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ABSTRAK

Latar Belakang: Kanker adalah penyakit yang muncul karena pertumbuhan tidak
normal sel jaringan tubuh. Salah satu cara pengobatannya adalah dengan
kemoterapi yang masih memiliki efek merugikan besar pada tubuh. Hal ini dapat
dicegah dengan mengembangkan obat baru menggunakan senyawa alami dengan
sifat multitarget, seperti kurkumin. Penelitian ini mengujikan kurkumin dan
beberapa senyawa turunannya untuk menargetkan Proliferating Cell Nuclear
Antigen pada sel kanker (PCNA) sehingga dapat dikembangkan antikanker selektif.
Tujuan: Mengetahui prediksi aktivitas antikanker dan parameter fisika kimia yang
berpengaruh pada senyawa-senyawa turunan kurkumin terhadap reseptor PCNA
dengan metode penambatan molekuler. Metode: Metode yang digunakan pada
penelitian ini adalah eksperimental secara in silico. Penambatan molekuler (in
silico) senyawa kurkumin dan turunannya terhadap reseptor Proliferating Cell
Nuclear Antigen dengan pembanding senyawa AOH1996. HKSP dilihat dari
parameter fisika kimia terhadap energi interaksi AG. Hasil: Penambatan molekuler
senyawa turunan kurkumin Dihydroxytetrahydrocurcumin diprediksi memiliki
energi interaksi terhadap PCNA dengan nilai AG= -6,7 kcal/mol, sedangkan
senyawa ligan bawaan/ pembanding (AOH1996) masih memiliki nilai energi
interaksi lebih baik dengan nilai AG= -7,2 kcal/mol. Hasil afinitas yang sudah
didapat, dilanjutkan dengan analisis HKSP. Hasil persamaan terbaik adalah AG =
0,661 Log P + 0,008 BM - 10,662 yang menunjukkan sifat fisika kimia paling
berpengaruh adalah lipofilisitas (Log P) dan berat molekul (BM) dari senyawa
kurkumin dan turunannya. Kesimpulan: Nilai prediksi energi interaksi senyawa
kurkumin dan turunannya tidak lebih baik daripada senyawa AOH1996. Parameter
fisika kimia yang diprediksi mempengaruhi energi interaksi senyawa kurkumin dan
turunannya dalam berikatan dengan reseptor PCNA adalah kelarutan dalam minyak
dan berat molekul.

Kata kunci: Turunan Kurkumin, Proliferating Cell Nuclear Antigen, HKSP.
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ABSTRACT

Background: Cancer is a disease that occurs due to abnormal growth of body tissue
cells. One way to treat it is with chemotherapy which still has major adverse effects
on the body. This can be prevented by developing new drugs using natural
compounds with multitarget properties, such as curcumin. This study tested
curcumin and several of its derivative compounds to target Proliferating Cell
Nuclear Antigen in cancer cells (caPCNA) so that selective anticancer can be
developed. Objective: To determine the prediction of anticancer activity and
physicochemical parameters that affect curcumin derivative compounds against
PCNA receptors using the molecular docking method. Method: The method used
in this study was experimental in silico. Molecular docking (in silico) of curcumin
compounds and their derivatives against Proliferating Cell Nuclear Antigen
receptors with AOH1996 as a comparison compound. QSPR is seen from the
physicochemical parameters against the interaction energy AG. Results: Molecular
docking of curcumin derivative compound Dihydroxytetrahydrocurcumin is
predicted to have interaction energy against PCNA with a value of AG = -6.7 kcal
/ mol, while the native ligand compound / comparison (AOH1996) still has a better
interaction energy value with a value of AG = -7.2 kcal / mol. The affinity results
that have been obtained, continued with HKSP analysis. The best equation result is
AG = 0.661 Log P + 0.008 BM - 10.662. which shows the most influential
physicochemical properties are lipophilicity (Log P) and molecular weight (BM) of
curcumin compounds and their derivatives. Conclusion: The predicted value of the
interaction energy of curcumin compounds and its derivatives is not better than the
AOH1996 compound. The predicted physicochemical parameters that affect the
interaction energy of curcumin compounds and its derivatives in binding to the
PCNA receptor are solubility in oil and molecular weight.

Keywords: Curcumin Derivatives, Proliferating Cell Nuclear Antigen, QSPR.
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