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ABSTRAK 

DEKI GERALDI. Eksplorasi Inhibitor Potensial dari Tanaman Herbal 

Indonesia terhadap Diadenosin Tetrafosfat Hidrolase dari Toxoplasma gondii 

(TgAp4AH). Dibimbing oleh SURYANI, INDA SETYAWATI dan KENI 

VIDILASERIS. 

Toksoplasmosis adalah penyakit zoonosis menular yang disebabkan oleh 

parasit Toxoplasma gondii dan telah tersebar di seluruh dunia. Enzim Ap4AH 

dilaporkan telah menjadi target terapi baru dalam identifikasi inhibitor kuat, dan 

belum pernah dilakukan penelitian mengenai prediksi struktur enzim TgAp4AH 

dan identifikasi inhibitor potensial sebagai terapi pengobatan toksoplasmosis pada 

target TgAp4AH. Penelitian ini bertujuan melakukan prediksi struktur TgAp4AH 

dan mengeksplorasi inhibitor potensial dari tanaman herbal Indonesia. Pendekatan 

deep-learning pada AlphaFold2 digunakan sebagai program prediksi struktur 

TgAp4AH yang kemudian dilakukan identifikasi binding-pocket dan dilanjutkan 

penapisan virtual (VINA) serta penambatan molekuler (Autodock4). Sebanyak 

sembilan senyawa bioaktif teridentifikasi sebagai inhibitor potensial berdasarkan 

penapisan virtual VINA pada parameter energi ikatan (ΔG) dan konstanta disosiasi 

(Kd). Senyawa 8,8''-Biskoenigine, (-)-Calanolide B, dan Artonol B memiliki afinitas 

terbaik hasil penambatan molekuler Autodock4 dengan nilai energi ikatan terkecil.   
 

Kata kunci:  energi ikatan, inhibitor TgAp4AH, penambatan molekuler, pensejajaran, 

residu aktif  

 

ABSTRACT 

DEKI GERALDI. Exploration of Potential Inhibitors from Indonesian Herbal 

Plants against Toxoplasma gondii Diadenosine Tetraphosphate Hydrolase 

(TgAp4AH). Supervised by SURYANI, INDA SETYAWATI and KENI 

VIDILASERIS 

 

Toxoplasmosis is an infectious zoonotic disease caused by the parasite 

Toxoplasma gondii and has spread worldwide. Ap4AH enzyme reported to be a 

new therapeutic target for strong inhibitors identification. No research has been 

carried out on the TgAp4AH structure prediction and identification of potential 

inhibitors as a therapeutic target of TgAp4AH for toxoplasmosis treatment. This 

research aims to predict the structure of TgAp4AH and explore potential inhibitors 

from Indonesian herbal plants. The deep-learning approach using AlphaFold2 is 

used to predict the structure of TgAp4AH followed by binding-pocket identification 

and virtual screening (VINA) and molecular docking (Autodock4) to identify 

potential inhibitors. Nine bioactive compounds that act as potential inhibitors as a 

result of virtual screening based on binding energy (ΔG) and dissociation constant 

(Kd) parameters. 8.8''-Biskoenigine, (-)-Calanolide B, and Artonol B have best 

affinity based on the molecular docking of Autodock4 with the smallest binding 

energy. 

 

Keywords: active residue, alignment, binding energy, molecular docking, 

TgAp4AH inhibitor  
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