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SEKOLAH TINGGI ILMU KESEHATAN ‘AISYIYAI PALEMBANG
PROGRAM STUDI S KFARMASI

Skripsi, Juli 2023
Desi Vita Sari

Pencarian Kandidat Senyawa Obat Bahan Alam Di Indonesia Dengan Target

Reseptor Histamin 114 Sebagai Antihistamin Dengan Metode Structure-Based
Virtual Screening (SBVS)

ABSTRAK

Latar Belakang: Histamin merupakan mediator utama timbulnya peradangan.
dan gejala alergi (Gunawijaya, 2017). Antihistamin merupakan pengobatan
standar untuk penyakit alergi yang dihubungkan sel mas(, menargetkan reseptor
H,, dan H, bisa menjadi pengobatan yang efektif Melihat salah satu alternatif
pengobatan menggunakan bahan alam, dan kaitannya dengan peran penting
reseptor histamin Hy dalam penemuan obat antihistamin, maka penelitian ini perlu
dilakukan, dalam rangka untuk pencarian kandidat senyawa obat yang berasal
dari tanaman bahan alam.

Tujuan: Melakukan penapisan secara virtual senyawa-senyawa dalam tanaman
obat di Indonesia dengan target reseptor Histamin H,, melakukan simulasi
dinamika molekul pada kompleks hasil penapisan virtual dan menghitung energi
bebas ikatan paling stabil, dan melakukan validasi internal kompleks paling stabil
dengan simulasi penambatan ulang.

Metode: Penelitian mi menlakukan ujp in silico dengan metode simulasi
penambatan molekul, simulasi dinamika molekul, dan penambatan ulang.
Kesimpulan: Dar1 40 tanaman yang diteliti terpilih satu tanaman yang terbaik
yaitu, tanaman mengkudu dengan pengkodean L'TS0195312 dengan energi bebas
ikatan paling rendah -11,5 Kkal/Mol, jarak antara ligan dan reseptor yaitu kurang
dari 3.5A. memiliki nilai RSMD <2A, berat molekul kurang dari 5S00DA, dan
berikatan dengan asam amino. Pada simulasi dinamika molekul snapshoot ke 78
paling stabil karena mempunyai energl bebas ikatan -14.9970 kjol/mol. Pada
tanaman mengkudu ikatan yang terbentuk yaitu 2.4A, dengan rentang nilai RMSD

0.2-03A.

Kata kunci: SBVS. simulasi dinamika molekul, penambatan ulang, histamin H,

Mengkudu
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Search for Candidates for Natural Drug Compounds in Indonesia Targeting

Histamine H4 Receptors as Antihistamines Using the Structure-Based

Virtual Screening (SBVS) Method
ABSTRACT

Background: Histamine is the main mediator of inflammation and allergic
symptoms (Gunawrjaya, 2017). Antihistamines are the standard treatment for
mast cell-related allergic diseases. targeting H,, and H, receptors can be an
eftective treatment. Seeing as an alternative treatment using natural ingredients.,
and 1ts relation to the important role of histamine H, receptors i the discovery of
antihistamie drugs, it is necessary to conduct this research, in order to search for
candidate drug compounds derived from natural plant materials.

Objectives: To conduct a virtual screening of compounds in medicinal plants in
Indonesia targeting histamine Hy receptors, to carry out molecular dynamics
stmulations of the virtual screening complexes and to calculate the moxst stable
bond free energies, and to carry out internal validation of the most stable
complexes with repeated tethering simulations.

Methods: This study conducted in silico tests using molecular docking
simulation, molecular dynamics simulation, and re-docking methods.

Conclusion: Of the 40 plants studied. one of the best plants was selected. namely,
noni plant with LTS0195312 coding with the lowest bond free energy -11.5
Kcal/’Mole, the distance between the ligand and the receptor is less than 3.5A, has
an RSMD value of <2A | the molecular weight is less than S>00DA, and 1t binds to
amimo acids. In the molecular dynamics simulation, snapshoot 78 is the most
stable because it has a bond free energy of -14.9970 kjol/mol. In noni plants the
bond formed 1s 2.4A, with a RMSD value range of 0.2-03A.

Key words: SBVS, molecular dynamics simulation, re-tethering, histamine H.,
Noni
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BAB V

KESIMPULAN DAN SARAN

A Kesimpulan
Berdasarkan  hasil analisis  dan pembahasan data

penulis memperoleh

an vane dapat dj i : o .
k¢ :-.implll yang dap lambil dari penelitian mengenail, melakukan uji in silico

dengan metode simulasi penambatan molekul, simulasi dinamika molekul, dan
penambalan ulang Sebagai Antihistamin H4 pada Target Reseptor Histamin Hy
Manusia (hHRH4), Dari 40 tanaman yang diteliti bahwa terpilih satu tanaman
yang memiliki interaksi dengan hHRH4 yaitu, pada tanaman mengkudu dengan
pengkodean LTS0195312 ditunjukkan dengan energl bebas ikatan paling rendah -
11,5 Kkal/mol, jarak antara ligan dan reseptor yaitu kurang dari 3,5A, memiliki
nilai RSMD <2A, berat molekul kurang dari S00DA, dan berikatan dengan asam
amino. Pada simulasi dinamika molekul didapatkan stabilitas yang baik pada
snapshoot ke 78 paling stabil karena mempunyai energi bebas ikatan -14.9970
kjol/mol dan hasil penambatan ulang pada tanaman mengkudu ikatan yang
terbentuk yaitu 2,4A, dengan rentang nilai RMSD 0,2-03A.
B. Saran

Perlu dilakukan penelitian lebih lanjut untuk uji in vivo, mengetahur efek
farmakologis khususnya pada tanaman mengkudu sebagai obat antihistamin.

Penelitian selanjutnya, baiknaya mengunakan AutoDock Vina agar mudah

dianalisis.
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