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ABSTRAK

STUDI IN SILICO AKTIVITAS ANTIHIPERPIGMENTASI SENYAWA
KIMIA EKSTRAK ETANOL KULIT BATANG BANGKAL (Nauclea
subdita) MELALUI INHIBISI TYR DAN ESR1

Hiperpigmentasi merupakan kondisi dermatologis yang menjadi permasalahan
estetika maupun klinis, sehingga pengembangan agen terapi yang aman dan efektif
sangat diperlukan. Penelitian ini bertujuan untuk mengeksplorasi potensi senyawa
bioaktif dari ekstrak etanol kulit batang Bangkal (Nauclea subdita) sebagai agen
antihiperpigmentasi melalui pendekatan in silico dengan menargetkan enzim
tyrosinase (TYR) dan estrogen receptor I (ESR1). Sebanyak 75 senyawa hasil
identifikasi LC-MS dilakukan skrining ADMET secara in silico. Hasil skrining
diperoleh 17 senyawa, yang selanjutnya akan dilakukan simulasi molecular docking
terhadap TYR (PDB ID: 2Y9X) dan ESR1 (PDB ID: 7RS7). Hasil simulasi
menunjukkan bahwa senyawa kode 28 memiliki binding affinity terbaik terhadap
TYR, yaitu sebesar —6,4 kkal/mol. Sementara terhadap ESR1, tidak ada senyawa uji
yang memiliki afinitas lebih baik daripada native ligand maupun kontrol positif,
namun senyawa kode 28 menunjukkan afinitas terbaik (-7,8 kkal/mol) dibandingkan
senyawa Uuji lainnya. Visualisasi interaksi menunjukkan bahwa senyawa kode 28
terikat pada residu asam amino dalam situs aktif protein target, dengan interaksi
hidrofobik yang dominan. Simulasi in silico ini menyimpulkan bahwa ekstrak etanol
kulit batang N. subdita mengandung senyawa yang berpotensi sebagai agen
antihiperpigmentasi dengan selektivitas yang lebih tinggi melalui mekanisme inhibisi
terhadap TYR dibandingkan ESR1.

Kata kunci: Antihiperpigmentasi, In silico, Molecular docking, Nauclea subdita,
ESRI, TYR.
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ABSTRACT

IN SILICO STUDY OF THE ANTIHYPERPIGMENTATION ACTIVITY
OF ETHANOLIC EXTRACT COMPOUNDS FROM BANGKAL BARK
(Nauclea subdita) THROUGH TYR AND ESR1 INHIBITION

Hyperpigmentation is a dermatological condition that poses both aesthetic and
clinical concerns, making the development of safe and effective therapeutic agents
highly necessary. This study aims to explore the potential of bioactive compounds
from the ethanol extract of Bangkal bark (Nauclea subdita) as an anti-
hyperpigmentation agent through an in silico approach targeting the #yrosinase
(TYR) and estrogen receptor 1 (ESR1) enzymes. ADMET screening was performed
in silico on 75 compounds identified by LC-MS. The screening resulted in 17
compounds, which were then subjected to molecular docking simulations against
TYR (PDB ID: 2Y9X) and ESR1 (PDB ID: 7RS7). The simulation results showed
that compound code 28 has the best binding affinity to TYR, with a value of -6.4
kcal/mol. For ESR1, none of the test compounds exhibited better affinity than the
native ligand or positive control; however, compound code 28 showed the best
affinity (-7.8 kcal/mol) compared to the other test compounds. Interaction
visualization revealed that compound code 28 binds to amino acid residues in the
active site of the target protein, with dominant hydrophobic interactions. This in
silico simulation concludes that the the ethanolic extract of N. subdita stem bark
possesses potential antihyperpigmentation compounds with higher selectivity for
tyrosinase (TYR) inhibition relative to estrogen receptor 1 (ESR1).

Keywords: Antihyperpigmentation, In silico, Molecular docking, Nauclea subdita,
ESRI, TYR.
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