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ANALISIS DOCKING DAN DINAMIKA MOLEKULER SENYAWA AKTIF
TUMBUHAN NANAS KERANG TERHADAP MUTAN RpoB D435V MYCOBACTERIUM
TUBERCULOSIS

ABSTRAK

Chesa Annisatu Solekha!, Fitriyani®, Aditya Singgih Raharjo?

Latar Belakang : Nanas kerang (Rhoeo spathacea) telah terbukti memiliki aktivitas
antiinflamasi, antifertilitas (Professor et al., 2021). Tumbuhan nanas kerang dapat berguna
sebagai terapi alternatif pelengkap dalam memerangi munculnya strain MDR dari
Mycobacterium tuberculosis. Penelitian ini dilakukan untuk mengetahui yaitu interaksi
senyawa yang terkandung dalam Nanas kerang secara in silico terhadap mutasi gen RpoB
Myvcobacterium tuberculosis melalui  docking molekuler.. Dalam docking molekuler
memprediksi ada tidaknya interaksi antar dua molekul dengan hasil suatu model yang saling
mengikat. Metode : Simulasi dinamika molekuler dengan mengatur suhu, pH, dan air dengan
melihat RMSD dan RMSF.Hasil : senyawa aktif Nanas kerang dengan mutan RpoB D435V
menunjukkan bahwa semua senvawa uji (rutin, peltatoside, tradecanioside, dan ferulic acid),
senyawa rutin memiliki afinitas pengikatan terbaik, dengan nilai binding affinity -12,1905
kkal/mol. dibandingkan ligan pembanding rifampisin. Dan nilai RMSD yang rendah dan
konsisten (<1,5 nm) serta nilai RMSF yang rendah pada residu kunci, yang mengindikasikan
bahwa rutin  memiliki potensi sebagai inhibitor stabil terhadap protein mutan
tersebut. Kesimpulan : Interaksi senyawa aktif Nanas kerang dengan mutan RpoB D435V
mampu berikatan dengan protein target melalui ikatan hidrogen dan hidrofobik. Dan
menghasilkan Kestabilan interaksi antara rutin dan mutan RpoB D435V menunjukkan
kestabilan kompleks yang baik.

Kata Kunci : Mycobacterium tuberculosis, Nanas Kerang, RpoB, Docking Molekuler.
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ANALISIS DOCKING DAN DINAMIKA MOLEKULER SENYAWA AKTIF
TUMBUHAN NANAS KERANG TERHADAP MUTAN RpoB D435V MYCOBACTERIUM
TUBERCULOSIS

ABSTRACT

Chesa Annisatu Solekha!, Fitriyani®, Aditya Singgih Raharjo?

Background: Pineapple shells (Rhoeo spathacea) has been shown to possess anti-
inflammatory and antifertility activities (Professor et al., 2021). Pineapple shells plants can be
useful as a complementary alternative therapy in combating the emergence of MDR strains of
Mycobacterium tuberculosis. This study was conducted to determine the in silico interaction
of compounds contained in Pineapple shells with the RpoB gene mutation of Mycobacterium
tuberculosis through molecular docking. Molecular docking predicts the presence or absence
of interactions between two molecules, resulting in a binding model.Methods: Molecular
dynamics simulations by adjusting temperature, pH, and water content to observe the RMSD
and RMSF.Results: The active compounds of Pineapple shells with the RpoB D435V mutant
showed that of all the test compounds (rutin, peltatoside, tradecantoside, and ferulic acid),
rutin had the best binding affinity, with a binding affinity value of -12.1905 kcal/mol, compared
to the reference ligand rifampicin. The low and consistent RMSD value {<1.5 nm} and low
RMISF values at key residues indicate that rutin has the potential to be a stable inhibitor of the
mutant protein.Conclusion: The interaction of the active compound from Pineapple shells
with the RpoB D435V mutant is capable of binding to the target protein through hydrogen and
hydrophobic bonds. This results in a stable interaction between rutin and the RpoB D435V
mutant, indicating good complex stability.

Keywords: Mycobacterium tuberculosis, Pineapple shells, RpoB, Molecular Docking.

Xvii

Analisis Docking dan..., Chesa Annisatu Solekha, Fakultas Farmasi UMP, 2025





