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ABSTRAK

Inflamasi merupakan respon dari suatu organisme terhadap invasi akibat benda
asing di mana enzim siklooksigenase memiliki peranan penting di dalamnya. Efek
samping yang sering ditimbulkan pada penggunaan obat AINS vyaitu ulkus
peptikum, serta peningkatan gangguan kardiovaskular. Bawang merah (Allium cepa
L.) memiliki kandungan senyawa flavonoid dan sulfur yang diduga memiliki
aktivitas sebagai antiinflamasi. Tujuan penelitian ini adalah memprediksi 12
senyawa flavonoid dan 11 sulfur yang potensial menjadi kandidat obat
antiinflamasi dengan metode penambatan molekul. Hasil dari penambatan molekul
menyatakan bahwa dua senyawa memiliki afinitas lebih baik dari pada ligan
pembandinya yaitu senyawa quercetin-3,4-Diglucoside dengan nilai AG dan Ki
terendah, yaitu -12,89 kkal/mol dan 401,90 pM, dan senyawa peonidin 3-Glucoside
dengan nilai AG dan Ki terendah, yaitu -12,66 kkal/mol dan 2,86 nM. Berdasarkan
aturan Lipinski’s Rule of Five kedua senyawa perlu modifikasi lebih lanjut agar
dapat digunakan secara oral. Hasil prediksi profil absorbsi dan distribusi
menunjukkan bahwa kedua senyawa memiliki prediksi profil absorbsi dan
distribusi yang kurang baik. Hasil prediksi sifat toksisitas menunjukkan bahwa
hanya satu senyawa yang aman untuk dikonsumsi. Berdasarkan seluruh hasil yang
diperoleh disimpulkan bahwa kedua senyawa memiliki potensial sebagai kandidat
obat baru akan tetapi kedua senyawa memerlukan modifikasi lanjutan supaya dapat
dikonsumsi.

Kata Kunci : antiinflamasi, bawang merah, dan penambatan molekul
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ABSTRACT

Inflammation is the response of an organism to invasion due to foreign bodies in
which the cyclooxygenase enzyme has an important role in it. Side effects that are
often caused by the use of NSAIDs are peptic ulcer, and increased cardiovascular
disorders. Shallots (Allium cepa L.) contain flavonoids and sulfur compounds which
are thought to have anti-inflammatory activity. The aim of this study was to predict
12 flavonoid compounds and 11 sulfur compounds that could potentially be
candidates for anti-inflammatory drugs using the molecular docking method. The
results of the molecular docking stated that the two compounds had better affinity
than the comparative ligands, namely the quercetin-3,4-Diglucoside compound
with the lowest AG and Ki values, namely -12.89 kcal / mol and 401.90 pM, and the
peonidin 3 compound. -Glucoside with the lowest AG and Ki values, namely -12.66
kcal / mol and 2.86 nM. Based on Lipinski's Rule of Five, both compounds need
further modification to be used orally. The results of the prediction of absorption
and distribution profiles indicate that the two compounds have a poor predictive
profile of absorption and distribution. The results of the prediction of toxicity
showed that only one compound was safe for consumption. Based on all the results
obtained, it was concluded that the two compounds had potential as new drug
candidates, but both compounds required further modification so that they could be
consumed.

Keywords: anti-inflammatory, onion, and molecular docking
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