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ABSTRAK 

 Daun wungu memiliki beberapa kandungan senyawa aktif antara lain 

steroid, tannin, flavonoid, saponin, dan alkaloid. Senyawa-senyawa tersebut dapat 

berperan sebagai fitoestrogen yang dapat berikatan dengan reseptor estrogen. 

Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui senyawa-senyawa yang terkandung 

dalam daun wungu dan mengetahui besar energi ikat senyawa-senyawa tersebut 

dengan reseptor estrogen. Daun wungu di ekstrak menggunakan etanol 70%. Hasil 

ekstrak tersebut lalu diteliliti dengan menggunakan metode in silico. Metode in 

silico merupakan sebuah metode yang berperan sebagai optimasi senyawa bioaktif 

dengan menggunakan model. Sebelumnya dilakukan uji terlebih dahulu 

menggunakan metode uji GC-MS (Gas Chromatography-Mass Spectroscopy). 

Setelah dilakukan uji GC-MS, didapatkan 12 senyawa yang terdapat dalam ekstrak 

etanol daun wungu antara lain seperti senyawa phytol, 1,4-Phthalazinedione, 1H-

Pyrazol-5(4H)-one, 4H-1-Benzopyran-4-one,2,3-dihydro-5,7-dihydroxy-2-phenyl, 

Phenol, 4,4'-(1-methylethylidene), dll. Dari 12 senyawa tersebut masing-masing 

diminimasi menggunakan software PyRx sebelum di-docking. Protein yang 

digunakan dalam proses docking yaitu reseptor estrogen α (2WKL) dan reseptor 

estrogen β (1IOL). Dari hasil docking tersebut didapatkan hasil berupa nilai energi 

ikat dari setiap senyawa dengan reseptor estrogen α dan β. Senyawa yang memiliki 

nilai energi ikat terendah adalah senyawa 1H-Pyrazol-5(4H)-one, yaitu sebesar -4,5 

kkal/mol. Sementara senyawa yang memiliki energi ikat tertinggi adalah senyawa 

4H-1-Benzopyran-4-one, 2,3-dihydro-5,7-dihydroxy-2-phenyl, yaitu sebesar -9,0 

kkal/mol yang termasuk ke dalam golongan senyawa flavonoid.  

 

Kata kunci : Daun wungu, in silico, Reseptor estrogen, Energi ikat 
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ABSTRACT 

Wungu leaves contain several active compounds including steroids, tannins, 

flavonoids, saponins, and alkaloids. These compounds can act as phytoestrogens 

which can bind to estrogen receptors. This study aims to look at the compounds 

contained in wungu leaves and see the binding energy of these compounds with 

estrogen receptors. Wungu leaves were extracted using 70% ethanol. The extract 

results then examined using in silico method. The in silico method is a method that 

acts as an optimization for bioactive compounds. In the series, the test is carried out 

first using the GC-MS (Gas Chromatography-Mass Spectroscopy) test. After the 

GC-MS test, 12 compounds were found in the ethanol extract of wungu leaves, 

including phytol compounds, 1,4-Phthalazinedione, 1H-Pyrazol-5 (4H) -one, 4H-

1-Benzopyran-4-one, 2,3-dihydro-5,7-dihydroxy-2-phenyl, Phenol, 4,4 '- (1-

methylethylidene), etc. Each of the 12 compounds was minimized using PyRx 

software before docking. Proteins used in the docking process are α estrogen 

receptors (2WKL) and β estrogen receptors (1IOL). From the docking results, the 

binding energy value of each compound with α and β estrogen receptors was 

obtained. The compound with the lowest energy value is 1H-Pyrazol-5 (4H) -one, 

which is -4.5 kcal/mol. While the compound that has the highest binding energy is 

4H-1-Benzopyran-4-one, 2,3-dihydro-5,7-dihydroxy-2-phenyl, which is -9.0 

kcal/mol that is included in the flavonoids. 

Keywords : Wungu leaves, in silico, Estrogen receptors, Binding energy  
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