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Skripsi, Juli 2023
Putia Zulnia

Structure-Based Virtual Screening (SBVS) Tanaman Obat Dalam

Al-Qur’an Dan Al-Hadits Dengan Target Reseptor Histamin H,
Manusia Sebagai Antiinflamasi

ABSTRAK

Latar Belakang: Tanaman dalam al-Qur'an dan al-Hadits memiliki banyak khasiat
dalam segi keschatan, histamin H, memiliki peran penting pada manusia khususnya
penyakit inflamasi, diharapkan penelitian ini didapatkan kandidat senyawa obat baru dari
tanaman dalam al-Qur’an dan al-Hadits sebagai antiinflamasi.

Tujuan: Memperoleh ligan tamaman datam al-Qur’an dan al-Hadits yang memitiki
interaksi terhadap reseptor histamin H, mengetahui stabilitas ligan pada sisi aktif reseptor
histamin H,, dan mendapatan kualitas interaksi kompleks ligan dengan validasi
penambatan ulang.

Metode: Penelitian ini menggunakan metode penambatan molekul, simulasi dinamika

molekul, dan penambatan ulang dengan perangkat lunak YASARA-Srucrure dan
AutoDock Vina,

Hasil: Structure-based virtual screening pada ligan tanaman dalam al-Qur’an dan al-
Hadits terhadap reseptor histamin H, manusia, didapatkan ligan dengan kode
LTS0132941 pada tanaman kacang kedelai memiliki interaksi yang baik terhadap
reseptor H,, ditandai dengan nilai energi bebas ikatan paling rendah -10,40 kkal/mol,
terbentuknya ikatan hidrogen dengan Asp94 dan jarak ikatan 2,671 A. Hasil simulasi
dinamika molekul ligan dengan kode LTS0132941 pada tanaman kacang kedelai stabil
dalam kantung ikatan reseptor, dengan energi bebas ikatan -14.7400 kkal/mol,
terbentuknya ikatan hidrogen dengan Asp94  dan jarak ikatan 1,550 A. Stabilitas
interaksi kompleks ligan dengan kode LTS0132941 pada tanaman kacang kedelai dalam
reseptor Hy dengan penambatan ulang dihasilkan nilai rmsd sangat baik pada kantung
ikatan reseptor H,, ditunjukkan dengan nilai rmsd 0,2048A dan 0,2395A.

Kesimpulan: Ligan dengan kode LTS0132941 pada tanaman kacang kedelai yaitu
senyawa prunin, disinyalir memiliki efek farmakologis terhadap reseptor histamin H,
manusia.

Kata kunei: Al-Qur’an dan Al-Hadus, Histamin H, Manusia (hHR114), Antiinflamasi, Kimia

Komputasi, SBVS. Penambatan Molekul, Simulasi Dinamika Molekul, Penambatan Ulang.
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Thesis, July 2023
Putia Zulnia

Structure-Based Virtual Screening (SBVS) Of Medicinal Plants In
The Qur'an And Al-Hadits Targeting Human Histamine H,
Receptors As Anti-Inflammatories

ABSTRACT

Background: Plants in the Al-Qur'an and Al-Hadits have many benefits in terms of
health, histamine H, has an important role in humans, especially inflammatory discases
anti-inflammatory.

Objective: Obtain plant ligands in the Quran and al-Hadits that have interactions with
histamine H, receptors, determine the stability of the ligands on the active site of
histamine Hy receptors, and obtain the quality of the interaction of the ligand complexes
in the Qur'an and al-Hadits with tethering validation repeat.

Methods: This study used molecular docking methods, molecular dynamics simulations,
and re-docking with YASARA-Structure and AutoDock Vina software.

Result: Structure-based virtual screening of plant ligands in the Qur'an and al-Hadits
against human histamine Hy receptors, it was found that the ligand with the code
LTS0132941 in soybean plants has a good interaction with H, receptors, characterized by
the lowest bond free energy value -10.40 kcal/mol, the formation of hydrogen bonds with
Asp94 and the bond distance of 2.671 A. The results of the dynamics simulation of the
ligand molecule with the code LTS0132941 in soybean plants are stable in the receptor
binding bag, with a bond free energy of -14.7400 kcal/mol, the formation of hydrogen
bonds with Asp94 and a bond distance of 1.550 A. The stability of the interaction of the
ligand complex with the code LTS0132941 in soybean plants in the H, receptor with re-
tethering resulted in very good rmsd values for the Hy receptor binding pocket, indicated
by rmsd values of 0.2048A and 0.2395A.

Conclusion: Ligand with the code LTS0132941 in soybean plants, namely prunin
compounds, allegedly has a pharmacological effect on human histamine H, receptors.

Key words: Al-Quran and Al-Hadits, Human Histamine H4 (hHRH4), Anti-
inflammatory, Computational Chemistry, SBVS, Molecular Docking, Molecular
Dynamics Simulation, Re-Docking.
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A. Kesimpulan

Qur'an dan al-Hadits
terhadap feseptor histamin H, manusia, didapatkan

ligan dengan kode
LTS013294) Pada tanaman kacang kedelai memiliki

interaksi yang baij .
yang baik terhadap reseptor Hy, ditandai dengan nilai energi bebas

ikatan paling rendah -10,40 kkal/mol, terbentuknya ikatan hidrogen dengan

Asp94 dan jarak ikatan 2,671 A.

2. Hasil simulasi dinamika molckul ligan dengan kode LTS0132941 pada
tanaman kacang kedelai stabil dalam kantung ikatan reseptor, dengan energi
bebas ikatan -14.7400 kkal/mol, terbentuknya ikatan hidrogen dengan Asp94

dan jarak ikatan 1,550 A.

3. Stabilitas interaksi kompleks ligan dengan kode LTS0132941 pada tanaman

kacang kedelai dalam reseptor Hy dengan penambatan ulang dihasilkan nilai

RMSD sangat baik pada kantung ikatan reseptor Hy, ditunjukkan dengan nilai

RMSD 0,2048A dan 0,2395A.
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