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RINGKASAN

STUDI IN SILICO SENYAWA TURUNAN KITOSAN SISIK IKAN
HARUAN (Channa striata) TERHADAP ENZIM SIKLOOKSIGENASE-2

Periodontitis ditandai dengan adanya inflamasi pada jaringan pendukung
gigi yang berkembang dari gingiva yang mengalami inflamasi terutama disebabkan
oleh bakteri. Bakteri tersebut mensekresi LPS yang akan menghancurkan jaringan
pendukung gigi sehingga mengakibatkan kerusakan progresif pada ligamen
periodontal dan tulang alveolar. Respon peradangan mengakibatkan terjadinya
sintesis asam arakidonat yang memicu enzim siklooksigenase 2 (COX-2) untuk
menghasilkan Prostaglandin E2 (PGE2) yang berkaitan dengan respon inflamasi
klinis seperti edema dan nyeri. Penggunaan obat antiinflamasi pilihan seperti
Diclofenac merupakan obat standar lini pertama yang efektif menghambat COX-2.
mengkonsumsi Diclofenac dalam waktu yang lama akan meningkatkan resiko efek
samping yaitu menyebabkan nekrosis papiler ginjal. Untuk menanggulangi masalah
ini maka peneliti berinovasi untuk menciptakan obat dari biomaterial sebagai
alternatif untuk menangani inflamasi, salah satunya adalah kitosan sisik ikan haruan
(Channa striata). Seiring berjalannya waktu, penelitian memiliki kemajuan seperti
saat ini dilakukan dengan pendekatan menggunakan metode pemodelan molekul
yaitu in silico digunakan untuk menganalisa calon kandidat obat. Studi penelitian
ini menggunakan metode in silico yang paling sederhana untuk membantu
memprediksi interaksi antara turunan kitosan sisik ikan haruan dengan enzim COX-
2.

Penelitian ini merupakan penelitian jenis eksperimental yang dilakukan
dengan metode in silico dengan bantuan sistem komputer Penelitian ini digunakan
cara analisis molecular docking. Indikator yang digunakan dalam molecular
docking ini adalah binding affinity, jarak ikatan, dan jenis interaksi residu asam
amino. Hasil penelitian didapatkan bahwa senyawa tueunan kitosan sisik ikan
haruan memiliki ikatan yang baik dengan COX-2 dan memiliki potensi sebagai
antiinflamasi.
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SUMMARY

IN SILICO STUDY OF CHITOSAN DERIVATIVE COMPOUNDS OF
HARUAN FISH SCALE (Channa striata) AGAINST ENZYMES
CYCLOOXYGENASE-2

Periodontitis is characterized by inflammation of the tooth-supporting
tissue that develops from the inflamed gingiva, mainly caused by bacteria. These
bacteria secrete LPS which will destroy the supporting tissue of the teeth, resulting
in progressive damage to the periodontal ligament and alveolar bone. The
inflammatory response results in the synthesis of arachidonic acid which triggers
the cyclooxygenase 2 (COX-2) enzyme to produce Prostaglandin E2 (PGE2) which
is associated with clinical inflammatory responses such as edema and pain. The
use of selected anti-inflammatory drugs such as Diclofenac is a standard first-line
drug that is effective in inhibiting COX-2. Consuming Diclofenac for a long time
will increase the risk of side effects, namely causing renal papillary necrosis. To
overcome this problem, researchers innovated to create medicines from
biomaterials as an alternative for treating inflammation, one of which is chitosan
from haruan fish scales (Channa striata). As time goes by, research has progressed,
such as currently being carried out using an approach using molecular modeling
methods, namely in silico, which is used to analyze potential drug candidates. This
research study uses the simplest in silico method to help predict the interaction
between haruan fish scale chitosan derivatives and the COX-2 enzyme.

This research is an experimental type of research carried out using the in
silico method with the help of a computer system. This research uses molecular
docking analysis. The indicators used in molecular docking are binding affinity,
bond distance, and type of interaction of amino acid residues. The research results
showed that the haruan fish scale chitosan compound has a good bond with COX-
2 and has anti-inflammatory potential.

viil



ABSTRAK

STUDI IN SILICO SENYAWA TURUNAN KITOSAN SISIK IKAN
HARUAN (Channa striata) TERHADAP ENZIM SIKLOOKSIGENASE-2

Ashifa Qinthara Milyanur, Deby Kania Tri Putri, Tri Nurrahman, Juliyatin
Putri Utami, Isnur Hatta

Latar Belakang : Periodontitis adalah penyakit inflamasi pada jaringan pendukung
gigi yang berkembang dari gingivitis. Inflamasi pada jaringan periodontal
menyebabkan terjadinya interaksi Lipopolisakarida dengan reseptor yang akan
menginduksi produksi faktor lokal yaitu sitokin pro inflamasi sehingga
menginduksi terjadinya inflamasi. Enzim siklooksigenase-2 (COX-2) merupakan
mediator inflamasi yang bekerja pada metabolisme asam arakidonat menjadi
prostaglandin. COX-2 merupakan mediator inflamasi yang dapat menyebabkan
vasodilatasi pembuluh darah, edema dan nyeri. Senyawa turunan kitosan dari sisik
ikan haruan (Channa striata) dapat digunakan sebagai antiinflamasi dalam
menghambat enzim siklooksigenase-2. Senyawa yang terdapat pada kitosan dari
sisik ikan haruan adalah aminoethyl chitosan, carboxymethyl chitosan, dan N-
succinyl chitosan. Tujuan : Untuk mengetahui interaksi senyawa turunan kitosan
dari sisik ikan harvan (Channa striata) terhadap penghambatan ekspresi enzim
siklooksigenase-2. Metode : Jenis penelitian ini adalah in silico yang digunakan
dalam pengembangan calon senyawa obat dengan metode molecular docking
menggunakan program Autodock Vina yang diintegrasikan pada aplikasi PyRx dan
divisualisasikan menggunakan BIOVIA Discovery Studio. Hasil : Ikatan terbaik
adalah interaksi antara reseptor dengan aminoethyl chitosan dengan nilai binding
affinity -9,0 kkal/mol dan mempunyai interaksi hidrogen paling banyak
dibandingkan dengan interaksi antara reseptor dan ligan pembanding.
Kesimpulan: Senyawa turunan kitosan sisik ikan haruan memiliki interaksi yang
baik dengan enzim siklooksigenase-2 sehingga berpotensi sebagai antiinflamasi.

Kata Kunci : In Silico, siklooksigenase-2, inflamasi, kitosan sisik ikan haruan
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ABSTRACT

IN SILICO STUDY OF CHITOSAN DERIVATIVE COMPOUNDS OF
HARUAN FISH SCALE (Channa striata) AGAINST ENZYMES
CYCLOOXYGENASE-2

Ashifa Qinthara Milyanur, Deby Kania Tri Putri, Tri Nurrahman, Juliyatin
Putri Utami, Isnur Hatta

Background: Periodontitis is an inflammatory disease of the tooth-supporting
tissue that develops from gingivitis. Inflammation in periodontal tissue causes
interaction of Lipopolysaccharide with receptors which will induce the production
of local factors, namely pro-inflammatory cytokines, thereby inducing
inflammation. The cyclooxygenase-2 (COX-2) enzyme is an inflammatory mediator
that works in the metabolism of arachidonic acid into prostaglandins. COX-2 is an
inflammatory mediator that can cause vasodilation of blood vessels, edema and
pain. Chitosan derivative compound from scales of haruan fish (Channa striata)
can be used as an anti-inflammatory in inhibiting the cyclooxygenase-2 enzyme.
The compounds found in chitosan from haruan fish scales are aminoethyl chitosan,
carboxymethyl chitosan, and N-succinyl chitosan. Purpose: To determine the
interaction of chitosan derivative compound from scales of haruan fish (Channa
striata) on the inhibition of cyclooxygenase-2 enzyme expression. Methods: This
research is in silico research used in the development of candidate drug compounds
using the molecular docking method. The docking process was carried out using
the Autodock Vina program which was integrated into the PyRx application and
visualized using BIOVIA Discovery Studio. Result : the best bond is the interaction
between the receptor and aminoethyl chitosan with a binding affinity of -9.0
kcal/mol and has the most hydrogen interactions compared to the interaction
between the receptor and the comparison ligand, has the most hydrogen
interactions. Conclusion : Haruan fish scale chitosan derivative compounds has a
good interactions with the cyclooxygenase-2 enzyme, which means it has potential
as an anti-inflammatory.

Keywords: In Silico, cyclooxygenase-2, inflammation, chitosan from haruan
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RAM : Random Access Memory
RISKESDAS : Riset Kesehatan Dasar

RNA : Ribonucleid Acid

TLR : Tool Like Receptor

TLR4 : Toll-Like Receptor 4

TPSA . Topological Polar Surface Area
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