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RINGKASAN

Mohammad Yusuf Abdillah. Fakultas Kedokteran, Universitas Islam Malang, 11
Agustus, 2022. Uji Potensi Senyawa Aktif Daun Serai (Cymbopogon Citratus)
Sebagai Antiinflamasi Dengan Aktivasi Cox—1 Dan Inhibisi Cox-2 Secara In Silico.
Pembimbing 1: Yeni Amalia 2: Dian Novita Wulandari*

Pendahuluan: Daun serai (Cymbopogon citratus) mengandung berbagai senyawa
aktif yang berpotensi sebagai antiinflamasi khususnya mengurangi rasa nyeri, demam
dan perlindungan saluran cerna. Penelitian ini bertujuan untuk memprediksi potensi
senyawa aktif daun serai sebagai antiinflamasi dengan mekanisme aktivasi COX-1 dan
penghambatan COX-2 secara 1n silico.
Metode: Metode penelitian menggunakan penambatan molekul untuk menilai afinitas
senyawa aktif daun serai terhadap protein COX-1 dan COX-2 diukur menggunakan
autodock vina 1.5.6 dengan parameter energi ikatan bebas dan residu asam amino,
yang divisualisasikan menggunakan Biovia Studio. Adapun penelitian in1 menilai uji
farmakokinetik menggunakan website pkcsm online tools dengan melihat nilai
ADMET (absorbsi, distribusi, metabolisme, ekskresi, toksisitas). Analisa data
dilakukan secara diskriptif analitik dan validasi penambatan molekul berdasarkan Root
Mean Sequare Deviation.
Hasil: Senyawa aktif memiliki afinitas yang rendah terhadap COX-1 antara lain
geraniol (AG -3,6 kkal/mol) dengan persamaan residu asam amino 0%; terpinol (AG -
3,9 kkal/mol) dengan.persama residu asam amino 0%; trans-citral (AG -4,0
repos:tory unisma.ac. id
kkal/mol) dengat : 2Sidu asam amino 0%. Senyawa aktif yang memiliki
afinitas yang tinggi terhadap COX-2 antara lain Isoorientin (AG -11 kkal/mol) dengan
persamaan residu asam amino 42%:; Luteolin (AG -9,6 kkal/mol) dengan persamaan
residu asam amino 72%; Quercetin (AG -9,5 kkal/mol) dengan persamaan residu asam
amino 42% . Setiap senyawa aktif yang diujikan memiliki kesamaan residu asam amino
dengan kontrol obat. Hasil sifat farmakokinetik didapatkan semua senyawa aktif
memiliki nilai absorbsi diatas 30%, tidak dapat menembus sawar otak, nilai VDss baik
kecuali caffeic acid, CYP inhibitor tidak ditemukan, nilai total clearance antara 0,3
sampai 1,2 dan tidak bersifat toksik.
Kesimpulan: Senyawa aktif daun serai mempunyai efek antiinflamasi dengan
mengaktivasi COX-1 dan menghambat COX-2 yang dibuktikan dengan kesamaan
asam amino dengan kontrol obat.. Uji Farmakokinetik didapatkan senyawa aktif daun
serai baik untuk dikonsumsi secara oral dan tidak mengakibatkan hepatotoksik.
Kata Kunci : Antiinflamasi; Cymbopogon citratus; in silico
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SUMMARY

Mohammad Yusuf Abdillah. Faculty of Medicine, Islamic University of Malang, 11
Agustus, 2022. In Silico Study: Potential Active Compound Of Lemon Grass Leaf
(Cymbopogon Citratus) As Herbal Antiinflamasi Drug With Mechanism activation
COX-1 and inhibit COX-2. Advisor 1: Yeni Amalia Advisor 2: Dian Novita
Wulandar™

Method: This research is computationally study. The affinity of the lemon grass leaf active
compounds for protein COX-1 and COX-2 was measured using a autodoc Vina 1.5.6 with
parameters are free bond energy and amino acid residues, which were visualized using
Biovia Studio. The second stage is pharmacokinetic testing using the pkcsm online tools
website by looking at the ADMET value (absorption, distribution, metabolism, excretion,
toxicity). The model for analysis is using analytical descriptive and validation of molecular
anchoring 1s based on Root Mean Square Deviation.

Results: The active compounds have high affinity for COX-1 is geraniol (AG -3,6
kcal/mol) with the same amino acid residue 0% terpinool acid (AG -3,9 kcal/mol) with
the same amino acid residue 0% ; trans-citral (AG -4,0 kcal/mol) with the same amino acid
residue 0% . The active compounds have high affinity for COX-2 is Isoorientin (AG -11
kcal/mol) with the same amino acid residue 42% ; Luteolin (AG -9,6 kcal/mol) with the
same amino acid residue 72% :; Quercetin (AG -9.5 kcal/mol) with the same amino acid
residue 42% . EachéuciiviééGinpound tested had the same amino acid residue as the control
drug, and attached to the active site of the target protein. The results of pharmacokinetic
properties showed that all active compounds had absorption values above 30%, could not
penetrate the brain barrier, good VDss values except for caffeic acid, CYP inhibitors were
not found, total clearance values were between (.3 to 1.2 and not toxic.

Conclusion: The active compounds of lemon grass leaf has a potential to be an anti-
inflammatory by activation COX-1 and inhibit COX-2 as evidenced by the similarity of
amino acids to the control drug and the active site of the target protein. Pharmacokinetic
test found that the active compound of lemon grass leaf is good for oral consumption and
does not cause hepatotoxicity.

Keywords: anti-inflammatory; Cymbopogon citratus; in silico.
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PENDAHULUAN

1.1 Latar Belakang

Manusia dapat merasakan nyeri ketika mengalami inflamasi berupa luka, sakit

REPOSITORY

kronis, infeksi, pembedahan maupun intervensi medis lainya. Nyeri sendiri

University of Islam Malang

didefinisikan sebagai bentuk stimulus sensorik dan emosional yang tidak nyaman
yang berhubungan adanya kerusakan jaringan yang mengganggu aktivitas. Hal ini
dapat diatasi dengan dengan terapi non-farmakologi seperti fisioterapi atau
pembedahan dan upaya farmakoterapi dengan pemberian obat analgesik atau obat

antiinflamasi non-steroid (OAINS) (Sinardja 2016).

Pada dasarnya inflamasi disebabkan oleh adanya kerusakan pada membran
fosfolipida, enzim fosfolipase A, akan merespon hal tersebut dengan menghasilkan
asam arakhidonat. Enzim siklooksigenase mengubah asam arakhidonat menjadi
prostaglandin, tromboksan dan prostasiklin, yang berfungsi sebagai mediator
inflamasi seperti meningkatnya permeabilitas pembuluh darah, vasodilator,
menghambat agregasi platelet (Meiriana 2018). Enzim siklooksigenase (COX)
terbagi COX-1 dan COX-2, yang sama-sama memiliki gugus heme di sisi aktif
peroksidase dan sisi aktif oksigenase untuk penempelan asam arakhidonat. Perbedaan dari
COX-1 dan COX-2 adalah pada splicing, stabilitas dan efektifitas translasional
mRNA, dimana COX-1 berfungsi sebagai respon inflamasi pada homeostatis tubuh,
sedangkan COX-2 berfungsi sebagai respon inflamasi patologis (Puratchikody et

al. 2016).
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UNISMA 2

Tanaman serai (Cymbopogon citratus) adalah tumbuhan tergolong dalam famili
Piperaceae yang secara empiris dimanfaatkan sebagai obat batuk,

gangguan lambung (gastritis), bengkak-bengkak, menghilangkan bau badan,

REPOSITORY

keputihan, hidung berdarah, mulut berbau. Penelitian sebelumnya kandungan

senyawa aktif ekstrak daun serai diantaranya isoorientin, cafeic acid, quercetin,

University of Islam Malang

chlorogenic acid, terpenoid, tanin, alkaloid, glycoside, phenol terbukti menurunkan
odem kaki pada mencit yang diinduksi karagenan 2% (Inayati er al. 2010).
Penelitian lainnya infusa daun serai memiliki kemampuan menurunkan nyeri yang
ditunjukkan oleh penurunan jumlah geliat pada mencit betina yang diberikan asam
asetat secara intraperitonial (Merangin et al. 2018). Dari penelitian tersebut
menyebutkan bahwa daun serai memiliki potensi sebagai antiinflamasi, namun

mekanismenya masih belum diketahui secara pasti.

Penelitian ini dilakukan berfokus pada penemuan calon obat herbal
antiinflamasi daun serai (Cymbopogon citratus) dengan memprediksikan
mekanismenya sebagai COX-1 inhibitor dan COX-2 inhibitor, oleh karena itu
penelitian akan dilakukan secara in silico dikarenakan metode tersebut cukup akurat
dan cepat dalam memprediksi mekanisme senyawa calon obat baru. Parameter yang
digunakan adalah energi ikatan bebas dan persamaan residu asam amino. Parameter
tersebut menginterprestasikan kekuatan ikatan dan keefektifitasan senyawa aktif
daun serai terhadap protein target (Gabriella, 2018). Adapun obat kontrol yang
digunakan yaitu ketoprofen sebagai kontrol obat COX-1 inhibitor dikarenakan
mekanismenya selektif pada penghambatan aktivitas COX-1 dibandingkan obat
yang lain. Sedangkan kontrol COX-2 adalah colecoxib dengan mekanisme yang

sama yaitu selektif pada penghambatan aktifitas COX-2 (Sinardja 2016).
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UNISMA 3

1.2 Rumusan Masalah
1. Bagaimanakah afinitas dari penambatan molekul antara senyawa aktif daun

serai (Cymbopogon citratus) terhadap COX-1 yang dibandingkan dengan

REPOSITORY

obat ketoprofen?

2. Bagaimanakah afinitas dari penambatan molekul antara senyawa aktif daun

University of Islam Malang

seral (Cymbopogon citratus) terhadap COX-2 yang dibandingkan dengan
obat colecoxib?
3. Bagaimanakah prediksi sifat farmakokinetik senyawa aktif daun serai

(Cymbopogon citratus)

1.3 Tujuan Penelitian

1. Untuk mengetahui afinitas ikatan penambatan molekul antara senyawa aktif
daun serai (Cymbopogon citratus) terhadap COX-1 yang dibandingkan
dengan obat ketoprofen.

2. Untuk mengetahui afinitas ikatan penambatan molekul antara senyawa aktif
daun serai (Cymbopogon citratus) terhadap COX-2 yang dibandingkan
dengan obat colecoxib.

3. Untuk mengetahui prediksi sifat farmakokinetik senyawa aktif daun serai

(Cymbopogon citratus)

1.4 Manfaat Penelitian

1.4.1 Manfaat Ilmiah
Penelitian ini dapat dijadikan landasan teori mengenai potensi senyawa aktif
daun serai (Cymbopogon citratus) sebagai Antiinflamasi berdasarkan afinitas

ikatan senyawa aktif dengan enzim COX-1 dan COX-2.
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1.4.2 Manfaat Praktis
Memperoleh senyawa aktif tunggal daun serai (Cymbopogon citratus) yang

dapat dilanjutnya ke penelitian selanjutnya sebagai dasar penemuan calon obat

REPOSITORY

herbal baru antiinflamasi.
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BAB VII

PENUTUP

7.1 Kesimpulan

REPOSITORY

Berdasarkan hasil dan analisa data yang didapatkan dari penelitian ini dapat

University of Islam Malang

disimpulkan bahwa:

1. Senyawa aktif daun serai yaitu geraniol, terpinol, trans-citral mempunyai afinitas
rendah terhadap COX-1. dengan energi ikatan bebas lebih positif dibandingkan
kontrol obat dengan kesamaan residu asam amino 0%, yang berati senyawa aktif

tidak berpotensi menghambat COX-1.

2. Senyawa aktif daun serai yaitu Isoorientin, luteolin dan Quercetin mempunyai
afinitas tinggi terhadap COX-2 dengan energi ikatan bebas lebih tinggi
dibandingkan kontrol colecoxib. dan persamaan residu asam amino dibandingkan

kontrol diatas 37%

3. Hasil sifat farmakokinetik didapatkan semua senyawa aktif memiliki nilai
absorbsi diatas 30%, tidak dapat menembus sawar otak kecuali sitral dan geraniol,
nilai VDss baik kecuali caffeic acid, CYP inhibitor tidak ditemukan, nilai total

clearance antara 0,3 sampai 1,2 dan tidak bersifat hepatotoksik

7.2 SARAN

Perlu dilakukan penelitian lanjutan secara in vivo potensi senyawa aktif daun
serai sebagai antiinflamasi dengan menginduksi pendarahan gastrointestinal
mencit, kemudian diberikan formulasi pakan dengan kandungan ekstrak daun serai
selama 1 minggu, dengan diharapkan penyembuhan hewan perlakuan lebih cepat

dibantingkan kontrol.
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