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ABSTRACT 

Stunting is a chronic malnutrition condition in children under five years old. One of the factors  causing stunting is 
the presence of the Giardia intestinalis  parasite which can interfere with the absorption of fats and carbohydrates 
from food digested by the body or called malnutrition. Giardia intestinalis antiparasitic drugs circulating in the 
community today are generally synthetic chemical products. This certainly has an impact on long-term human health, 
especially children. Therefore, the selection of alternative traditional medicine is a solution to the use of synthetic 
drugs. In Indonesia, the secang plant is found abundantly and empirically has the potential to be used as an 
antiparasitic. The purpose of this study was to determine the potential of the active compound C. sappan L. as a drug 
candidate according to Lipinski, the effect of C. sappan L.  compounds on fructose 1,6 biphosphate aldolase protein 
on stunting, and the effectiveness of brazilein and metronidazole against giardiasis infection. This research method is 
an in silico test with a molecular docking method on the active compounds of C. sappan L. and their interaction with 
fructose 1.6 biphosphat aldolase protein. Pharmacodynamic physicochemical data from the active compounds of 
brazilein obtained the value of proton donors and proton recipients fulfill Lipinski's rule, where according to 
Lipinski's rule a maximum of five proton donors and ten proton recipients. Thus, the molecular weight is less than 
500 and the molar refraction is in the range of 30-120. Brazilein compound inhibit protein 1,6 biphosphates by 
binding to 8 amino acid residues (Ser 213, Ser 212, Val 254, Asn 253, Asp 255, Asp 83, Arg 259, His 178) so that 
the activity of fructose 1,6 biphosphates decreases and has potential as a preventive and curative agent against 
stunting. 
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ABSTRAK 
Stunting merupakan kondisi malnutrisi kronis pada anak balita (bawah lima tahun). Faktor penyebab stunting salah 
satunya disebabkan oleh adanya parasit Giardia intestinalis yang dapat mengganggu penyerapan lemak dan 
karbohidrat dari makanan yang dicerna oleh tubuh atau disebut dengan malnutrisi. Obat antiparasit Giardia 
intestinalis yang beredar di masyarakat saat ini umumnya merupakan produk sintetis bahan kimia. Hal ini tentu 
berdampak pada jangka panjang kesehatan manusia, terutama anak-anak. Oleh karena itu pemilihan alternatif obat 
traditional menjadi solusi penggunaan obat sintetis. Di Indonesia, tanaman secang ditemukan melimpah dan secara 
empiris berpotensi dapat digunakan sebagai antiparasit. Tujuan dari penelitian ini adalah mengetahui potensi 
senyawa aktif C. sappan L. sebagai kandidat obat menurut Lipinski, pengaruh senyawa aktif C. sappan L.  terhadap 
protein fruktosa 1,6 bifosfat aldolase pada stunting serta efektivitas interaksi senyawa brazilein dan metrodinasol 
 terhadap infeksi giardiasis. Metode penelitian ini adalah uji in silico dengan metode molecular docking terhadap 
senyawa aktif C. sappan L. dan interaksinya terhadap protein fruktosa 1.6 bifosfat aldolase. Data fisikokimia 
farmakodinamik dari senyawa aktif brazilein diperoleh nilai donor proton dan penerima proton memenuhi aturan 
Lipinski, dimana menurut aturan Lipinski maksimal lima donor proton dan sepuluh penerima proton. Kemudian 
bobot molekul kurang 500 dan refraksi molar berada pada rentang 30- 120. Senyawa brazilein menghambat protein 
1,6 biofosfat dengan berikatan pada 8 residu asam amino (Ser 213, Ser 212, Val 254, Asn 253, Asp 255, Asp 83, Arg 
259, His 178) sehingga aktivitas fructose 1,6 biofosfat menurun dan berpotensi sebagai agen preventif dan kuratif 
terhadap stunting. 
 
Kata Kunci: malnutrisi, sappanchalcones, secang, obat, alami  
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PENDAHULUAN 

 

Stunting merupakan kondisi malnutrisi kronis 

pada anak balita (bawah lima tahun). Dalam 

patofisiologi stunting, inflamasi berperan penting 

dengan menginduksi resistensi growth hormone 

(GH), meningkatkan kebutuhan nutrisi tubuh dan 

anemia (Kurniawati 2021). Stunting meng-

akibatkan terganggunya pertumbuhan pada anak 

untuk mencapai potensi pertumbuhan linier. Hal 

tersebut bisa dipicu oleh adanya makanan yang 

sudah terkontaminasi oleh mikroba pathogen dan 

masuk ke saluran pencernaan yang memicu 

ketidakseimbangan komposisi mikrobiota usus. 

Data stunting di Indonesia menunjukkan bahwa 

prevalensi stunting secara nasional terjadi 

peningkatan dari 35,6% (tahun 2010) menjadi 

37,2% (tahun 2013) dan menjadi 30,8% (tahun 

2018) (Kemenkes RI 2018). Hingga saat ini kasus 

stunting menjadi fokus perhatian pemerintah 

hingga tahun 2023 ini.  

Faktor penyebab stunting salah satunya 

disebabkan oleh adanya parasit Giardia 

intestinalis yang dapat mengganggu penyerapan 

lemak dan karbohidrat dari makanan yang dicerna 

oleh tubuh atau disebut dengan malnutrisi. 

Malnutrisi yang berkepanjangan akan berujung 

pada kondisi stunting. Parasit Giardia intestinalis 

merupakan organisme protozoa berflagel 

penyebab penyakit diare akut atau kronis pada 

pencernaan manusia. Giardia intestinalis menjadi 

vektor penyebab malnutrisi yang berujung pada 

kejadian stunting.  World Health Organization 

(WHO) memperkirakan bahwa 200 juta orang 

akan terinfeksi Giardia intestinalis setiap tahunnya 

dengan tingkat prevalensi giardiasis yang 

bervariasi sekitar 4-42%. Tingkat prevalensi pada 

negara berkembang prevalensinya 20-30% 

(Robertson 2008). Sehingga diperlukan senyawa 

aktif sebagai anti-parasit yang diperlukan untuk 

menekan inflamasi akut pada pencernaan anak. 

Infeksi parasit gastrointestinal memicu 

berkurangnya nafsu makan dan mempengaruhi 

kontrol neuroendokrin.  Sel enteroendokrin meng-

induksi perluasan sitokin kemudian mengubah 

ekspresi reseptor rasa dan pelepasan hormon rasa 

kenyang (Shea 2017). Dalam patofisiologi 

stunting, inflamasi yang berkepanjangan berperan 

menginduksi resistensi hormon pertumbuhan, 

peningkatan kebutuhan nutrisi tubuh dan anemia 

(Putra dkk. 2021). Protein fructose 1.6 bifosfat 

aldolase Giardia intestinalis merupakan protein 

inhibitor penyebab stunting. Melalui peng-

hambatan protein tersebut dapat menekan 

penyebab infeksi giardiasis pada manusia. 

Obat antiparasit Giardia intestinalis yang 

beredar di masyarakat saat ini umumnya me-

rupakan produk sintetis bahan kimia dan 

mengandung antibiotik. Hal ini tentu berdampak 

pada jangka panjang kesehatan manusia, terutama 

anak-anak. Penggunaan obat antiparasit me-

ngandung antibiotik yang dapat memicu alergi dan 

resistensi terhadap mikroorganisme tertentu. Oleh 

karena itu pemilihan alternatif obat traditional 

menjadi solusi penggunaan obat sintetis. Tren 

masyarakat saat ini perlahan beralih ke tanaman 

tradisional karena mereka mempercayai bahwa 

tanaman tradisional cenderung lebih aman. 

Tanaman herbal merupakan tanaman yang 

diketahui banyak mengandung senyawa-senyawa 

metabolit sekunder dan juga berupa minyak 

esensial yang kemudian dapat dijadikan sebagai 

obat herbal ataupun suatu produk yang berfungsi 

sebagai larvasida alami.  

Penelitian mengenai obat dalam industri farmasi 
semakin berkembang, diantaranya meng-gunakan 
pemodelan molekuler untuk mempelajari 
hubungan struktur dan aktivitas suatu obat 
(Hughes 2011). Pemodelan tersebut menguji sifat 
farmakodinamik mencakup potensi, afinitas, 
kemanjuran, dan selektivitas suatu obat dan juga 
menguji sifat farmakokinetik (penyerapan, 
distribusi, metabolisme, ekskresi dan toksisitas 
(ADME)) (Lipinski 2012). Sifat-sifat yang tidak 
diinginkan pada senyawa akan menyebabkan 
kegagalan dalam pengembangan obat. Pada 
penelitian ini, senyawa aktif dari Caesalpinia 
sappan L. dianalisis sifat ADME berdasarkan 
bioavailabilitas secara oral, volume distribusi, 
penyerapan ke saluran pencernaan, dan evaluasi 
protein ikat plasma. 

Di Indonesia, tanaman secang ditemukan 

melimpah dan secara empiris berpotensi dapat 

digunakan sebagai antiparasit. Secang merupakan 

salah satu jenis tanaman kayu yang termasuk 

dalam Famili Caesalpiniaceae dengan nama ilmiah 

Caesalpinia sappan L. Secang (Caesalpinia 

sappan L.) merupakan salah satu tanaman yang 

sering dimanfaatkan terutama bagian kulit kayu 

ulin sebagai pewarna.  

Tanaman secang diketahui dapat mengurangi 

proliferasi sel kanker usus dengan kandungan 
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senyawa Protosappanin B yang terkandung di 

dalamnya. Kandungan fraksi protein dalam secang 

diketahui mampu menunjukkan aktivitas 

imunostimulan (stimulasi sistem kekebalan tubuh) 

dengan meningkatkan sel peritoneal (Shrishailappa 

et al. 2004). Tanaman secang (C. sappan L.) juga 

bermanfaat menekan penyakit metabolik kronis 

diantaranya adalah sebagai antiparasit pada organ 

gastrointestinal (Xihua Yang et al. 2015).  Terkait 

dengan aktivitas antiparasit, tanaman secang 

berpotensi dapat menjadi imunostimulan dan 

terapi pengobatan antiparasit sehingga akan 

mengurangi peluang serangan patogen khususnya 

parasit Giardia intestinalis. 

Untuk memprediksi aktivitas antiparasit 

dilakukan uji in silico dengan metode molecular 

docking. Berdasarkan beberapa penelitian 

sebelumnya ditemukan bahwa Metode Molecular 

docking dapat digunakan untuk memprediksi 

interaksi terbaik antara senyawa obat dengan 

protein. Uji in silico telah menjadi metode yang 

digunakan untuk mengawali penemuan senyawa 

obat baru dan untuk meningkatkan efisiensi dalam 

optimasi aktivitas suatu senyawa (Hardjono  

2013). Berdasarkan solusi penelitian terdahulu, 

bahwa uji in silico memiliki potensi yang besar 

dalam memprediksi potensi suatu senyawa obat 

sebelum dilakukan uji in vivo maupun in vitro.  

Berdasarkan deskripsi tersebut, dapat di-

simpulkan bahwa potensi senyawa aktif dapat diuji 

menggunakan in silico untuk mengetahui interaksi 

ligan dan reseptor obat. Metode tersebut dapat 

digunakan untuk mengetahui karaksteristik 

kandidat obat dan aktivitasnya terhadap prediksi 

penyakit stunting. Maka dari itu, penulis ingin 

menyajikan informasi terkait Potensi Senyawa 

Bioaktif C. sappan Sebagai Antiparasit Intestinal 

Pada Kejadian Stunting Anak Secara In Silico.  

 

BAHAN DAN CARA KERJA 

 

Protein Fructose-1,6-bisphosphate Aldolase 

(ID: 2ISV) diperoleh dari Protein Data Bank 

(PDB) database http://www.rcsb.org/pdb/home/

home.do. Struktur brazilein (CID 6453902), 

brazilin (CID 73384), protosappanin A (CID 

128001), protosappanin B (CID 13846689) dan 

sapphancalcone (CID: 5319493) diperoleh dari 

database PubChem (https://pubchem.ncbi.nlm.nih. 

gov/). Untuk meminimalisir energi menggunakan 

perangkat lunak PyRx virtual screening program 

Open Babel tool. Dengan perangkat lunak PyRx 

digunakan untuk mengubah file SDF ligan kedalam 

bentuk file pdb. Dengan menggunakan Discovery 

Studio Client 4.1. Protein model yang diperoleh 

dari database yang diperoleh dibersihkan dari 

molekul air maupun ligan yang berikatan meng-

gunakan perangkat lunak PyRX 0.8. 

Protein fructose 1,6 bifosfat aldolase  dan 

masing-masing senyawa bioaktif C. sappan L 

dipasangkan menggunakan AutoDock Vina di 

PyRx 0.8 untuk menentukan energi pengikatan dan 

interaksinya. Pusat kisi protein 1,6 bifosfat aldolase 

terletak pada X=21,25, Y=35,42, Z=29,27, dan 

dimensi kisi adalah X=71,01, Y=66,86, dan Z= 

67,46. Kelima senyawa bioaktif C. sappan L. 

dipasangkan sebagai ligan dengan protein fructose 

1,6 bifosfat aldolase. Selain itu, metronidasol juga 

dipasangkan dengan protein tersebut untuk 

memverifikasi interaksi fructose 1,6 bifosfat 

aldolase dan senyawa bioaktif C. sappan L. 

Visualisasi 3D dan 2D dari interaksi protein-ligan 

dilakukan dengan menggunakan Biova Discovery 

Studio Client 3.5.   

Canonical SMILE dari brazilein, brazilin, 

protosappanin A, protosappanin B dan  sapphan-

calcones diambil dari PubChem. Sifat fisikokimia dan 

fungsi biologis dari senyawa tersebut diprediksi 

menggunakan SWISS ADME (Syahputra 2014). 

Pemodelan tersebut menguji sifat farmakodinamik 

mencakup potensi, afinitas, kemanjuran, dan 

selektivitas suatu obat dan juga menguji sifat 

farmakokinetik (penyerapan, distribusi, metabolisme, 

ekskresi dan toksisitas (ADME)) (Lipinski 2012).  

 

HASIL 

 

Sifat fisikokimia, farmakokinetik, dan karak-

teristik biologis.  

Prediksi sifat fisikokimia senyawa aktif dari C. 

sappan L ditunjukkan pada Tabel 1. Keempat 

senyawa aktif C sappan L. yaitu brazilein, brazilin, 

protosappanin A dan sappanchalcones telah 

memenuhi aturan Lipinski, yang dilakukan dengan 

ketentuan berat molekul kurang dari 500, akseptor 

hidrogen kurang dari 5, donor hidrogen kurang dari 

10, refraksi molar rentang 30-120 dan koefisien 

partisi oktanol-air (log-P) yang tidak melebihi 5. 

Data tersebut meng-indikasikan bahwa 

protosappanin B tidak sesuai sebagai kandidat obat 

http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do
http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do
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berdasarkan aturan Lipinski dengan penerima 

proton lebih dari 5 (Lipinski et al. 2001).  

Parameter fisikokimia   mempengaruhi interaksi 

antara molekul obat dengan membrane sel lipofilik 

reseptor (Huile Gao & Xiaoling Gao 2019). 

Hasil topological PSA menunjukkan seluruh 

senyawa bioaktif C sappan L memiliki nilai TPSA 

< 140Å yang berarti peran penetrasi otak berjalan 

baik dibandingkan absorbs intestinal. Hasil 

karakteristik farmakokinetik, sifat drug-likeness 

dari kelima senyawa aktif C sappan L. memiliki 

keterangan yes, 0 violation for Lipinski. Hal ini 

menunjukkan kelima senyawa tersebut tidak 

memiki persyaratan khusus sebagai kandidat obat. 

Hasil kelarutan air (water solubility) senyawa 

bioaktif C sappan L menunjukkan rentang  -1,86 

log mol/L hingga -3,35 log mol/L. Sementara Log 

Kp senyawa bioaktif C sappan L  menunjukkan 

rentang -6.20 cm/s hingga -7,98 cm/s (tabel 2). 

Molekular docking. Dilakukan preparasi dan 

pemisahan protein dengan ligand yang bertujuan 

untuk menyediakan ruang untuk ter-jadinya ikatan 

atau interaksi (Rahmania 2016). Dilakukan 

penambahan hidrogen agar interaksi antar ligan 

dan protein terjadi secara optimal dan docking 

memiliki suasana yang mirip dengan pH dalam 

tubuh manusia (pH=7) (Frimayanti 2021). Selain 

penambahan hidrogen, dilakukan pengaturan grid 

box agar terbentuk konformasi antara ligand 

dengan protein target (Suherman 2020). 

Hasil docking diperoleh kemudian di-

visualisasikan secara 2D maupun 3D residu asam 

amino yang terbentuk antara reseptor (protein 

target) dengan ligand menggunakan Biova 

Discovery Studio. Nilai RMSD diukur untuk 

mengevaluasi penyimpangan, dimana nilai RMSD 

yang besar menunjukkan adanya penyimpangan 

yang besar dan sebaliknya (Suherman, 2020). Nilai 

RMSD yang valid yaitu <2Å. Berdasarkan hasil 

yang diperoleh didapatkan nilai RMSD sebesar 

1,33 Å, dengan demikian molecular docking telah 

tervalidasi. 

Senyawa aktif brazilein merupakan salah satu 

senyawa yang terdapat dalam C sappan L. Jika 

dibandingkan dengan senyawa lainnya, senyawa 

brazilein memiliki energi ikatan yang rendah yaitu 

-8.0 kcal/mol dibandingkan brazilin -7.2 kcal/mol, 

protosappanin A -7,6 kcal/mol, protosappanin B 

sebesar -7,0 kcal/mol dan sappanchalcones -7,8 

kcal/mol.  Selain itu, senyawa brazilein memiliki 8 

ikatan asam amino. Ikatan asam amino tersebut 

adalah Ser 213, Ser 212, Val 254, Asn 253, Asp 

255, Asp 83, Arg 259, His 178 (tabel 3). Energi 

ikatan terendah dan adanya ikatan hidrogen dalam 

hasil docking, menyatakan ikatan tersebut adalah 

ikatan yang kuat dan berpotensi menghambat 

fructose 1.6 bifosfat aldolase (Gabriella 2021). 

Oleh karena itu senyawa brazilein dipilih sebagai 

senyawa aktif yang dipakai untuk interaksi 

senyawa ligand dengan protein fructose 1,6 

bifosfat aldolase. Hal ini mengindikasikan bahwa 

No Karakteristik 
Keterangan 

brazilein brazilin protosappanin A protosappanin B sappanchalcones 

1 Berat molekul 284,26 g/mol 286,28 g/mol 272,25 g/mol 304,29 g/mol 286,28 g/mol 

2 Donor proton 3 4 3 5 3 

3 Penerima proton 5 5 5 6 5 

4 Refraksi molar 74,39  75,20 72,30 79,27 78,81 

5 Log p 1,50 1,53 1,37 1,58 2,17 

6 TPSA 86,99 Å 90,15 Å 86,99 Å 110,38 Å 86,99 Å  

 

Tabel 1: Karakteristik Fisik dan KimiaSappanchalcones 

No Karakteristik 

Keterangan 

brazilein brazilin protosappanin A protosappanin B sappanchalcones 

1 drug-likeness Yes; 0 

violation 

Yes; 0 

violation 

Yes; 0 violation Yes; 0 violation Yes, 0 violation 

2 Log Kp -7,98 cm/s -6,20 cm/s -6,56 cm/s -7,45 cm/s -6,20 cm/s  

3 Water solubility 

(Log S) 

-1,86 log 

mol/L 

-3,35 log 

mol/L 

-3,21 log mol/L -2,69 log mol/L -3,35 log mol/L  

 

Tabel 2: Karakteristik Farmakokinetik Sappanchalcones 
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ADMET penting dalam mendesain kandidat obat 

terutama obat dari senyawa bioaktif kaitannya 

dengan memprediksi dan melakukan skrining efek 

fisiologis senyawa (Pires et al. 2015).  

 

Metode Molekular Docking Visualisasi hasil 

Docking Ligand-Reseptor Obat 

Dalam menentukan interaksi senyawa aktif 

secang, menggunakan analisa molecular docking 

untuk menentukan interaksi spesifik antar ligan, 

dalam hal ini senyawa aktif secang dengan protein 

target fruktosa 1,6 bifosfat aldolase. Protein 

fructose 1.6 bifosfat aldolase dan senyawa bioaktif 

brazilein, brazilin, protosappanin A, protosappanin 

B dan sappanchalcones masing-masing 

dipasangkan menggunakan AutoDock Vina di 

PyRx 0.8 untuk menentukan energi pengikatan 

dan interaksinya.  Sementara sebagai pembanding 

interaksi, dilakukan pemasangan protein fructose 

1.6 bifosfat aldolase dengan metrodinasol. 

Molecular docking secara efektif 

menggambarkan interaksi antara enzim dan 

molekul kecil (Zhu et al. 2019). Kemudian, 

interaksi enzim fructose 1.6 bifosfat aldolase 

(2ISV) dengan kandungan senyawa aktif dari C. 

sappan L. Dalam penelitian ini dideskripsikan 

dengan menggunakan studi molecular docking. 

Struktur 3D protein dari reseptor fructose 1.6 

bifosfat aldolase dengan kode Pdb 2ISV serta 

digunakan senyawa aktif senyawa aktif C. sappan 

L. sebagai pasangan ligand.  

Hasil molecular docking yang dilakukan 

memperoleh docking dengan besaran energi ikatan 

yang berbeda. Adapun energi ikatan yang diambil 

adalah nilai energi yang paling negatif karena 

memiliki interaksi yang kuat. Hal ini karena 

adanya gugus-gugus fungsi polar pada ligan 

seperti metil (-CH3), hidroksil (-OH) dan amina (-

NH3) pada masing-masing ligan C. sappan L. 

yang diuji (Syahputra 2014).  Jenis asam amino 

senyawa tersebut berfungsi sebagai inhibitor  

protein fructose 1.6 bifosfat aldolase Giardia 

intestinalis penyebab stunting  

 

PEMBAHASAN 

 

Uji Farmakokinetik, farmakodinamik dan drug- 

likeness Sebagai Kandidat Obat  

Efek obat dapat ditentukan oleh konsentrasi 

obat pada reseptor targetnya dan efek  

farmakodinamik dari interaksi reseptor 

dengan obat (Negus & Banks 2018). Uji 

Farmakodinamik dilakukan untuk melihat data 

fisikokimia dan druglikeness dari suatu kandidat 

obat. Uji farmakodinamik yang baik harus 

mengikuti aturan dari lipinski (Lipinski 2004).  

 

Uji Farmakokinetik, farmakodinamik dan drug- 

likeness Sebagai Kandidat Obat  

Efek obat dapat ditentukan oleh konsentrasi 

obat pada reseptor targetnya dan efek 

farmakodinamik dari interaksi reseptor dengan 

obat (Negus & Banks 2018). Uji Farma-kodinamik 

dilakukan untuk melihat data fisikokimia dan 

druglikeness dari suatu kandidat obat. Uji 

farmakodinamik yang baik mengikuti aturan dari 

lipinski (Lipinski 2004).  

Data fisikokimia farmakodinamik dari senyawa 

aktif dan obat diperoleh senyawa brazilein, brazilin, 

protosappanin A dan sappanchalcones memiliki nilai 

donor proton dan penerima proton memenuhi 

aturan Lipinski, dimana menurut aturan Lipinski 

maksimal lima donor proton dan sepuluh penerima 

proton. Kemudian bobot molekul kurang 500, Log 

p kurang dari 5 dan refraksi molar berada pada 

rentang 30- 120 (Lipinski 2004).  Berdasarkan 

hasil analisis farmakokinetik dari senyawa bioaktif 

C. sappan L berkontribusi pada kemampuan 

senyawa dalam melakukan absorbs, distribusi, 

metabolism, ekskresi dan toksisitas. Prediksi 

Senyawa aktif 

C. sappan 

Pubchem ID Binding 

affinity 

Ikatan Asam Amino 

Brazilein CID 6453902 -8,0 ± 0.0 Ser 213, Ser 212, Val 254, Asn 253, Asp 255, Asp 83, Arg 259, His 178 

Brazilin CID 73384 -7,2 ± 0.0 Ser 50, Arg 259, Asp 255, His 178, His 84, His 210 

Protosappanin A CID 128001 -7,6 ± 0.0 Asp 255, His 178, Gly 211, Asn 253, His 84, Ser 50 

Protosappanin B CID 13846689 -7,0 ± 0.0 His 84, Gly 211, Arg 256, Asp 255, Ser 256, His 178 

Sappanchalcones CID 5319493 -7,8 ± 0.0 Arg 51, Asp 53, Gln 48, His 178, His 210, Ser 256, Gly 179, His 84  

 

Tabel 3. Interaksi protein-ligand glucose 1.6 bifosfat aldolase (2ISV) dengan senyawa senyawa bioaktif C. : 
sappan L  
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Gambar 1: Visualisasi interaksi molekul 3D, interaksi ligan dan 2D  senyawa aktif C sappan L. (A) Brazilein 
(B) Brazilin (C) Protosappanin A (D) Protosappanin B (E) Sappanchalcones  
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memiliki peran dapat bervariasi tergantung pada 

substrat (Sakulkeo et al. 2022). Dalam penelitian 

ini, peningkatan afinitas ikatan enzim-substrat 

sebagian besar bergantung pada jumlah interaksi 

daripada asam amino spesifik yang terlibat dalam 

interaksi ini. Brazilein mengikat 8 residu asam 

amino lebih banyak dari metronidasol yang hanya 

mengikat 6 residu asam amino sehingga senyawa 

brazilein lebih efektif dibandingkan metronidasol 

(Gambar 1).  

Senyawa bioaktif brazilein menghambat 

protein fructose 1,6 bifosfat aldolase dengan 

berikatan pada 8 residu asam amino (Ser 213, Ser 

212, Val 254, Asn 253, Asp 255, Asp 83, Arg 259, 

His 178) sehingga aktivitas fructose 1,6 bifosfat 

menurun dan berpotensi sebagai agen preventif 
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asam amino dalam interaksi ligan-reseptor akan 

mempengaruhi kestabilan konformasi dari reseptor 

androgen. Selain itu, sifat residu yang terlibat juga 

dapat mempengaruhi stabilitas relasi antara ligan 

dengan reseptor (Devani 2023). 

 

KESIMPULAN/ CONCLUSION 

 

Senyawa bioaktif  C. sappan L seperti 

brazilein, brazilin, protosappanin A, protosappanin 

B dan sappanchalcones menunjukkan interaksi 

pengikatan yang identik. Hasil dari penelitian ini 

menunjukkan bahwa senyawa brazilein    C. sappan 

L memiliki potensi menghambat protein fructose 1.6 

bifosfat aldolase Giardia intestinalis penyebab 

stunting. Studi ini menunjukkan metode 

identifikasi senyawa yang berpotensi sebagai 

kandidat obat. Penelitian berikutnya diharapkan  

dapat melakukan simulasi dinamika molecular 

untuk  menginvestigasi proses biologis dan 

mekanisme yang relevan. 
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