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RINGKASAN

STUDI IN SILICO SENYAWA AKTIF Stachytarpheta jamaicensis
SEBAGAI ANTI INFLAMASI MENGGUNAKAN CYTOSCAPE 3.7.1

Inflamasi merupakan respons alami tubuh terhadap cedera, seperti yang
terjadi setelah tindakan pencabutan gigi, yang menjadi masalah kesehatan
signifikan di Kalimantan Selatan. Penggunaan obat-obatan modern seringkali
disertai efek samping, sehingga mendorong pencarian alternatif dari bahan alam.
Tanaman pecut kuda (Stachytarpheta jamaicensis) secara tradisional telah
digunakan untuk penyembuhan luka dan pengobatan berbagai penyakit. Tanaman
ini diketahui mengandung senyawa aktif seperti Luvangetin dan Xanthyletin yang
berpotensi sebagai antiinflamasi. Seiring dengan perkembangan teknologi dan
adanya keterbatasan pada uji konvensional, penelitian in silico menjadi metode
yang efisien untuk penemuan kandidat obat.

Hasil analisis farmakologi jaringan menunjukkan bahwa Tumor Necrosis
Factor (TNF), Interleukin-6 (IL6), dan Protein Kinase B (AKT1) merupakan tiga
protein target utama yang paling berpengaruh dalam jaringan interaksi inflamasi.
Hasil uji ADMET dan drug-likeness menunjukkan bahwa Luvangetin dan
Xanthyletin memenuhi Aturan Lipinski (Lipinski's Rule of Five) dan memiliki
profil farmakokinetik serta toksisitas yang baik, sehingga layak untuk
dikembangkan sebagai obat. Hasil molecular docking menunjukkan bahwa
Xanthyletin memiliki afinitas ikatan terkuat terhadap TNF dengan nilai -7,7
kkal/mol, diikuti oleh Luvangetin dengan nilai -7,5 kkal/mol. Nilai ini lebih baik
dibandingkan dengan ligan pembanding Diclofenac (-7,0 kkal/mol). Interaksi
kedua senyawa dengan protein target distabilkan oleh ikatan hidrogen dan
hidrofobik pada residu asam amino kunci yang serupa dengan Diclofenac, yang
mengindikasikan mekanisme kerja yang mirip.Senyawa aktif Xanthyletin dan
Luvangetin dari Stachytarpheta jamaicensis memiliki potensi yang signifikan
sebagai agen antiinflamasi dengan menargetkan protein kunci seperti TNF, IL6,
dan AKTI1. Xanthyletin menunjukkan potensi paling kuat berdasarkan afinitas
ikatannya. Penelitian lebih lanjut secara in vitro dan in vivo disarankan untuk
memvalidasi temuan ini.
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SUMMARY

AN IN SILICO STUDY OF THE ACTIVE COMPOUNDS OF
STACHYTARPHETA JAMAICENSIS AS AN ANTI-INFLAMMATORY
USING CYTOSCAPE 3.7.1

Inflammation is a natural bodily response to injury, such as that occurring
after tooth extraction, a significant health issue in South Kalimantan. The use of
modern drugs is often accompanied by side effects, prompting the search for
alternatives from natural sources. The snakeweed plant (Stachytarpheta
Jjamaicensis) has been traditionally used for wound healing and treating various
ailments. This plant is known to contain active compounds such as Luvangetin
and Xanthyletin, which have potential as anti-inflammatory agents. In line with
technological advancements and limitations in conventional testing, in silico
research has become an efficient method for drug candidate discovery.

The network pharmacology analysis revealed that Tumor Necrosis Factor
(TNF), Interleukin-6 (IL6), and Protein Kinase B (AKTI) were the three most
influential target proteins in the inflammatory interaction network. The ADMET
and drug-likeness tests showed that Luvangetin and Xanthyletin comply with
Lipinski's Rule of Five and possess favorable pharmacokinetic and toxicity
profiles, making them viable for drug development. Molecular docking results
indicated that Xanthyletin had the strongest binding affinity towards TNF with a
value of -7.7 kcal/mol, followed by Luvangetin at -7.5 kcal/mol. These values were
better than that of the reference ligand, Diclofenac (-7.0 kcal/mol). The
interactions of both compounds with the target proteins were stabilized by
hydrogen and hydrophobic bonds at key amino acid residues similar to those of
Diclofenac, suggesting a comparable mechanism of action. The active compounds
Xanthyletin and Luvangetin from Stachytarpheta jamaicensis have significant
potential as anti-inflammatory agents by targeting key proteins like TNF, IL6, and
AKTI. Xanthyletin demonstrated the most potent potential based on its binding
affinity. Further in vitro and in vivo studies are recommended to validate these
findings.
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ABSTRAK

STUDI IN SILICO SENYAWA AKTIF Stachytarpheta jamaicensis
SEBAGAI ANTI INFLAMASI MENGGUNAKAN CYTOSCAPE 3.7.1

Aryandi Syaputra, Juliyatin Putri Utami, Isnur Hatta

Latar Belakang: Inflamasi pasca-tindakan medis seperti pencabutan gigi
merupakan masalah umum yang memerlukan penanganan. Tanaman pecut kuda
(Stachytarpheta jamaicensis) telah digunakan secara tradisional untuk
antiinflamasi dan mengandung senyawa aktif Luvangetin dan Xanthyletin.
Penelitian in silico menawarkan pendekatan yang cepat dan hemat biaya untuk
mengeksplorasi potensi terapeutik dari senyawa alami. Tujuan: Penelitian ini
bertujuan untuk menganalisis potensi antiinflamasi dari senyawa aktif S.
Jjamaicensis dengan mengidentifikasi target protein utama dan memvalidasi
interaksinya melalui metode komputasi. Metode: Penelitian ini menggunakan
pendekatan in silico melalui farmakologi jaringan dan penambatan molekuler.
Gen-gen terkait inflamasi diidentifikasi dari basis data DisGeNET. Jaringan
interaksi protein-protein (PPI) dianalisis menggunakan Cytoscape untuk
menentukan protein hub berdasarkan Degree, Betweenness Centrality (BC), dan
Closeness Centrality (CC). Sifat kelayakan obat (Lipinski) dan profil
farmakokinetik (ADMET) dari senyawa Luvangetin dan Xanthyletin diuji.
Penambatan molekuler dilakukan menggunakan PyRx (AutoDock Vina) untuk
menganalisis interaksi senyawa dengan protein target, dengan Diclofenac sebagai
kontrol. Hasil: Analisis jaringan berhasil mengidentifikasi TNF, IL6, dan AKT1
sebagai protein target utama dalam proses inflamasi. Kedua senyawa (Luvangetin
dan Xanthyletin) menunjukkan profil kelayakan obat dan ADMET yang baik.
Hasil penambatan molekuler menunjukkan afinitas ikatan yang kuat dari kedua
senyawa terhadap protein target, di mana Xanthyletin menunjukkan ikatan paling
stabil dibandingkan Luvangetin.

Kata Kunci: Stachytarpheta jamaicensis, Antiinflamasi, In Silico, Molecular
Docking, Xanthyletin, Luvangetin, TNF, IL6, AKT]I.



ABSTRACT

AN IN SILICO STUDY OF THE ACTIVE COMPOUNDS OF
STACHYTARPHETA JAMAICENSIS AS AN ANTI-INFLAMMATORY
USING CYTOSCAPE 3.7.1

Aryandi Syaputra, Juliyatin Putri Utami, Isnur Hatta

Background: Post-procedural inflammation, such as after tooth extraction, is a
common problem requiring management. The snakeweed plant (Stachytarpheta
Jjamaicensis) has been traditionally used for its anti-inflammatory properties and
contains the active compounds Luvangetin and Xanthyletin. In silico research
offers a rapid and cost-effective approach to exploring the therapeutic potential of
natural compounds. Objective: This study aimed to analyze the anti-inflammatory
potential of the active compounds from S. jamaicensis by identifying key protein
targets and validating their interactions through computational methods.
Methods: This research employed an in silico approach using network
pharmacology and molecular docking. Inflammation-related genes were identified
from the DisGeNET database. The protein-protein interaction (PPI) network was
analyzed using Cytoscape to determine hub proteins based on Degree,
Betweenness Centrality (BC), and Closeness Centrality (CC). The drug-likeness
(Lipinski) and pharmacokinetic profiles (ADMET) of Luvangetin and Xanthyletin
were evaluated. Molecular docking was performed using PyRx (AutoDock Vina)
to analyze the interaction of the compounds with the target proteins, with
Diclofenac serving as a control. Results: Network analysis successfully identified
TNF, IL6, and AKT1 as the primary protein targets in the inflammatory process.
Both compounds (Luvangetin and Xanthyletin) exhibited favorable drug-likeness
and ADMET profiles. Molecular docking results showed strong binding affinities
of both compounds towards the target proteins, with Xanthyletin displaying the
most stable bond surpassing Luvangetin.

Keywords: Stachytarpheta jamaicensis, Anti-inflammatory, In Silico, Molecular
Docking, Xanthyletin, Luvangetin, TNF, IL6, AKT1.
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