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ABSTRACT

Malaria is still a serious problem in some parts of Indonesia. The high
mobility and assignment of the Indonesian National Army to endemic areas
is a high risk of malaria infection, thus reducing the quality of performance
and morale of soldiers. The purpose of this study is to identify chemical
compounds in Alstonia scholaris that act as antimalarial agents, so that they
can become the foundation for the development of malaria drugs. The
methods used are Liquid Chromatography-Mass Spectrometry (LC-MS)
and Molecular docking. 13 compounds were identified based on retention
time charts, with the highest compound at RT 5.52 being Rhynchophylline.
From the observations there is one Cinchonine compound which is used as
an antimalarial so that crossdocking with Plasmodium falciparum protein is
carried out. The docking results showed that Cinchonine and
Rhinchophylline, two compounds found in metanol extract of A. scholaris
tree bark, have potential as antimalarial drugs. Cinchonine binds strongly to
the protein 2-acetamido-2-deoxy-beta-D-glucopyranose (PfRh5) with delta
affinity of 2.1 Kcal/mol and binding of -7.3 Kcal/mol. On the other hand,
Rhinchophylline showed the best docking results with L-Lactate
Dehydrogenase (1LDG) protein with delta affinity of 2.3 Kcal/mol and
binding of -6.7 Kcal/mol. The best binding for Rhinchophylline is with the
protein 2-acetamido-2-deoxy-beta-D-glucopyranose (PfRh5) with a binding
value of -7.1 and delta affinity of 1.9. These results provide opportunities for
the development of these two compounds as antimalarial drugs in the
future.

Keywords: Alstonia scholaris, Malaria, Liquid chromatography-mass
spectrometry, Cinchonine, Rhinchophylline, Molecular docking.
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ABSTRAK

Malaria masih merupakan permasalahan serius di beberapa daerah
Indonesia. Tingginya mobilitas dan penugasan Tentara Nasional Indonesia
ke wilayah endemis menjadi risiko tinggi untuk terinfeksi malaria sehingga
mengurangi kualitas kinerja dan moril prajurit. Tujuan dari penelitian ini
adalah untuk mengidentifikasi senyawa kimia dalam Alstonia scholaris yang
berperan sebagai agen antimalaria, sehingga dapat menjadi landasan
untuk pengembangan obat malaria. Metode yang digunakan yaitu Liquid
Chromatography-Mass Spectrometry (LC-MS) dan Molecular docking.
Ditemukan13 senyawa yang teridentifikasi berdasarkan grafik retention
time, dengan senyawa tertinggi pada RT 5.52 berupa Rhynchophylline. Dari
hasil observasi terdapat satu senyawa Cinchonine yang dimanfaatkan
sebagai antimalaria sehingga dilakukam crossdocking dengan protein
Plasmodium falciparum. Hasil docking menunjukkan bahwa Cinchonine
dan Rhinchophylline, dua senyawa yang ditemukan dalam ekstrak metanol
kulit batang pohon A.scholaris, memiliki potensi sebagai obat antimalaria.
Cinchonine terikat kuat dengan protein 2-acetamido-2-deoxy-beta-D-
glucopyranose (PfRhS) dengan delta affinity sebesar 2.1 Kcal/mol dan
binding sebesar -7.3 Kcal/mol. Di sisi lain, Rhinchophylline menunjukkan
hasil docking terbaik dengan protein L-Lactate Dehydrogenase (1LDG)
dengan delta affinity 2.3 Kcal/mol dan binding sebesar -6.7 Kcal/mol.
Binding terbaik untuk Rhinchophylline adalah dengan protein 2-acetamido-
2-deoxy-beta-D-glucopyranose (PfRh5) dengan nilai binding -7.1 dan delta
affinity sebesar 1.9. Hasil ini memberikan peluang untuk pengembangan
kedua senyawa ini sebagai obat antimalaria di masa depan.

Kata kunci: Alstonia scholaris, Malaria, Liquid chromatography-mass
spectrometry, Cinchonine, Rhinchophylline, Molecular docking.
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