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ABSTRAK

Demam merupakan respon fisiologis tubuh terhadap adanya infeksi maupun inflamasi
yang ditandai oleh pelepasan suatu zat pirogen di dalam tubuh. Kondisi tersebut
menyebabkan terjadinya pelepasan prostaglandin dengan jumlah yang berlebihan.
Enzim yang dapat mempengaruhi proses pelepasan prostaglandin yaitu COX-1 dan
COX-2. Dalam penelitian terdahulu telah diketahui bahwa dadap serep memiliki
aktivitas antipiretik. Terdapat 17 senyawa aktif yang diketahui terkandung dalam dadap
serep. Tujuan penelitian ini adalah untuk mencari senyawa pemandu dari dadap serep
yang memiliki aktivitas antipiretik melalui interaksi terhadap enzim COX-1 dan COX-
2 yang dilakukan secara in silico. Metode yang digunakan adalah molecular docking
dengan pengujian lebih lanjut mengenai prediksi sifat fisikokimia, analisis profil
farmakokinetik serta uji toksisitas. Hasil penambatan molekul menunjukkan senyawa
Abyssinone V merupakan senyawa dengan afinitas terbaik terhadap enzim COX-1
berdasarkan kemampuannya untuk berikatan dengan residu asam amino SER530
sebagaimana yang dilakukan ligan alami. Senyawa dengan afinitas terbaik terhadap
enzim COX-2 yaitu Eryvarin A berdasarkan ikatannya terhadap residu asam amino
SER530 dan TYR385.

Kata kunci: dadap serep (Erythrina subumbrans), molecular docking, COX-1, COX-
2, antipiretik



IN SILICO STUDY OF ACTIVE COMPOUNDS OF DADAP SEREP
(Erythrina subumbrans) AS ANTIPYRETIC
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ABSTRACT

Fever is the body's response to infection or inflammation which is caused by the
presence of a pyrogen in the body. This condition causes the production of
prostaglandins in excessive amounts. The enzymes that can affect the process of
prostaglandin release are COX-1 and COX-2. In previous studies, it has been known
that dadap serep had antipyretic activity. There were 17 known active compounds
contained in dadap serep. The purpose of this study was to find candidate compounds
from dadap serep which had antipyretic activity through the interaction of COX-1 and
COX-2 enzymes conducted by in silico study. The method used was molecular docking
with further testing regarding prediction of physicochemical properties, analysis of
pharmacokinetic profiles and toxicity tests. The results showed that Abyssinone V is
the compound with the best affinity for the COX-1 enzyme based on its ability to bind
to the SER530 amino acid residue as natural ligand's ability. The compound with the
best affinity for the COX-2 enzyme was Eryvarin A based on the bind ability to the
SER530 and TYR385 amino acid residues.

Keywords: december tree (Erythrina subumbrans), molecular docking, COX-1, COX-
2, antipyretic
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