
 

 

MOLECULAR DOCKING SENYAWA ALKALOID HERBA 

 BAKUNG PUTIH  (Crinum asiaticum L.) TERHADAP RESEPTOR 

SIKLOOKSIGENASE-1 (COX-1) SEBAGAI ANTI INFLAMASI 

 

 

Skripsi 

Untuk melengkapi syarat-syarat guna memperoleh gelar Sarjana Farmasi 

pada Program Studi Farmasi 

 

 

 

 

 

Disusun Oleh: 

Ririh zikriah 

1304015444 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

PROGRAM STUDI FARMASI 

FAKULTAS FARMASI DAN SAINS 

UNIVERSITAS MUHAMMADIYAH PROF. DR. HAMKA 

JAKARTA 

2018  

BU AAN
Sticky Note
silahkan lihat atau klik bookmark untuk melihat bentuk skripsi dalam bentuk bab per bab



 

 

  

Molecular Docking..., Ririh Zikriah, Farmasi UHAMKA, 2018



iii 
 

ABSTRAK 

MOLECULAR DOCKING SENYAWA ALKALOID HERBA BAKUNG 

PUTIH (Crinum asiaticum L.) TERHADAP RESEPTOR 

SIKLOOKSIGENASE-1 (COX-1) SEBAGAI ANTI INFLAMASI 

Ririh Zikriah 

1304015444 

 

Senyawa-senyawa  alkaloid yang terdapat dalam herba bakung putih (Crinum 

asiaticum L.) memiliki aktivitas sebagai anti inflmasi. Tujuan penelitian ini adalah 

untuk mengetahui  delapan senyawa alkaloid aktif herba bakung putih (Crinum 

asiaticum L.) yaitu criasbetain, galanthidin, hippadin, kalbretorin, licobetain, 

lycorisid, prastorimin dan prastorisin untuk digunakan sebagai anti inflamasi 

dengan cara menghambat enzim siklooksigenase-1. Metode docking molecular 

dilakukan menggunakan software PLANTS, Preparasi ligan dan protein 

menggunakan software YASARA dan Marvin Sketch. Hasil molecular docking 

dianalisis berdasarkan skor CHEMPLP dimana penurunan skor menunjukan 

kestabilan konformasi dengan protein. Senyawa herba bakung putih yang 

memperoleh skor CHEMPLP terbaik yaitu hippadine -83,3684 Kkal/mol  pada 

konformasi 3 serta pembanding aspirin -67,3292 Kkal/mol dan paracetamol -

66,3535 Kkal/mol. Jarak ikatan terbaik pada senyawa hippadine residu asam 

amino yang terlibat tyr385 dan his380. Simpulan berdasarkan hasil molecular 

docking senyawa herba bakung putih (Crinum asiaticum L.) membuktikan bahwa 

senyawa hipadin dan pratorimin berpotensi sebagai senyawa anti inflamasi. 

Kata kunci: alkaloid, Crinum asiaticum L., molecular docking, COX-1. 
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BAB I 

PENDAHULUAN 

A. Latar Belakang 

Peradangan (inflamasi) merupakan respon protektif normal terhadap cedera 

jaringan yang melibatkan berbagai proses fisiologis di dalam tubuh seperti 

aktivasi enzim, pelepasan mediator, diapedesis atau pergerakan sel darah putih 

melalui kapiler ke daerah peradangan, migrasi sel, kerusakan dan perbaikan 

jaringan (Kumar et all. 2012). Faktor yang dapat menyebabkan cedera pada 

jaringan, yang kemudian diikuti oleh inflamasi adalah patogen, iritan kimia (asam 

dan basa kuat, fenol, dan racun), dan iritan fisika (trauma, benda asing, dingin, 

arus listrik, dan radiasi). Inflamasi adalah upaya perlindungan tubuh untuk 

menghilangkan rangsangan merugikan serta memulai proses penyembuhan pada 

jaringan. Namun, jika peradangan tidak diobati dapat menyebabkan timbulnya 

penyakit seperti rinitis vasomotor, rematoid artritis, dan aterosklerosis (Ilakkiya et 

all. 2013). 

 Pengobatan yang digunakan untuk mengatasi terjadinya inflamasi adalah obat 

modern, pada umumnya dari golongan Anti Inflamasi Non Steroid (AINS) dan 

golongan steroid yang berguna untuk mengurangi pembengkakan dan rasa sakit 

akibat peradangan, tetapi dalam penggunaannya obat-obat ini mempunyai risiko 

toksisitas gastrointestinal, toksisitas jantung, dan lainnya dalam penggunaan 

jangka panjang, ehingga diperlukannya obat-obat anti inflamasi dengan efek 

samping yang minimal dan maka dari itu obat yang berasal dari tumbuhan lebih 

banyak dipilih sebagai alternatif alami untuk pengobatan berbagai penyakit 

(Madhavi et all. 2012). 

  Indonesia adalah negara yang memiliki keanekaragaman hayati terbesar 

(mega biodiversitas) di dunia setelah Brasil. Tercatat di hutan tropis Indonesia 

ditemukan kurang lebih 30.000 dari 40.000 jenis tumbuhan di dunia, 940 jenis 

berkhasiat sebagai obat adalah 90% dari jumlah tumbuhan obat di Asia (BPOM  

RI 2008). Obat tradisional telah digunakan oleh masyarakat indonesia sejak 

zaman kerajaan hingga zaman yang berkemajuan saat ini. Pasang surut 

pengembangan obat tradisional yang merupakan obat asli indonesia terjadi era-era 

atau zaman tersebut dengan perkembangan ilmu pengetahuan dan teknologi saat 
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ini, obat tradisional cukup menjadi perhatian untuk terus dikembangkan serta 

diusahakan agar dapat menjadi bagian dari pengobatan formal di indonesia. Salah 

satu alternatif pilihan yang memanfaatkan obat-obat tradisional adalah dengan 

penggunaan herba bakung putih (Crinum asiaticum L.). 

Herba bakung putih (Crinum asiaticum L.) merupakan ramuan obat yang 

memiliki efek terapi sebagai anti inflamasi. Pada penelitian sebelumnya, diketahui 

senyawa lycorin yang terdapat pada ekstrak etanol bakung putih bermanfaat 

sebagai anti inflamasi, tetapi pada senyawa herba bakung putih tidak hanya 

terdapat lycorin (Kim YH et all. 2006). Senyawa lain yang terdapat pada herba 

bakung putih seperti criasbetaine, hippadine, kalbretorine, lycoriside, pratorimine, 

pratosine, galanthidine, lycobetaine juga terdapat dalam bakung putih. Tetapi 

belum terbukti dari senyawa tersebut  mana yang lebih baik dibandingkan 

paracetamol dan aspirin terhadap enzim COX-1.  

COX atau Prostaglandin H Sintase (PGHS) berfungsi sebagai katalis pada 

tahap pertama proses biosintesis prostaglandin, tromboksan dan prostasiklin. Ada 

dua bentuk isoform dari enzim siklooksigenase, yaitu COX-1 (PGHS-1; PHS-1, 

Prostaglandin endoperoksida sinthase-1) dan COX-2 (PGHS-2, PHS-2, 

Prostaglandin endoperoksid sinthase -1). COX-1  Adalah bentuk enzim utama 

yang banyak ditemukan di banyak jaringan dan bertanggung jawab dalam 

menjaga fungsi normal tubuh termasuk keutuhan mukosa lambung dan 

pengaturan aliran darah ginjal. Sebaliknya , COX-2 tidak ditemukan jaringan pada 

kondisi normal, tetapi diinduksi oleh berbagai stimulus , seperti endotoksin, 

sitokin, mitogen dan dihubungkan dengan produksi prostaglandin selama proses 

inflamasi, nyeri dan respon piretik (Zhang et all. 2002) 

Dalam melakukan penapisan senyawa biologis terhadap milyaran senyawa 

masih sangat sulit, oleh karena itu pendekatan secara virtual menjadi alternatif. 

Metode ini relatif lebih cepat bahkan mampu menangani ribuan senyawa dan 

bergantung pada senyawa yang diuji dan kecepatan komputer. Kini, molecular 

docking telah mencapai status sebagai teknologi yang dinamis dan 

menguntungkan dalam penemuan senyawa obat. Proses molecular docking 

digunakan untuk membantu menemukan senyawa- senyawa yang kemungkinan 

besar berpotensi sebagai obat, dengan membutuhkan waktu yang relatif singkat 
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(Zukhrullah et all. 2012).  Pengembangan senyawa aktif dari herba bakung putih 

(Crinum asiaticum L.) sebagai antiinflamasi dapat dilakukan secara molecular 

docking.  

Pengembangan tersebut diantaranya mencakup desain senyawa dan interaksi 

senyawa tersebut dengan enzim  atau reseptor. Dalam hal ini , senyawa aktif  dari 

(Crinum asiaticum L.) perlu di uji interaksinya dengan reseptor H1 maupun enzim 

COX-1 melalui uji in silico sehingga dapat mengetahui bagaimana senyawa 

alkaloid pada bakung dapat berikatan dengan reseptor siklooksigenase-1 dan 

memiliki afinitas yang lebih baik dibandingkan dengan paracetamol dan aspirin  

sebagai pembanding melalui metode molecular docking. Dengan membandingkan 

energi bebas antara ligan senyawa alkaloid dan pembanding. 

B. Permasalahan Penelitian 

Permasalahan dalam penelitian ini adalah senyawa alkaloid manakah dari 

herba Bakung Putih (Crinum asiaticum L.) yang mampu berikatan dan memiliki 

afinitas terbaik terhadap reseptor siklooksigenase-1, serta lebih baik dibanding 

dengan aspirin dan paracetamol yang telah terbukti sebagai AINS yang 

menghambat COX-1.  

C. Tujuan Penelitian 

Tujuan penelitian ini adalah mendapatkan senyawa terbaik alkaloid herba 

bakung putih yang mempunyai ikatan dan afinitas terbaik terhadap reseptor 

siklooksigenase-1 dibandingkan dengan paracetamol dan aspirin. 

D. Manfaat Penelitian 

Manfaat dari penelitian ini diharapkan memperoleh kandidat obat dari 

senyawa alkaloid pada bakung (Crinum asiaticum L.) yang nantinya dapat 

dikembangkan untuk memberikan efek terapi antiinflamasi. 
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