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ABSTRAK 

MOLECULAR DOCKING KANDUNGAN SENYAWA FLAVONOID KAYU 

SECANG (Caesalpinia sappan L.) TERHADAP ENZIM XANTIN 

OKSIDASE SEBAGAI ANTIHIPERURISEMIA 

 

Zara Andesta Putri 

1304015568 

 

Hiperurisemia adalah keadaan terjadinya kadar asam urat yang meningkat diatas 

normal. Hiperurisemia dapat diatasi dengan cara menurunkan kadar asam urat 

melalui penghambatan enzim xantin oksidase. Tujuan penelitian ini adalah 

mencari kandungan senyawa flavonoid terbaik dari kayu secang yang memiliki 

score ChemPLP dan memenuhi aturan Lipinski’s Rule of Five. Sebelas senyawa 

dari kandungan flavonoid kayu secang akan dibandingkan dengan allopurinol. 

Pada penelitian ini digunakan aplikasi yaitu PLANTS. Hasil penelitian ini 

menunjukkan senyawa flavonoid kayu secang yang memiliki nilai score chemPLP 

terendah adalah sappan kalkon dengan nilai yang diperoleh sebesar -95,7374 

kkal/mol. Score chemPLP allopurinol -98,8155 kkal/mol sehingga, sappan kalkon 

bisa dikembangkan sebagai kandidat obat antihiperurisemia karena score 

chemPLP nya tidak berbeda jauh dengan allopurinol dan dapat dijadikan kandidat 

obat oral karena memenuhi syarat Lipinski’s Rule of Five. 

  

Kata Kunci:  Caesalpinia sappan L, Flavonoid, Antihiperurisemia, Molecular 

Docking. 
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BAB I 

PENDAHULUAN 

A. Latar  Belakang 

      Asam urat adalah produk akhir dari metabolisme purin yang terdiri dari adenin 

dan guanin. Perputaran purin terjadi secara terus-menerus didalam tubuh seiring 

dengan sintesis dan penguraian DNA dan RNA. Walaupun tidak ada asupan purin 

akan tetap terbentuk asam urat. Asam urat disintesis terutama di hati oleh enzim 

xantin oksidase (Kurniawan 2015). Dimana jika kadar asam urat dalam tubuh 

meningkat maka akan menyebabkan terjadinya hiperurisemia.  

      Hiperurisemia adalah keadaan  terjadinya kadar asam urat yang meningkat  

diatas normal (Gliozzi 2016). Hiperurisemia dapat diatasi dengan cara 

menurunkan kadar asam urat melalui penghambatan enzim xantin oksidase 

(Maiuolo 2016). Obat yang umum digunakan sebagai penghambat aktivitas enzim 

xantin oksidase adalah allopurinol (Stamp et al., 2016). Obat tersebut bekerja 

mengurangi sintesa urat dengan cara menghambat aktivitas enzim xantin oksidase. 

Hipoxantin dan xantin dirombak oleh xantin oksidase menjadi asam urat. Dengan 

adanya allopurinol, xantin oksidase melakukan aktivitasnya terhadap obat ini 

sebagai pengganti purin (Kato et al., 2016). 

      Namun efek samping utama dari allopurinol adalah ruam kulit, urtikaria, 

leukopenia, sakit kepala, dan berpotensi meningkatkan frekuensi serangan gout 

akut dengan inisiasi terapi. Hipersensitivitas atau reaksi berlebihan dari 

Allopurinol ditandai dengan demam,  eosinofilia, dermatitis, vaskulitis, serta 

penurunan fungsi ginjal dan hati. Penurunan  fungsi organ ini sering dikaitkan 

dengan tingkat kematian yang cukup tinggi, yaitu 20% (Perez-Ruiz et al. 2016). 

Oleh sebab itu, diperlukan obat yang lebih aman dan efektif. Salah satunya produk 

alam yang berasal dari tumbuhan, dan telah lama digunakan secara empirik dalam 

pengobatan asam urat (Chen et al., 2014). 

Salah satu produk alam yang berasal dari tumbuhan adalah kayu secang. 

Kayu Secang mengandung senyawa flavonoid yang terdiri dari brazilin, brazilein, 

brazilide A, sappanol, sappankalkon, sappanon, sappanon B, 3-deoxysappanon B, 

3-o- metilbrazilin, 3-deoxysappanol, dan 3-deoxy-4-o metilsappanol (Nirmal et 
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al., 2015). Telah dibuktikan bahwa bahan alam dengan kandungan flavonoid 

tinggi dapat menurunkan kadar asam urat (Spanou et al., 2012). Pada penelitian 

Pertamawati (2015) menyatakan bahwa kayu secang memiliki daya inhibisi 

terhadap enzim xantin oksidase sebesar 58,92% sedangkan inhibisi pada 

allopurinol sebesar 87,47%. Mekanisme interaksi antara enzim xantin oksidase 

dan kandungan dalam senyawa kayu secang dapat diteliti menggunakan metode 

yaitu molecular docking. Molecular docking adalah alat utama dalam biologi 

molekular struktural dengan bantuan komputer untuk desain suatu obat dan ligan. 

Tujuan dari molecular docking protein dan ligan yaitu untuk memprediksi model 

yang mengikat ligan dengan protein pada struktur tiga dimensi. Aplikasi yang 

digunakan adalah ChemDraw, YASARA, MarvinSketch, PLANTS 1.2 dan 

Discovery Studio. Kemudian dilakukan visualisasi untuk melihat interaksi yang 

terbentuk antara ligan-reseptor. Untuk memahami bentuk-bentuk interaksi dari 

kandungan senyawa pada kayu Secang (Caesalpinia sappan) terhadap enzim 

xantin oksidase dibandingkan dengan allopurinol.  

Berdasarkan latar belakang diatas, penelitian ini dilakukan untuk mengetahui 

interaksi antara enzim xantin oksidase dengan ligan senyawa pada kayu secang. 

Penambatan enzim dengan masing-masing ligan melalui software diatas dan akan 

divisualisasi untuk melihat interaksi yang terbentuk. Dari proses tersebut dapat 

diketahui senyawa flavonoid manakah dari kayu secang yang diduga memiliki 

potensi sebagai inhibitor enzim xantin oksidase.  

B. Permasalahan Penelitian 

Senyawa flavonoid manakah dari kayu secang (Caesalpinia sappan L.) yang 

mampu berikatan dan memiliki afinitas terbaik terhadap reseptor xantin oksidase 

yang dapat menghambat enzim xantin oksidase? 

C. Tujuan Penelitian 

Mencari kandungan senyawa flavonoid terbaik dari kayu secang (Caesalpinia 

sappan L.)  yang memiliki score Chem PLP terbaik dan memenuhi aturan 

Lipinski’s Rule of Five sehingga dapat dijadikan kandidat obat antihiperurisemia.  
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D. Manfaat Penelitian 

Manfaat dari penelitian ini diharapkan memperoleh kandidat obat baru dari 

senyawa flavonoid kayu secang (Caesalpinia sappan L.)  yang nantinya dapat 

dikembangkan untuk memberikan efek terapi sebagai obat anti hiperurisemia. 
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