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ABSTRAK

Nama :  Putri Nanda Lusiana

Program Studi  : S1 Farmasi

Judul : Analisis In silico Dalam Berbagai Varietas Beras (Oryza
sativa L.) Pada Reseptor Antioksidan Dengan Metode
Docking

Varietas beras memiliki potensi sebagai antioksidan dengan penangkapan radikal
bebas. Penelitian ini bertujuan mendapatkan kandidat senyawa dalam varietas beras
yang memiliki afinitas antioksidan dengan molekuler docking dan menganalisis
selektivitas senyawa varietas beras dengan protein target (SFIW, 5YTO, 2F8A).
Hasil penelitian menyatakan senyawa pada varietas beras dapat memiliki potensi
sebagai antioksidan dalam tubuh, untuk membuktikan hal tersebut, sebagai langkah
awal dapat dilakukan dengan kimia komputasi menggunakan molecular docking.
Software yang digunakan untuk molecular docking adalah YASARA,
MarvinSketch, PLANTS dan VMD. Penelitian ini menggunakan tiga macam
senyawa pembanding, yaitu vitamin C, vitamin E dan kursetin. Protein target yang
sudah tervalidasi berjumlah 3 reseptor dengan kode PDB 5FIW
(Myeloperoksidase), SYTO (Superoxide Dismutase dan 2F8A (Glutathion
peroxidase). Berdasarkan penelitian ini telah diperoleh senyawa yang aktif terhadap
masing-masing reseptor dan pembanding, yaitu Tokotrienol dan Oryzanol pada
reseptor dengan kode PDB SFIW. Proantosianidin, Tokotrienol dan Oryzanol pada
reseptor dengan kode PDB 5YTO. Tokotrienol pada reseptor dengan kode PDB
2F8A dengan pembanding vitamin E.

Kata Kunci : Antioksidan, Oryza sativa, Molecular docking
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ABSTRACT

Name : Putri Nanda Lusiana
Study Program : Pharmacy
Title : In silico Analysis in Rice Varities (Oryza sativa L.) Of Anti-Oxidant

Receptors on Docking Method

Rice varieties has potential as an antioxidant with free radicals. The research aim to get
candidates for the rice varieties compound that has antioxidant affinity with molecular docking
and to analyze the selectivity of the rice varieties compound with target proteins (SFIW, 5YTO,
2F8A). The result of the research that rice varieties can repair the activity of antioxidant on
body, to prove this, as a first step can be done with computational chemistry using molecular
docking. Software used for molecular docking is YASARA, MarvinSketch, PLANTS and
VMD. This research used three different types of comparison compound, that is Vitamin C,
Vitamin E and Quercetin. The validates target protein consist of 3 receptors with PDB codes
SFIW (Myeloperoxidase), SYTO (Superoxide Dismutase dan 2F8A (Glutathion peroxidase).
Based on this research compounds that are active have been obtained on each receptors that is
Tocotrienol and Oryzanol at the receptors with PDB code S5FIW and Proanthocyanidin,
Tocotrienol and Oryzanol at the receptors with PDB code SYTO. Tocotrienol at receptor with
PDB code 2F8A for comparison of vitamin E.

Keywords: Antioxidant, Oryza sativa, Molecular docking



