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ABSTRAK

STUDI IN SILICO SENYAWA AKTIF EKSTRAK KULIT
KAYU BANGKAL (Nauclea subdita) sebagai
ANTIHIPERPIGMENTASI pada BEDAK DINGIN
KALIMANTAN

Asima Rohana Siagian

Salah satu masalah kulit yang sering ditemui adalah hiperpigmentasi yang
terjadi akibat adanya sintesis melanin berlebihan. Hiperpigmentasi dapat diatasi
dengan agen anti hiperpigmentasi yang berguna dalam menghambat aktivitas enzim
tirosinase yang berperan dalam mengkatalisis proses biosintesis melanin. Kulit
kayu bangkal (Nauclea subdita) dipercaya memiliki agen anti hiperpigmentasi
karena sering digunakan sebagai bedak dingin oleh masyarakat Kalimantan.
Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui potensi senyawa aktif ekstrak kulit kayu
bangkal dalam menghambat enzim tirosinase yang akan dibandingkan dengan ligan
alami dan ligan pembandingnya secara in silico. Uji in silico dilakukan secara
penambatan molekuler dengan tahapan yaitu preparasi ligan, optimasi tirosinase
serta validasi dan penambatan. Metode penambatan molekuler telah dinyatakan
valid karena RMSD yang diperoleh < 2 A. Hasil yang diperoleh menunjukkan
bahwa terdapat beberapa senyawa yang menunjukkan penghambatan terhadap
enzim tirosinase ditandai dengan rendahnya nilai energi bebas (-AG) salah satunya
adalah Urolithin B 3-O-glucuronide dengan energi sebesar -8,81 kcal/mol. Hasil
jenis ikatan yang terjadi dalam penelitian didapatkan semua senyawa uji dapat
berinteraksi dengan bagian sisi aktif enzim tirosinase dengan jumlah interaksi
berkisar antara satu sampai empat dan dalam bentuk ikatan hidrogen. Kesimpulan
senyawa aktif ekstrak kulit kayu bangkal dapat dijadikan salah satu alternatif
antihiperpigmentasi.

Kata - kata kunci: hiperpigmentasi, kulit kayu bangkal (Nauclea subdita),
penambatan molekuler, tirosinase
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ABSTRACT

STUDY IN SILICO ACTIVE COMPOUND of BANGKAL BARK
EXTRACT (Nauclea subdita) as an ANTIHYPERPIGMENTATION
in COLD POWDER of KALIMANTAN

Asima Rohana Siagian

One of the skin problems that is often encountered is hyperpigmentation
which occurs due to excessive melanin synthesis. Hyperpigmentation can be
overcome with anti-hyperpigmentation agents that are useful in inhibiting the
activity of the tyrosinase enzyme which plays a role in catalyzing the melanin
biosynthesis process. Bangkal bark (Nauclea subdita) is believed to have an anti-
hyperpigmentation agent because it is often used as a cold powder by the people of
Kalimantan. This study aims to determine the potential of active compounds of
bangkal bark extract in inhibiting tyrosinase enzymes which will be compared with
natural ligands and their comparator ligands in silico. The in silico test was carried
out by molecular tethering with stages, namely ligand preparation, tyrosinase
optimization, and validation and tethering. The molecular tethering method has
been declared valid due to the RMSD obtained < 2 A. The results obtained showed
that there were several compounds that showed inhibition of tyrosinase enzymes
characterized by low free energy values (-AG), one of which was Urolithin B 3-O-
glucuronide with an energy of -8.81 kcal/mol. The results of the type of bond that
occurred in the study were obtained that all test compounds could interact with the
active side of the tyrosinase enzyme with the number of interactions ranging from
one to four and in the form of hydrogen bonds. Conclusion is the active compounds
in bangkal bark extract can be used as an alternative anti-hyperpigmentation agent.

Keywords: hyperpigmentation, bark of bangkal (Nauclea subdita), molecular
docking, tyrosinase
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