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ANALISIS SENYAWA AKTIF JAHE DAN SELEDRI TERHADAP
PENYAKIT HIPERTENSI MENGGUNAKAN PENDEKATAN NETWORK
PHARMACOLOGY DAN MOLECULAR DOCKING

Jevon Chan Ho Kim

ABSTRAK

Hipertensi merupakan masalah kesehatan global dengan prevalensi tinggi
di Indonesia yang memerlukan terapi alternatif. = Penelitian ini bertujuan
mengidentifikasi senyawa aktif jahe dan seledri sebagai kandidat antihipertensi
menggunakan network pharmacology dan molecular docking. Dari 947 senyawa
awal, 111 senyawa lolos filtering, teridentifikasi 203 common targets dengan 5 hub
targets utama, dan molecular docking menghasilkan 5 senyawa terbaik (Apigenin
7-O-B-D-glucopyranoside: -11.1 kcal/mol) terhadap protein 7KP9. Jahe dan
seledri berpotensi sebagai fitofarmaka multitarget untuk validasi eksperimental
selanjutnya.

Kata kunci: degree centrality, hipertensi, jahe, molecular docking, network
pharmacology
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ANALYSIS OF ACTIVE COMPOUNDS IN GINGER AND CELERY
AGAINST HYPERTENSION USING A NETWORK PHARMACOLOGY AND
MOLECULAR DOCKING APPROACH

Jevon Chan Ho Kim

ABSTRACT

Hypertension poses a major health burden in Indonesia requiring alternative
therapies. This study identifies bioactive compounds from ginger and celery as
antihypertensive candidates using network pharmacology and molecular docking.
From 947 initial compounds, 111 passed filtering, yielding 203 common targets
with 5 hub targets, and docking identified 5 top compounds (apigenin 7-O-f3-D-
glucopyranoside: -11.1 kcal/mol) against 7KP9. Ginger and celery show multitarget
antihypertensive potential warranting experimental validation.

Keywords: degree centrality, ginger, hypertension, molecular docking,
network pharmacology

X
Analisis Senyawa Aktif..., Jevon Chan Ho Kim, Universitas Multimedia Nusantara



DAFTAR ISI

HALAMAN JUDUL . . . . . . . e e e e e i
PERNYATAAN TIDAK MELAKUKAN PLAGIAT . . . . . ... ... ... ii
HALAMAN PENGESAHAN . . . . . .. .. ... .. ... ... ..... iii
HALAMAN PERSETUJUAN PUBLIKASI KARYA ILMIAH . . . ... .. v
HALAMAN PERSEMBAHAN/MOTO . . ... ... ............ vi
KATA PENGANTAR . . . . . . . . . e e vii
ABSTRAK . . . . e e ix
ABSTRACT . . . . . . e X
DAFTARISI . . . . . o e xi
DAFTARTABEL . . . . . . . oo et e e e xiii
DAFTAR GAMBAR . . . . . . . . e Xiv
DAFTAR LAMPIRAN . . . . . . . . o XV
BAB 1 PENDAHULUAN. . . . .. ... .. ... .. ... ... 1
1.1 Latar Belakang Masalah . . . . . . ... ... ............ 1

1.2 RumusanMasalah . . . . ... ... ... .. .. ... ... 2

1.3 Batasan Permasalahan . . . . . . . ... ... ... ... ... .. 3

1.4 Tujuan Penelitian . . . . .. .. ... ... ............. 4

1.5 Manfaat Penelitian . . . . . ... ... ... ... .. ...... 5
1.5.1 Manfaat Teoritis . . . . . . . .. ... ... ... ...... 5

1.5.2 ManfaatPraktis . . . . ... ... ... ........... 5

1.6 Sistematika Penulisan . . . . . . .. ... ... ........... 6
BAB2 LANDASANTEORI .. .. ... .. ... ... ... ...... 7
2.1 Penyakit Hipertensi . . . . . ... ... ... ............ 7

2.2 Senyawa Bioaktif . . .. ... ... ... ... L. 8

23 Jahe . ... 8
24 Seledri . ... oL cu i e e e e 9

2.5 Network Pharmacology . . . . . . . . . . . . . . ... ...... 9

2.6 Degreecentrality . . . . . . . . ... 10
2.6.1 Penelitian Terdahulu . . . . .. ... ... ... ...... 11

2.7 Molecular Docking . . . . . ... .. ... .. o oL 13
2771 Ligan . . ... oL e e e 13

2772 Reseptor . . . . . . . .. 13

2.7.3 Binding Affinity . . . . . . . ... e 13

BAB 3 METODOLOGI PENELITIAN . . .. . .. ... ... .. ..... 14
3.1 DataPenelitian . . . ... ... ... ... .. 14

3.2 Peralatan Penelitian . . . . . .. ... ... ............. 14
32.1 PerangkatKeras . . . . ... .. ... ... ... ...... 14

322 PerangkatLunak . ... ... ... ... .. ... ... 15

3.3 Tahapan Penelitian . . . . ... ... ... .. .. ......... 16
33.1 StudiLiteratur . . . . . . . . ... 17

3.3.2 PengumpulanData . ... .................. 17

3.3.3 Pra-PengolahanData . . . .. ... ... . ... ...... 17

3.3.4 PengolahanData . . ... ... ... ... .. ....... 18

3.3.5 PascaPengolahanData . . . . ... .. ... . ....... 18

3.4 Molecular Docking . . . . . . . . . . . . ... 18
94 1% jgatres” ¥ & 2 W MV LA L E LR . 19

342 Reseptor. . . . . .. ... 19

3.4.3 Binding Affinity dan Scoring Function . . . . . . .. .. .. 19

xi

Analisis Senyawa Aktif..., Jevon Chan Ho Kim, Universitas Multimedia Nusantara



3.5

Kriteria Evaluasi Hasil Molecular Docking . . . . . . . ... .. ..
3.5.1 Interpretasi Nilai Binding Affinity . . . . . .. ... .. ..
3.5.2 Rentang Nilai Binding Affinity . . . .. ... ... ... ..

BAB4 HASILDANDISKUSI . . ... ... ... .. ... .......
4.1 PengumpulanData . . ... .. ... ... .. .. ... ... .
4.1.1 Pengumpulan Senyawa Herbal . . . . ... ... ... ...

4.1.2 Pengumpulan Protein Penyakit Hipertensi . . . . . . . . ..

42 Pra-Pemrosesan . . . . . .. .. .. ..o
4.2.1 Pra-Pemrosesan Data Tumbuhan . . . . . ... ... .. ..

4.2.2 Penghapusan Data Duplikat . . . . ... ... ... ....

4.2.3 Venny 2.1 Intersection: Common Targets . . . ... .. ..

43 AnalisisPPI . . . . ... ... ..
4.4 Adjacency Matrix . . . . . .. ii o e e e e e e e e e
4.5 Degree Centrality . . . . . . . . . . . e
4.6 Molecular Docking . . . . . . ... .. ... oL
4.6.1 Seleksi Struktur Protein/Reseptor . . . . . . .. ... .. ..

4.6.2 Seleksi Struktur Compound/Ligan . . . . . .. .. ... ..

4.6.3 Persiapan Docking dengan (AutoDockTools) . . . . . . . . .

4.6.4 AutoDock VinaDocking . . .. ... ... ... .. ....

4.6.5 Hasil Top 5 Binding Affinity dari Molecular Docking . . . .

4.6.6  Visualisasi Docking: 2D Ligand Interaction (LigPlot+) . . .

4.6.7 Visualisasi Docking: 3D Complex Structure (PyMOL) . . .

BABS5S SIMPULANDANSARAN . . .. .. ... ... ... .......
5.1 KesimpulandanSaran. . . . . . . ... ... ... oL
5.1.1 Kesimpulan . . . . .. ... o oo

5.1.2 Saran . .. ..o
DAFTAR PUSTAKA . . . . .

Xii
Analisis Senyawa Aktif..., Jevon Chan Ho Kim, Universitas Multimedia Nusantara



Tabel 2.1

Tabel 2.2
Tabel 3.1

Tabel 4.1
Tabel 4.2
Tabel 4.3
Tabel 4.4
Tabel 4.5
Tabel 4.6
Tabel 4.7
Tabel 4.8
Tabel 4.9
Tabel 4.10

Tabel 4.11
Tabel 4.12
Tabel 4.13
Tabel 4.14

DAFTAR TABEL

Klasifikasi tekanan darah pada orang dewasa berdasarkan

pedoman ACC/AHA [1] . . ... ... ... ....... 7
Penelitian Terdahulu Terkait degree centrality . . . . . . . 12
Interpretasi umum nilai binding affinity dalam studi

molecular docking. . . . . . . ... ... ... ...... 20
DaftardataJahe . . . . . . ... ... ... 22
Daftar data Seledri . . . . . . .. ... ... ... ... 22
Sumber dan Jumlah Protein Hipertensi dari Database . . . 24
Daftar gen dari beberapa sumber . . . . . . ... ... .. 24
Hasil BO dan DL Berdasarkan SiwssADME dan Molsoft . 26
Adjacency Matrix Interaksi Protein . . . . . ... .. ... 30
5 Protein dengan Degree Centrality Tertinggi . . . . . . . 31
5 Protein Target Utama untuk Molecular Docking . . . . . 32

10 Ligan Terpilih dari Jahe-Seledri untuk Molecular Docking 32
Perbandingan Binding Affinity Senyawa terhadap Reseptor

TKP9 . . . 35
Binding Affinity Senyawa terhadap Reseptor 9JGF . . . . . 35
Binding Affinity Senyawa terhadap Reseptor IALU . . . . 36
Binding Affinity Senyawa terhadap Reseptor 1 TUP . . . . 37
Binding Affinity Senyawa terhadap Reseptor 4EKL . . . . 37

Xiii

Analisis Senyawa Aktif..., Jevon Chan Ho Kim, Universitas Multimedia Nusantara



Gambar 2.1

Gambar 3.1
Gambar 4.1
Gambar 4.2
Gambar 4.3
Gambar 4.4
Gambar 4.5
Gambar 4.6
Gambar 4.7
Gambar 4.8
Gambar 4.9
Gambar 4.10
Gambar 4.11
Gambar 4.12
Gambar 4.13
Gambar 4.14
Gambar 4.15

DAFTAR GAMBAR

Contoh graf untuk menghitung degree centrality pada dua

node (idanj). . . . . .. .. ... ... ... ... 10
Diagram alur metodologi penelitian . . . . . . . ... .. 16
Diagram Alur Pengumpulan Data Tumbuhan . . . . . . . . 21
Diagram Alur Pengumpulan Data Penyakit . . . . . . . . . 23
Diagram Alur Pra-Pemrosesan Data Tumbuhan . . . . . . 25
Diagram Alur Pra-Pemrosesan Data Tumbuhan . . . . . . 26
Diagram Alur Pra-Pemrosesan Data Penyakit . . . . . . . 27
Hasil irisan protein penyakit dan compund . . . . . . . . . 27
Hasil irisan protein penyakit dan compund . . . . . . . . . 28
Diagram . . . . . . .. ... L 28
Interaksi hubungan antar protein . . . . . . ... .. ... 29
Diagram Alur Pra-Pemrosesan Data Penyakit . . . . . . . 29
Diagram Alur Degree Centrality . . . . . . . ... .. .. 30
Diagram Alur AutoDockTools . . . . . . . . .. ... ... 33
Contoh tahap Molecular Docking . . . . . . . ... .. .. 34
Visualisasi 3D dengan LigPlot+. . . . . ... ... .. .. 38
Visualisasi 3D dengan Pymol . . . . . . . ... ... ... 39

X1V

Analisis Senyawa Aktif..., Jevon Chan Ho Kim, Universitas Multimedia Nusantara



DAFTAR LAMPIRAN

Lampiran 1 Hasil Persentase Turnitin (Wajib Ada) . . . . ... ... ... 48
Lampiran 2 Formulir Bimbingan (WajibAda) . . . . . ... ... ... .. 49

UNIVERSITAS

MULTIMEDIA
NUSANTARA

XV
Analisis Senyawa Aktif..., Jevon Chan Ho Kim, Universitas Multimedia Nusantara



	HALAMAN JUDUL
	PERNYATAAN TIDAK MELAKUKAN PLAGIAT
	HALAMAN PENGESAHAN
	HALAMAN PERSETUJUAN PUBLIKASI KARYA ILMIAH
	HALAMAN PERSEMBAHAN/MOTO
	KATA PENGANTAR
	ABSTRAK
	ABSTRACT
	Daftar Isi
	Daftar Tabel
	Daftar Gambar
	DAFTAR LAMPIRAN

