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RINGKASAN

INTERAKSI SENYAWA AKTIF KITOSAN SISIK IKAN HARUAN
(Channa striata) TERHADAP TUMOR NECROSIS FACTOR ALPHA
SEBAGAI ANTIINFLAMASI
(kajian secara studi in silico)

Inflamasi pada rongga mulut sering ditunjukkan pada beberapa bagian penting
seperti jaringan gingiva, periodontal, maupun pulpa yang disebabkan karena
rangsangan berbahaya, seperti patogen, sel-sel yang rusak, senyawa beracun, atau
iradiasi. Interaksi tersebut akan mengaktifkan sel makrofag untuk memicu ekspresi
dari mediator proinflamasi seperti Tumor Necrosis Factor Alpha (TNF-a) yang
akan meningkatkan aktivitas ekstravasasi neutrofil ke jaringan yang mengalami
peradangan untuk memfagositosis bakteri dan produknya sehingga terjadi
inflamasi. TNF-o. merupakan sitokin utama pada respon inflamasi dan sitokin
tersebut juga akan terproduksi dalam jumlah yang besar terutama pada infeksi yang
berat dan jika diekspresikan secara berlebih akan memiliki efek destruktif pada
jaringan. Penggunaan obat anti inflamasi golongan TNF-a inhibitor diperlukan
pada kondisi tertentu untuk mengontrol respon inflamasi yang terjadi dan mencegah
terjadinya perluasan kerusakan jaringan, namun jika digunakan secara tidak
rasional dan dalam jangka panjang obat ini dilaporkan memiliki efek samping lokal
maupun sistemik. Salah satu bahan biomaterial yang banyak dikaji sebagai terapi
antiinflamasi adalah kitosan. Kitosan dapat berasal dari sumber daya alam perairan
Indonesia salah satunya yaitu sisik Ikan haruan (Channa striata). Berkembangnya
riset di bidang farmakologi dan biomedis membuat perlunya pembatasan
penggunaan hewan uji coba, selain karena perlu waktu dan biaya yang besar serta
untuk memperhatikan kode etik dalam penggunaan hewan uji, sehingga metode in
silico mulai banyak digunakan.

Penelitian ini menggunakan metode in silico untuk mengetahui apakah
senyawa aktif kitosan sisik Ikan haruan (Channa striata) memiliki interaksi yang
baik dengan TNF-o dan berpotensi sebagai antiinflamasi. Jenis penelitian ini
merupakan penelitian pre-eksperimental secara in silico untuk melakukan
perhitungan komputasi kinerja tinggi guna mengkaji suatu database dari senyawa-
senyawa aktif terhadap protein target. Penelitian ini digunakan cara analisis
molecular docking. Parameter yang digunakan dalam molecular docking ini adalah
binding affinity, jarak ikatan, dan jenis interaksi residu asam amino. Hasil penelitian
didapatkan bahwa senyawa aktif kitosan sisik ikan haruan (Channa striata)
memiliki interaksi yang baik dengan TNF-a dan memiliki potensi sebagai bahan
kandidat obat antiinflamasi.
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SUMMARY

INTERACTION OF ACTIVE COMPOUNDS OF CHITOSAN FROM
HARUAN FISH (Channa striata) SCALES TO TUMOR NECROSIS FACTOR
ALPHA AS ANTIINFLAMMATION
(in silico study)

Inflammation in the oral cavity is often shown in several important parts such
as gingival, periodontal, and pulp tissues caused by harmful stimuli, such as
pathogens, damaged cells, toxic compounds, or irradiation. These interactions
activate macrophage cells to trigger the expression of proinflammatory mediators
such as Tumor Necrosis Factor Alpha (TNF-a) which increases the extravasation
activity of neutrophils into the inflamed tissue to phagocytose bacteria and their
products, resulting in inflammation. TNF-a is the main cytokine in the inflammatory
response and the cytokine will also be produced in large quantities especially in
severe infections and if overexpressed will have a destructive effect on the tissue.
The use of anti-inflammatory drugs of the TNF-a inhibitor class is needed in certain
conditions to control the inflammatory response that occurs and prevent the
expansion of tissue damage, but if used irrationally and in the long term these drugs
are reported to have local and systemic side effects. One biomaterial that is widely
studied as an anti-inflammatory therapy is chitosan. Chitosan can be derived from
the natural resources of Indonesian waters, one of which is haruan fish scales
(Channa striata). The development of research in the field of pharmacology and
biomedicine has made it necessary to limit the use of animal testing, apart from the
need for time and large costs and to pay attention to the code of ethics in the use of
animal testing, so that in silico methods have begun to be widely used.

This study uses the in silico method to determine whether the active compound
chitosan of haruan fish scales (Channa striata) has a good interaction with TNF-a
and has potential as an anti-inflammatory. This type of research is pre-
experimental research in silico to perform high-performance computational
calculations to examine a database of active compounds against target proteins.
This research used molecular docking analysis. The parameters used in molecular
docking are binding affinity, bond distance, and type of amino acid residue
interaction. The results showed that the active compound chitosan of haruan fish
scales (Channa striata) has a good interaction with TNF-o and has potential as a
candidate material for anti-inflammatory drugs.
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ABSTRAK

INTERAKSI SENYAWA AKTIF KITOSAN SISIK IKAN HARUAN
(Channa striata) TERHADAP TUMOR NECROSIS FACTOR ALPHA
SEBAGAI ANTIINFLAMASI
(kajian secara studi in silico)

Rabiatul Adawiah, Deby Kania Tri Putri, Widodo, Amy Nindia Carabelly,
Debby Saputera

Latar Belakang : Senyawa aktif kitosan sisik lkan haruan (Channa striata)
memiliki potensi sebagai antiinflamasi. Berdasarkan uji GC-MS ditemukan
senyawa aktif yang terkandung pada kitosan tersebut terdiri dari Caryophyllene,
Dodecanoic acid, dan Hexadecanoic acid. Tujuan : Penelitian ini bertujuan untuk
mengetahui apakah senyawa aktif kitosan sisik Ikan haruan (Channa striata)
memiliki ikatan yang baik dengan Tumor Necrosis Factor Alpha sebagai kandidat
obat antiinflamasi. Metode : Jenis penelitian ini adalah pre-eksperimental secara in
silico menggunakan metode molecular docking. Proses docking dilakukan
menggunakan Autodock Vina yang sudah terintegrasi pada aplikasi PyRx. Hasil :
Uji drug-likeness menunjukkan bahwa senyawa aktif kitosan sisik ikan haruan yang
digunakan memenuhi aturan Lipinski. Senyawa aktif kitosan sisik Ikan haruan
(Channa striata) yang terbaik adalah caryophyllene (binding affinity terendah, -7,4
kkal/mol) dan dodecanoic acid (memiliki ikatan hidrogen, residu asam amino yang
sama paling banyak dengan ligan pembanding, dan jarak ikatan residu asam amino
terpendek). Kesimpulan : Senyawa aktif kitosan sisik Ikan haruan (Channa striata)
memiliki ikatan yang baik dengan Tumor Necrosis Factor Alpha, yang artinya
memiliki potensi sebagai antiinflamasi melalui penghambatan TNF-a.

Kata Kunci : Antiinflamasi, in silico, molecular docking, kitosan, sisik ikan haruan
(Channa striata), TNF-a.



ABSTRACT

INTERACTION OF ACTIVE COMPOUNDS OF CHITOSAN FROM
HARUAN FISH (Channa striata) SCALES TO TUMOR NECROSIS FACTOR
ALPHA AS ANTIINFLAMMATION
(in silico Study)

Rabiatul Adawiah, Deby Kania Tri Putri, Widodo, Amy Nindia Carabelly,
Debby Saputera

Background: The active compound chitosan of haruan fish scales (Channa striata)
has potential as an anti-inflammatory. Based on the GC-MS test, it was found that
the active compounds contained in the chitosan consisted of Caryophyllene,
Dodecanoic acid, and Hexadecanoic acid. Purpose: This study aims to determine
whether the active compound chitosan of haruan fish scales (Channa striata) has a
good bond with Tumor Necrosis Factor Alpha as an anti-inflammatory drug
candidate. Methods: This type of research is pre-experimental in silico using
molecular docking method. The docking process was carried out using Autodock
Vina which has been integrated in the PyRx application. Results: Drug-likeness
test shows that the active compounds of chitosan of haruan fish scales used fulfill
Lipinski's rule. The best active compounds of haruan fish scale chitosan (Channa
striata) are caryophyllene (lowest binding affinity, -7.4 kcal/mol) and dodecanoic
acid (has hydrogen bonds, the most amino acid residues in common with the
comparator ligand, and the shortest amino acid residue bond distance).
Conclusion: The active compound chitosan of haruan fish scales (Channa striata)
has a good bond with Tumor Necrosis Factor Alpha, which means it has potential
as an anti-inflammatory through TNF-o. inhibition.

Keywords: Anti-inflammatory, in silico, molecular docking, chitosan, haruan fish
scales (Channa striata), TNF-a.
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