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RINGKASAN 

 
 

STUDI IN SILICO SENYAWA AKTIF KITOSAN SISIK IKAN HARUAN 
(CHANNA STRIATA) TERHADAP INTERLEUKIN-1 RECEPTOR 

 

Inflamasi adalah reaksi perlindungan lokal yang disebabkan oleh Kerusakan 
jaringan akibat trauma fisik, zat kimia dan mikroorganisme. Peradangan 
mempunyai efek menghancurkan atau meminimalkan agen berbahaya maupun 
jaringan yang rusak. Tanda-tanda peradangan adalah pembengkakan/edema, 
kemerahan, kehangatan, nyeri, dan perubahan fungsional. Terapi secara kimiawi 
pada inflamasi bisa dilakukan dengan pemberian obat antiinflamasi anakinra. 
Penggunaan anakinra juga memiliki efek samping karena obat ini memiliki sifat 
alergen, Oleh karena itu, diperlukannya alternatif bahan yang lebih aman dan 
memiliki efek samping yang lebih minimal. Kitosan yang memiliki sifat 
antibakterial yang baik,  aplikasi yang mudah, dan biodegradabilitas membuatnya 
menjadi kandidat yang baik untuk Agen antiinflamasi. Agen antiinflamasi 
dikatakan baik salah satunya jika dapat menstimulasi produksi IL1R, sehingga 
dapat menstimulasi efek inhibitor terhadap sitokin proinflamasi seperti IL-1α dan 
IL-1β. Oleh karena itu, diperlukan analisa untuk mengetahui potensi senyawa 
aktif kitosan terhadap IL1R. 

Penelitian ini merupakan jenis penelitian eksperimental dengan metode in 
silico untuk menguji efektivitas senyawa aktif kitosan sisik ikan haruan dalam 
menstimulasi IL1R dengan analisis molecular docking menggunakan program  
Autodock Vina yang terintegrasi di dalam aplikasi PyRx versi 0.8 dan 
divisualisasikan menggunakan software BIOVIA Discovery Studio V21.1.0.20298. 
Hasil penelitian didapatkan nilai binding affinity yang didapatkan dalam studi ini 
bervariasi antara  -4,1 kkal/mol sampai -6,4 kkal/mol. Nilai binding affinity 
terkuat dimiliki oleh interaksi ikatan IL1R-Anakinra sebesar -6,4 kkal/mol, 
diiringi oleh ikatan IL1R-Caryophylenne sebesar -5,7 kkal/mol, IL1R-
Hexadecanoic acid sebesar -4,5 kkal/mol, dan nilai binding affinity terlemah 
dimiliki oleh ikatan IL1R-Dodecamoic acid sebesar - 4,1 kkal/mol. Jenis interaksi 
yang terjadi antara ligan dengan reseptor pada penilitian ini adalah ikatan 
hidrogen dan ikatan hidrofobik. Jarak ikatan pada penilitan ini juga memenuhi 
rentang yang ideal berkisar 2,5-3,5Å Hal ini menyatakan bahwa senyawa aktif 
kitosan dapat berikatan baik dengan IL1R. Senyawa yang memiliki potensi paling 
baik dalam berikatan dengan IL1R yaitu senyawa Caryophylenne (binding affinity 
tertinggi -5,7 kkal/mol). 
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SUMMARY 
 
 

IN SILICO STUDY OF ACTIVE COMPOUNDS OF HARUAN FISH 
SCALE CHITOSAN (CHANNA STRIATA) AGAINST INTERLEUKIN-1 

RECEPTOR 
 

Inflammation is a local protective reaction caused by tissue damage due to 
physical trauma, chemicals and microorganisms. Inflammation has the effect of 
destroying or minimizing both the harmful agent and the damaged tissue. Signs of 
inflammation are swelling/edema, redness, warmth, pain, and functional changes. 
Chemical therapy for inflammation can be done by administering the anti-
inflammatory drug anakinra. The use of anakinra also has side effects because 
this drug has allergenic properties, therefore, an alternative material that is safer 
and has minimal side effects is needed. Chitosan which has good antibacterial 
properties, easy application, and biodegradability makes it a good candidate for 
anti-inflammatory agents. An anti-inflammatory agent is said to be good if it can 
stimulate the production of IL1R, so that it can stimulate the inhibitor effect on 
pro-inflammatory cytokines such as IL-1α and IL-1β. Therefore, an analysis is 

needed to determine the potential of chitosan active compounds against IL1R. 
This study is a type of experimental research with in silico method to test the 

effectiveness of active compounds of chitosan of haruan fish scales in stimulating 
IL1R with molecular docking analysis using Autodock Vina program integrated in 
PyRx version 0.8 application and visualized using BIOVIA Discovery Studio 
V21.1.0.20298 software. The results showed that the binding affinity values 
obtained in this study varied from -4.1 kcal/mol to -6.4 kcal/mol. The strongest 
binding affinity value is owned by IL1R-Anakinra bond interaction of -6.4 
kcal/mol, followed by IL1R-Caryophylenne bond of -5.7 kcal/mol, IL1R-
Hexadecanoic acid of -4.5 kcal/mol, and the weakest binding affinity value is 
owned by IL1R-Dodecamoic acid bond of -4.1 kcal/mol. The types of interactions 
that occur between ligands and receptors in this study are hydrogen bonds and 
hydrophobic bonds. The bond distance in this study also meets the ideal range of 
2.5-3.5Å. This states that the active chitosan compound can bind well with IL1R. 
The compound that has the best potential in binding with IL1R is the 
Caryophylenne compound (highest binding affinity -5.7 kcal/mol). 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



x 
 

 
 
 
 

 

ABSTRAK 
 

STUDI IN SILICO SENYAWA AKTIF KITOSAN SISIK IKAN HARUAN 
(CHANNA STRIATA) TERHADAP INTERLEUKIN-1 RECEPTOR 

 
I Made Bintang Andreas, Deby Kania Tri putri, I Wayan Arya Krishnawan 
Firdaus 

 
 

Latar Belakang: Kitosan merupakan kandidat yang baik untuk agen antiinflamasi 
karena memiliki sifat antibakterial yang baik,aplikasi yang mudah, dan 
biodegradabilitas. Senyawa aktif kitosan yang juga dipertimbangkan dapat 
memiliki aktivitas yang baik sebagai bahan antiinflamasi di antaranya 
Dodecanoic acid, Hexadecanoic acid Caryophylenne Tujuan: Mengetahui ikatan 
senyawa aktif kitosan terhadap Interleukin-1 receptor (IL1R) untuk kandidat agen 
antiinflamasi. Metode: Penelitian ini merupakan jenis penelitian in silico 
menggunakan metode molecular docking. Proses docking dilakukan 
menggunakan program Autodock Vina yang terintegrasi di dalam aplikasi PyRx 
versi 0.8 dan divisualisasi menggunakan software BIOVIA Discovery Studio 
V21.1.0.20298. Hasil: Senyawa  aktif kitosan dapat berikatan baik dengan IL1R.  
Senyawa terbaik yang didapatkan adalah Caryophylenne (binding affinity 
tertinggi, -5,7 kkal/mol). Kesimpulan: Senyawa Caryophylenne memiliki potensi 
dalam proses antiinflamasi melalui stimulasi IL1R. 

 
Kata Kunci: Antiinflamasi, kitosan, sisik ikan haruan (Channa striata), 

senyawa aktif kitosan, molecular docking, interleukin-1 receptor. 
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ABSTRACT 
 
 

IN SILICO STUDY OF ACTIVE COMPOUNDS OF HARUAN FISH 
SCALE CHITOSAN (CHANNA STRIATA) AGAINST INTERLEUKIN-1 

RECEPTOR 
 
 

I Made Bintang Andreas, Deby Kania Tri putri, I Wayan Arya Krishnawan 
Firdaus 

 
Background: Chitosan is a good candidate for anti-inflammatory agents because 
it has good antibacterial properties, easy application, and biodegradability. 
Active compounds of chitosan that are also considered to have good activity as 
bone graft materials include Dodecanoic acid, Hexadecanoic acid 
Caryophylenne. Purpose: Knowing the binding of chitosan active compounds to 
Interleukin-1 receptor (IL1R) for anti-inflammatory agent candidates. Methods: 
This research is an in silico research using the molecular docking method. The 
docking process was carried out using the Autodock Vina program which was 
integrated into the PyRx version 0.8 application and visualized using the BIOVIA 
Discovery Studio V21.1.0.20298 software. Results: The active compound of 
chitosan can bind well with IL1R.  The best compound obtained was 
Caryophylenne (highest binding affinity, -5.7 kcal/mol). Conclusion: 
Caryophylenne compounds have potential in the anti-inflammatory process 
through IL1R stimulation 

 
Keywords: Anti-inflammatory, chitosan, haruan fish scales (Channa striata), 

active compound chitosan, molecular docking, interleukin-1 receptor
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