebut
untuk kebaikan dirinya sendiri (Q.S. Al-Ankabut: 6)

Allah tidak membebani seseorang melainkan sesuai kesanggupannya (Q.S. Al-
Bagarah: 286)

Waktu bagaikan pedang. Jika engkau tidak memanfaatkannya dengan baik (untuk
memotong), maka ia akan memanfaatkanmu (dipotong) (HR. Muslim)
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