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RINGKASAN 
 

STUDI IN SILICO SENYAWA KITOSAN DAN TURUNANNYA 
TERHADAP OSTEOPROTEGERIN 

 

      Premature loss atau kehilangan dini gigi desidui dapat menyebabkan 
terjadinya resorpsi tulang alveolar yang kemudian menyebabkan perubahan ruang 
lengkung rahang, sehingga mengakibatkan gigi permanen berjejal saat erupsi dan 
terjadi maloklusi. Perawatan-perawatan yang sering digunakan kasus tersebut 
seperti autograft dan allograft memiliki beberapa kekurangan seperti biaya yang 
tinggi, terbatasnya jumlah material tulang yang tersedia, menyebabkan trauma 
tambahan, potensi risiko penularan penyakit yang cukup tinggi, atau bahkan 
ditolak oleh tubuh penerima, sehingga masih menjadi masalah utama yang terus 
menginspirasi untuk membuat desain bahan cangkok tulang yang baru. Kitosan 
yang memiliki osteoinduktivitas tinggi, aplikasi yang mudah, sifat antibakterial 
yang baik, dan biodegradabilitas membuatnya menjadi kandidat yang baik untuk 
bahan cangkok tulang. Bahan cangkok tulang dikatakan baik salah satunya jika 
dapat menstimulasi produksi OPG, sehingga dapat menstimulasi diferensiasi dan 
proliferasi osteoblas yang dapat mendukung proses pembentukan tulang. Oleh 
karena itu, diperlukan analisa untuk mengetahui potensi senyawa kitosan dan 
turunannya terhadap OPG. 
      Penelitian ini merupakan jenis penelitian eksperimental dengan metode in 

silico untuk menguji efektivitas senyawa kitosan dan turunannya dalam 
menstimulasi OPG 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 bahwa senyawa kitosan dan turunannya dapat 
berikatan baik dengan OPG. Senyawa yang memiliki potensi paling baik dalam 
mempercepat proses remodeling tulang alveolar melalui stimulasi OPG yaitu 
senyawa glycol chitosan (binding affinity terendah, -9,8 kkal/mol) dan 
aminoethyl-chitosan (residu asam amino yang sama paling banyak dengan ligan 
pembanding). 
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SUMMARY 

 

AN IN SILICO STUDY OF CHITOSAN AND ITS DERIVATIVES ON 

OSTEOPROTEGERIN 

 

      Premature loss or early loss of primary teeth can cause alveolar bone 

resorption which then causes changes in the arch space, resulting in crowding of 

permanent teeth during eruption and malocclusion. The treatments that are often 

used in these cases, such as autograft and allograft, have several drawbacks such 

as high costs, limited amount of available bone material, causing other trauma, 

high potential risk of disease transmission, or even being rejected by the 

recipient's body, so it is still a main problem that continues to inspire the design 

of new bone graft materials. Chitosan which has high osteoinductivity, easy 

application, good antibacterial properties, and biodegradability makes it a good 

candidate for bone graft material. Bone graft material is said to be good, one of 

which is if it can stimulate OPG production, so that it can stimulate the 

differentiation and proliferation of osteoblasts which can support the process of 

bone formation. Therefore, an analysis is needed to determine the potential of 

chitosan compounds and their derivatives on OPG. 

      This research is an experimental research with in silico method to test the 

effectiveness of chitosan and its derivatives in stimulating OPG by molecular 

docking analysis using the Autodock Vina program which is integrated in the 

PyRx application version 0.8 and visualized using BIOVIA Discovery Studio 

V21.1.0.20298 software. The results showed that chitosan compounds and their 

derivatives can bind well with OPG. Compounds that have the best potential in 

accelerating the alveolar bone remodeling process through OPG stimulation are 

glycol chitosan compounds (lowest binding affinity, -9.8 kcal/mol) and 

aminoethyl-chitosan (most of the same amino acid residue as pravastatin). 
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ABSTRAK 
 

STUDI IN SILICO SENYAWA KITOSAN DAN TURUNANNYA 
TERHADAP OSTEOPROTEGERIN 

 

Diba Eka Diputri, Renie Kumala Dewi, Juliyatin Putri Utami 
 

Latar Belakang: Kitosan merupakan kandidat yang baik untuk bahan cangkok 
tulang karena memiliki osteoinduktivitas yang tinggi, aplikasi yang mudah, sifat 
antibakterial yang baik, dan biodegradabilitas. Senyawa turunan kitosan yang juga 
dipertimbangkan dapat memiliki aktivitas yang baik sebagai bahan cangkok 
tulang di antaranya carboxymethyl chitosan, glycol chitosan, cyanoethyl chitosan, 
aminoethyl-chitosan, dimethylaminoethyl chitosan, diethylaminoethyl chitosan, 
palmitoyl-trimethyl-chitosan, dan N-succinyl chitosan. Tujuan: Mengetahui 
ikatan senyawa kitosan dan turunannya terhadap Osteoprotegerin (OPG) untuk 
mempercepat proses remodeling tulang alveolar. 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 kitosan dan turunannya dapat 
berikatan baik dengan OPG, tetapi kurang potensial jika digunakan secara oral 
karena kurang dapat diserap dengan baik oleh usus berdasarkan prediksi ADMET. 
Senyawa terbaik yang didapatkan adalah glycol chitosan (binding affinity 
terendah, -9,8 kkal/mol) dan aminoethyl-chitosan (residu asam amino yang sama 
paling banyak dengan ligan pembanding). Kesimpulan: Senyawa glycol chitosan 
dan aminoethyl-chitosan memiliki potensi paling baik dalam mempercepat proses 
remodeling tulang alveolar melalui stimulasi OPG. 
 
Kata Kunci: Remodeling tulang alveolar, kitosan, turunan kitosan, molecular 

docking, osteoprotegerin. 
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ABSTRACT 

 

AN IN SILICO STUDY OF CHITOSAN AND ITS DERIVATIVES ON 

OSTEOPROTEGERIN 

 

Diba Eka Diputri, Renie Kumala Dewi, Juliyatin Putri Utami 
 

Background: Chitosan is a good candidate for bone graft material because it has 

high osteoinductivity, easy application, good antibacterial properties, and 

biodegradability. Chitosan derivative compounds that are also considered to have 

good activity as bone graft materials include carboxymethyl chitosan, glycol 

chitosan, cyanoethyl chitosan, aminoethyl-chitosan, dimethylaminoethyl chitosan, 

diethylaminoethyl chitosan, palmitoyl-trimethyl-chitosan, and N-succinyl 

chitosan. Purpose: To determine the bonding of chitosan compound and its 

derivatives to Osteoprotegerin (OPG) to accelerate the process of alveolar bone 

remodeling. 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: 

Chitosan compound and its derivatives bind well with OPG, but are less potent 

when used orally because they are not absorbed properly by the intestine based 

on ADMET prediction. The best compounds obtained were glycol chitosan (lowest 

binding affinity, -9.8 kcal/mol) and aminoethyl-chitosan (most of the same amino 

acid residue as pravastatin). Conclusion: Glycol chitosan and aminoethyl-

chitosan have the best potential in accelerating the alveolar bone remodeling 

process through OPG stimulation. 

 

 

Keywords: Alveolar bone remodeling, chitosan, chitosan derivatives, molecular 

docking, osteoprotegerin. 
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