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Skrining Potensi Senyawa Aktif Tanaman Nanas Kerang (Rhoeo spathacea) 

Sebagai Inhibitor KatG Dalam Kasus MDR-TB Secara In Silico 

Zaza Eza Muslimah1, Fitriyani2, Dwi Kurnia Putri3 

ABSTRAK 
Latar Belakang: Tuberculosis merupakan penyakit menular paling mematikan 

dengan 5000 kematian perharinya. MDR-TB (Multidrug-resistant TB) adalah TB 

yang resisten terhadap isoniazid dan rifampisin. Rhoeo spatacea dilaporkan 

memiliki aktivitas antituberculosis yang baik. Ekstrak daun tumbuhan ini 

berpotensi menghambat pertumbuhan M.tuberculosis dari galur asli dan galur 

MDR-TB. Metode: Melakukan skrining terhadap senyawa dalam Rhoeo spathacea 

melaui website PASS Online. Setelah itu dilakukan docking molekul terhadap 

senyawa dalam Rhoeo spathacea dengan wildtype dan mutan dari katG 

menggunakan PyRx, kemudian hasil docking dibandingkan dengan nilai binding 

affinity dari protein wild type katG. Hasil penambatan lalu divisualisasi 

menggunakan Biovia Discovery Studio. Hasil: Dari hasil skrining senyawa Rhoeo 

spathacea didapatkan empat senyawa yang memiliki aktivitas antimycobacterium 

dan antituberculosis dengan nilai Pa 0,5 – 0,7. Dari hasil docking diketahui bahwa 

keempat senyawa hasil skrining memiliki interaksi dan afinitas yang baik 

dibandingkan dengan Isoniazid. Pada hasil visualisasi menunjukkan adanya 

kesamaan pada residu asam amino. Kesimpulan: Terdapat empat senyawa dalam 

nanas kerang (Rhoeo spathacea) yang diprediksi memiliki aktivitas 

antimycobacterial dan antituberculosis yang sedang. Keempat senyawa memiliki 

nilai binding affinity yang lebih baik dibandingkan dengan Isoniazid. Hasil 

penambatan terdapat kesamaan ikatan residu asam amino yang menandakan bahwa 

posisi senyawa nanas kerang dengan isoniazid berada diposisi yang sama.  

Kata Kunci: katG, MDR-TB, TBC, Nanas Kerang  
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Screening Potential Active Compounds of Pineapple Mussels (Rhoeo 

spathacea) as katG Inhibitors in In Silico MDR-TB Cases 

Zaza Eza Muslimah1, Fitriyani2, Dwi Kurnia Putri3 

ABSTRACT 

 

Background: Tuberculosis is the deadliest infectious disease with 5000 deaths per 

day. MDR-TB (Multidrug-resistant TB) is TB that is resistant to isoniazid and 

rifampicin. Rhoeo spatacea is reported to have good antituberculosis activity. The 

leaf extract of this plant has the potential to inhibit the growth of M.tuberculosis 

from the original and MDR-TB strains. Methods: Screening the compounds in 

Rhoeo spathacea through the PASS Online website. After that, molecular docking 

was performed on compounds in Rhoeo spathacea with the wildtype and mutants 

of katG using PyRx, then the results of the docking were compared with the binding 

affinity values of the katG wild-type protein. The mooring results were then 

visualized using Biovia Discovery Studio. Result: From the screening results of 

Rhoeo spathacea compounds, it was found that four compounds had anti-

mycobacterium and antituberculosic activities with a Pa value of 0.5 – 0.7. From 

the docking results it is known that the four compounds screened have good 

interactions and affinity compared to Isoniazid. The visualization results show 

similarities in amino acid residues. Conclusion: There are four compounds in clam 

pineapple (Rhoeo spathacea) which are predicted to have moderate 

antimycobacterial and antituberculosic activity. The four compounds have better 

binding affinity values compared to Isoniazid. As a result of the docking, there are 

similarities in the bonding of amino acid residues which indicates that the position 

of the pineapple shell compound with isoniazid is in the same position. 

Keyword: katG, MDR-TB, TBC, Rhoeo spathacea
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