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ABSTRAK

STUDI IN SILICO SENYAWA-SENYAWA DARI DAUN REMEK
DAGING (Hemigraphis alternata (Burm.f.) T. Anderson) SEBAGAI
ANTIINFLAMASI TERHADAP RESEPTOR COX-2

Mochamad Dicky Yanuar M R
1604015213

Antiiflamasi adalah obat yang memiliki aktivitas menekan atau mengurangi
peradangan. Target farmakologis dari obat antiinflamasi non steroid yaitu COX-1
dan COX-2 yang merupakan enzim kunci dalam pembentukan kelas mediator
lipid yang dikenal sebagai prostanoid. Ekstrak etil asetat daun remek daging
(Hemigraphis alternata) menunjukkan penghambatan enzim antiinflamasi, salah
satunya COX-2. Tujuan dari penelitian ini adalah memprediksi senyawa-senyawa
berkhasiat antiinflamasi pada daun remek daging (Hemigraphis alternata) yang
memiliki aktifitas lebih baik terhadap zat pembanding dalam menghambat COX-2
melalui molecular docking dan molecular dynamics. Hasil molecular docking
dengan program DOCKG6 menunjukkan nilai gridscore senyawa yang terdapat
pada ekstrak etil asetat yaitu 3,7,11,15-Tetramethyl-2-hexadecen-1-ol memiliki
nilai gridscore sebesar -32,85 kkal/mol dan senyawa pembanding memiliki nilai
gridscore sebesar -19,73 kkal/mol. Hasil molecular dynamic menggunakan
program Gromacs menjelaskan bahwa RMSD dan RMSF senyawa uji lebih baik
dibandingkan senyawa pembanding. Nilai binding energy yang didapat senyawa
uji pada saat analisis MM-PBSA juga lebih baik dari senyawa pembanding
dengan nilai -36,259 Kj/mol berbanding dengan 28,00 Kj/mol. Hal ini
menunjukkan bahwa senyawa 3,7,11,15-Tetramethyl-2-hexadecen-1-ol memiliki
afinitas yang lebih baik dibandingkan Natrium diklofenak.

Kata kunci: Inflamasi, COX-2, Hemigraphis alternata, Docking, Molecular
dynamic.
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BAB |
PENDAHULUAN

A. Latar Belakang

Inflamasi adalah respons patofisiologi terhadap infeksi atau kerusakan
jaringan dimana oksigen yang reaktif dengan kadar tinggi dan nitrogen diproduksi
oleh sel fagosit untuk membunuh mikroorganisme (Knoops et al, 2016). Inflamasi
biasanya merupakan cerminan dari kerusakan sel disebabkan oleh infeksi, cedera
fisik atau respons jaringan terhadap penolakan antibodi (Leonard, 2018).

Antiinflamasi adalah obat yang memiliki aktivitas menekan atau mengurangi
peradangan. Aktivitas ini dapat dicapai melalui berbagai cara yaitu menghambat
pembentukan mediator radang prostaglandin, menghambat migrasi sel-sel leukosit
ke daerah radang,menghambat pelepasan prostaglandin dari sel-sel tempat
pembentukannya. Berdasarkan mekanisme kerjanya, obat-obat antiinflamasi
terbagi dalam golongan steroid dan non steroid (Praja & Oktarlina,2017). Obat
antiinflamasi non steroid (OAINS) merupakan obat yang paling sering diberikan
dengan resep dokter atau over the counter (OTC) (Bozimowski, 2015).

Target farmakologis dari obat antiinflamasi non steroid yaitu COX-1 dan
COX-2 yang merupakan enzim kunci dalam pembentukan kelas mediator lipid
yang dikenal sebagai prostanoid (Grosser et al, 2017). Prostaglandin terbentuk
melalui reaksi COX-1 yang dimana penting untuk berbagai proses fisiologis
normal seperti perlindungan saluran cerna dan ginjal, diferensiasi makrofag dan
agregasi trombosit. Sedangkan COX-2 ditemukan terutama pada inflamasi dan sel
imun kemudian diekspresikan melalui rangsangan spesifik, seperti sitokin dan
mediator inflamasi lainnya. COX-2 aktif di lokasi cedera dan menghasilkan
respons peradangan,demam,nyeri dan karsinogenesis (Bozimowski, 2015).

Natrium Diklofenak merupakan Nonsteroidal Anti Inflammatory Drug
(NSAID) yang banyak digunakan untuk penyakit penyakit kerusakan muskolo
skeletal,artritis,sakit gigi dan dysmenorrheal sebagai penghilang rasa sakit dan
inflamasi. Diklofenak merupakan obat dengan efek antiinflamasi,analgesik dan

antipiretik. Diklofenak bekerja dengan cara menghambat enzim cyclooxygenase-2
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(COX-2) (Esti & Isnaeni, 2011). Natrium Diklofenak memiliki ICs, sebesar
3.38ug/ml (Kamalakararao et al., 2018).

Penggunaan tumbuhan sebagai obat tradisional juga semakin banyak diminati
oleh masyarakat karena telah terbukti bahwa obat yang berasal dari tumbuhan
lebih menyehatkan dan tanpa menimbulkan adanya efek samping jika
dibandingkan dengan obat-obatan yang berasal dari bahan kimia. Namun, yang
menjadi permasalahan bagi peminat obat tradisional adalah kurangnya
pengetahuan dan informasi yang memadai mengenai berbagai jenis tumbuhan
yang biasa digunakan sebagai ramuan obat-obatan tradisional dan bagaimana
pemanfaatannya. (Lestari, 2016).

Hemigraphis alternata (Sinonim H.colorata), atau lebih dikenal sebagai red
ivy adalah tanaman asli Asia tropis, dan umumnya dibudidayakan sebagai
tanaman hias karena dedaunan berwarna ungu yang menarik. Tanaman ini
memiliki sejarah panjang sebagai etnomedisin untuk penyembuhan luka, dengan
catatan berasal dari 3000 SM dalam teks-teks obat india kuno (Ming, 2019).
Ekstrak etila asetat daun remek daging (Hemgraphis alternata) menunjukkan
penghambatan enzim 5-LOX dengan nilai 1Csqy sebesar 90 pg/ml, COX-1 1Cs
sebesar 10 pg/ml dan COX-2 ICs, sebesar 48ug/ml. Ekstrak etil asetat daun remek
daging (Hemigraphis alternata) dapat membantu dalam penyelesaian proses
inflamasi dengan menghambat enzim tersebut (Kashyap et al., 2013).

Studi In Silico merupakan simulasi komputer individual untuk pengembangan
atau evaluasi obat-obatan, alat Kesehatan, atau intervensi medis (Viceconti et
al.,2016). Berdasarkan pemaparan di atas, maka perlu dilakukan penelitian ini
guna mendapatkan mekanisme penghambatan enzim dari senyawa-senyawa pada
daun remek daging (Hemigraphis alternata) terhadap enzim COX-2 melalui
molecular docking dan molecular dynamic dengan pembanding natrium
diklofenak menggunakan program DOCK dan GROMACS. Natrium diklofenak
digunakan sebagai pembanding untuk uji aktivitas antiinflamasi Hemigraphis
alternata.

B. Permasalahan Penelitian

Permasalahan penelitian dalam penelitian ini adalah bagaimana afinitas yang

terjadi antara senyawa pada daun remek daging (Hemigraphis alternata) dengan
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reseptor COX-2 dan apakah terjadi kestabilan antara kompleks ligan-reseptor pada
pelarut yang diikutsertakan pada simulasi Molecular dynamic.
C. Tujuan Penelitian

Memprediksi senyawa-senyawa berkhasiat antiinflamasi pada daun remek
daging (Hemigraphis alternata) yang memiliki aktivitas lebih baik terhadap zst
pembanding dalam menghambat COX-2 melalui molecular docking dan
molecular dynamic.
D. Manfaat Penelitian

Hasil dari penelitian ini diharapkan dapat memperoleh kandidat obat baru
sebagai antiinflamasi dari daun remek daging (Hemigraphis alternata) serta

menjadi pengetahuan dan informasi dalam pemanfaatan obat herbal.
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