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ABSTRAK

Analisis Penambatan Molekuler dan Uji Toksisitas secara In Silico
Senyawa dalam Kratom (Mitragyna speciosa) untuk Menghindari
Penyalahgunaan Narkoba

Penyalahgunaan narkoba menjadi masalah global maupun nasional. Kratom (Mitragyna
speciosa) mengandung mitraginin dan 7-hidroksimitraginin yang berikatan dengan reseptor
Mu-Opioid dan Serotonin. Untuk menghindari penyalahgunaan kratom perlu diketahui
manfaat dan bahaya senyawa dalam kratom, salah satu metode uji yang cepat dan murah
adalah uji in silico. Manfaat dan bahaya senyawa dalam kratom perlu diketahui untuk
menghindari penyalahgunaan kratom. Tujuan dari penelitian ini adalah untuk mengetahui
afinitas dan interaksi 27 senyawa dalam kratom terhadap reseptor Mu-Opioid dan Serotonin
serta profil toksisitasnya secara in silico. Penambatan molekul dilakukan dengan Autodock
Vina. Analisis interaksi reseptor-ligan dilakukan dengan Discovery Studio dan PyMOL. Uji
toksisitas secara in silico er i Protox IlI. Hasil penambatan
menunjukkan bahwa pad

» g&s W apat 4 senyawa(mitraciliatin,
mitralaktonin, mitralakig xﬂu g 'é?r b afinitas yang lebih baik
dibandingkan dengajg GS ‘p‘o’ﬂo’oﬁﬁ'j"g@ 0 apat 24 senyawa yang
memiliki afinitas ys '@,- 'gq bid oiEk diidengan kontrol positif
morfin. Pada analiglsfiphefaK

e B\ ‘ d&oaighlrikatan dengan
reseptor ser { - o S kkan interaksi

: itas terhadap
0,
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ABSTRACT
Molecular Docking Analysis and In-Silico Toxicity Test of Compounds
in Kratom (Mitragyna speciosa) to Avoid Drug Abuse

Drug abuse is a global and national health problem. Kratom (Mitragyna speciosa) contains
mitragynine and 7-hydroxymitragynine which bind to Mu-Opioid and Serotonin receptors. To
avoid the misuse of kratom, it is necessary to know the benefits and dangers of compounds in
kratoms. One of the fast and inexpensive test methods is in silico testing. The benefits and
dangers of compounds in kratom need to be known to avoid kratom abuse. The purpose of this
study was to determine the affinity and interaction of 27 compounds in kratom with Mu-Opioid
and Serotonin receptors, and their toxicity profiles in silico. Molecular tethering was performed
using the AutoDock Vina software. Receptor-ligand interaction analysis was performed with
Discovery Studio and PyMOL. The in silico toxicity test was performed using the Protox Il web
server. The tethering results showed that at the serotonin 2A receptor, four compounds
(mitraciliatine, mitralactonine, mitralactonal, and Mitraginaline) had better affinity than the positive
control compound clozapine, and gbbetter affinity to the mu-opioid receptor
compared to the positive cg eceptor and ligand interactions, all

AbS PE
compounds were bound ANAc dIES g gceptor. The toxicity prediction

results showed thajdii@ Punds’ Ao gy respiratory toxicity, and
carcinogenicity. Cg ﬁﬂ’b '4’0 5 dito serotonin and Mu-opioid
receptors with hi icity prediction results
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