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ABSTRAK 

STUDI IN SILICO POTENSI SENYAWA PADA TANAMAN GANITRI 

(Elaeocarpus sphaericus) SEBAGAI ANTI TUBERKULOSIS 

Latar Belakang: Tuberkulosis paru (TBC) menjadi masalah kesehatan global. 

Penyakit ini disebabkan oleh bakteri M. tuberculosis dan bersifat menular. Global 

TB Report 2023 melaporkan bahwa Indonesia menempati posisi kedua dengan 

beban kasus TBC terbanyak di dunia. Isoniazid, salah satu obat lini pertama untuk 

TBC, sering mengalami resistensi. Tanaman ganitri memiliki potensi untuk 

dikembangkan sebagai alternatif anti-TBC.  

Tujuan penelitian: Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui potensi senyawa 

aktif dari tanaman ganitri sebagai anti-TBC dengan aktivasi protein enoyl-acyl 

carrier (INHA) dan Dihydrofolate reductase (DHFR). 

Metode penelitian: Penelitian ini dilakukan secara in silico menggunakan metode 

molecular docking antara protein INHA dan DHFR dengan senyawa uji dan 

pembanding menggunakan bantuan perangkat lunak Autodock. Senyawa uji yang 

digunakan adalah senyawa yang telah memenuhi persyaratan secara druglikeness, 

farmakokinetika, dan toksisitas. Pembanding yang digunakan adalah isoniazid. 

Kemudian, dilakukan analisis secara T-Test. 

Hasil Penelitian: Hasil skrinning senyawa tanaman ganitri didapatkan Satu 

senyawa yang memenuhi persyaratan yaitu 1-(2,4-Dihydroxyphenyl)-3-(4-

Hydroxyphenyl)Prop-2-En-1-One. Hasil docking didapatkan senyawa yang terikat 

pada protein 4KM2 yaitu -5,94 kkal/mol. Sedangkan senyawa yang terikat pada 

protein 2X23 yaitu -7,30 kkal/mol. 

Kesimpulan: Berdasarkan hasil, senyawa metabolit sekunder tanaman ganitri yang 

memiliki potensi paling baik sebagai anti-TBC yaitu  1-(2,4-Dihydroxyphenyl)-3-

(4-Hydroxyphenyl)Prop-2-En-1-One dan 2X23 sebagai protein TBC dengan 

interaksi terkuat yang terjadi membentuk ikatan hidrogen. 

Saran: perlu dilakukan perbandingan hasil docking dengan menggunakan 

perangkat lunak lain serta pengujian secara in vitro dan in vivo. 

 

Kata Kunci : anti-TBC, in silico, molecular docking, tanaman ganitri  
1Mahasiswa Universitas Muhammadiyah Gombong  
2Dosen Universitas Muhammadiyah Gombong  
3Dosen Universitas Muhammadiyah Gombong  
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ABSTRACT 

 

IN SILICO STUDY OF THE POTENTIAL OF COMPOUNDS IN THE 

GANITRI PLANT (Elaeocarpus sphaericus) AS ANTI-TUBERCULOSIS 

 

Background: Pulmonary tuberculosis (TB) is a global health problem. This disease 

is caused by the bacterium M. tuberculosis and is transmissible. The Global TB 

Report 2023 indicates that Indonesia ranks second in the world for the highest 

burden of TB cases. Isoniazid, one of the first-line drugs for TB, often faces 

resistance. The ganitri plant has potential for development as an alternative anti 

TB treatment. 

Purpose: This study aims to determine the potential of active compounds from the 

Centella asiatica plant as anti-TB agents by targeting protein enoyl-acyl carrier 

(INHA) and Dihydrofolate reductase (DHFR). 

Method: This study was conducted in silico using molecular docking methods to 

evaluate interactions between the proteins Pks13 and DHFR and test compounds, 

with the aid of Auto dock software. The test compounds used meet the criteria for 

drug-likeness, pharmacokinetics, and toxicity. Isoniazid was used as a comparator. 

Subsequent analysis was performed using T-Test. 

Results: The screening results of compounds from the ganitri plant identified three 

compounds meeting the criteria: asiaticin, beta-Caryophyllene, and centellin. The 

docking results showed binding energies for the compounds with protein 4KM2 as 

follows1-(2,4-Dihydroxyphenyl)-3-(4-Hydroxyphenyl)Prop-2-En-1-One -5.94 

kcal/mol. For protein 2X23, the binding energies were1-(2,4-Dihydroxyphenyl)-3-

(4-Hydroxyphenyl)Prop-2-En-1-One  -7.30 kcal/mol. 

Conclusion: Based on the results, the secondary metabolite compounds of the 

ganitri plant that have the best potential as anti-TB are 1-(2,4-Dihydroxyphenyl)-

3-(4-Hydroxyphenyl)Prop-2-En-1-One and 2X23 as TB proteins with the strongest 

interactions that occur in the form of hydrogen bonds. 

Recommendation: It is recommended to compare docking results using other 

software and conduct in vitro and in vivo testing. 

 

Keyword: anti-TB, in silico, molecular docking, elaeocarpus sphaericus 
1 Student of Universitas Muhammadiyah Gombong 
2 Lecturer of Universitas Muhammadiyah Gombong 
3 Lecturer of Universitas Muhammadiyah Gombong 
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BAB I 

PENDAHULUAN 

 Latar Belakang 

Dikenal juga sebagai bakteri tahan asam (BTA), Mycobacterium 

tuberculosis adalah bakteri penyebab tuberkulosis (TB), penyakit menular. 

Ketika pasien batuk atau bersin, kuman-kuman ini sangat mudah menyebar 

melalui udara (Sutarto et al., 2019). Durasi pengobatan untuk penderita TB 

cukup lama, berkisar antara enam hingga sembilan bulan. Pasien TB 

diberikan obat anti-tuberkulosis (OAT) yang terbagi dalam beberapa 

kategori. Obat-obatan isoniazid (H), rifampisin (R), pirazinamid (Z), 

etambutol (E), dan streptomisin (S) digunakan sebagai pengobatan OAT lini 

pertama (KNCV, 2020) 

Menurut laporan Global Tuberculosis Report 2020 yang diterbitkan 

oleh World Health Organization (WHO), Sekitar 1,2 juta orang meninggal 

akibat tuberkulosis pada tahun 2019, dan ada sekitar 10 juta kasus penyakit 

ini di seluruh dunia. Mayoritas kasus TBC terjadi di Asia Tenggara (44%), 

Afrika (25%), dan Pasifik Barat (18%). India (26%) dan Indonesia (8,5%) 

merupakan dua kontributor terbesar, dengan delapan negara, termasuk 

Indonesia, menyumbang dua pertiga dari seluruh kasus di seluruh dunia 

(WHO, 2020). Meskipun terjadi penurunan kasus baru TB, target rencana 

pengurangan resistensi TB tahun 2020 yang menargetkan penurunan kasus 

TB sebesar 20% antara tahun 2015 dan 2020 tidak dapat dicapai dengan 

kecepatan ini. Hanya ada penurunan kasus TB secara keseluruhan sebesar 

9% antara tahun 2015 dan 2019 (WHO, 2020). Penyakit ini membutuhkan 

pengobatan dalam situasi ini, seperti isoniazid. 

Isoniazid adalah salah satu obat lini pertama yang digunakan dalam 

pengobatan TB. Obat ini memiliki kemanjuran tinggi dibandingkan dengan 

obat antituberkulosis lainnya. Isoniazid bekerja dengan menghambat 

metabolisme bakteri melalui mekanisme yang melibatkan perubahan 

isoniazid menjadi asam isonikotinat di dalam sel bakteri, yang kemudian 
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menggantikan asam nikotinat dalam proses pembentukan DNA bakteri, 

sehingga menghambat pertumbuhannya (Fitriana, 2014) 

World Health Organization (WHO) 2014 penyebaran strain M. 

tuberculosis di seluruh dunia yang resisten terhadap obat anti-tuberkulosis 

(OAT) yang umum digunakan seperti isoniazid menjadi tantangan bagi 

pengendalian TB global. Ekspansi global tuberkulosis yang resistan 

terhadap berbagai jenis obat (MDR-TB) adalah akibat dari hal ini. Dalam 

situasi ini, diperlukan alternatif dari obat-obatan farmasi, seperti pengobatan 

herbal.  

Indonesia memiliki banyak sekali tanaman obat herbal yang telah 

lama digunakan untuk mengobati berbagai masalah kesehatan mental dan 

fisik. Ganitri adalah salah satu tanaman yang dapat digunakan sebagai obat 

herbal (Elaeocarpus sphaericus). Tanaman ini mengandung antioksidan, 

antidepresan, antibakteri, antijamur, imunostimulan, dan anti-inflamasi. 

(Kiromah et al., 2021). Salah satu tanaman yang diketahui banyak manfaat 

seperti daun ganitri yang dimana mengandung alkaloid, steroid, flavonoid, 

fenol, tanin, saponin, dan terpenoid, dengan flavonoid dan fenol yang 

berperan sebagai1 antioksidan kuat (Srikanth et al., 2018).  , dalam tinjauan 

botani, adalah anggota dari marga Elaeocarpus dengan nama jenis 

adalah Elaeocarpus ganitrus. Meskipun Ealeocarpus ganitrus merupakan 

nama yang sah, ternyata ganitri juga memiliki nama sinonim 

yaitu: Elaeocarpus sphaericus dan Elaeocarpus serratus (A. Nugroho, 

2020). Diketahui bahwa belum ada penelitian pada daun ganitri untuk 

penyakit TB, dan untuk mengetahui apakah tanaman tersebut berpotensi 

untuk penyakit TB maka dilakukan penelitian memakai metodologi in silico 

karena metodologi ini bisa memprediksi potensi pada tanaman sebagai 

pengobatan. 

Uji in vivo dan in vitro yang membuktikan tanaman ganitri sebagai 

anti tuberkulosis belum ditemukan, maka diperlukan penelitian guna 

mengevaluasi potensi ganitri sebagai antibakteri terhadap mycobacterium 

tuberculosis dengan metode in silico. Metodologi yang dipakai dalam 
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mengevaluasi interaksi senyawa aktif dengan protein target adalah 

molecular docking. Teknik ini memprediksi interaksi antara ligan (senyawa 

kecil) dengan protein target (senyawa besar), seperti yang dilakukan pada 

protein dihydrofolate reductase (DHFR), yang berperan penting dalam 

biosintesis nukleotida(Puspitasari et al., 2022). Aktivitas inhibitor 

Dihydrofolate reductase  dengan kode 4km2 telah menjadi target potensial 

dalam pengembangan obat antibakteri (Puspitasari et al., 2022). Dan protein 

enoyl-acyl carrier protein reductase (INHA) juga digunakan pada 

penelitian ini karena InhA adalah target utama obat isoniazid dalam 

pengobatan infeksi tuberkulosis (Ruswanto et al., 2015). Penelitian 

komputasi menggunakan metode docking dilakukan untuk mengevaluasi 

interaksi senyawa alami dengan protein target 4KM2 dari Mycobacterium 

tuberculosis. Skor docking dan kesamaan residu antara ligan asli dan 

senyawa yang diuji digunakan untuk mengevaluasi temuan penelitian. 

Semakin stabil hubungan antara ligan dan protein target, semakin rendah 

nilai energi pengikatannya, yang menunjukkan bahwa bahan kimia tersebut 

mungkin merupakan kandidat terapi yang menjanjikan (Saputri et al., 2016) 

Berdasarkan paparan di atas, tanaman ganitri berpotensi 

dikembangkan sebagai alternatif terapi untuk TB. Namun, penelitian 

mengenai potensi senyawa aktif dalam daun ganitri, khususnya 

menggunakan pendekatan in silico, masih terbatas. Oleh karena itu, penting 

untuk dilakukan penelitian lebih lanjut guna mengeksplorasi potensi 

senyawa metabolit sekunder dalam daun ganitri sebagai solusi alternatif 

untuk pengobatan tuberkulosis. 

 Rumusan Masalah 

 Bagaimana potensi kandungan senyawa metabolit sekunder terpilih pada 

ganitri (Elaeocarpus sphaericus) untuk terapi TBC berdasarkan nilai 

binding affinity dengan metode in silico? 

 Apa saja interaksi yang terjadi antara senyawa metabolit sekunder terpilih 

pada ganitri (Elaeocarpus sphaericus) dengan protein dihydrofolate 

reductase secara studi in silico? 
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 Apa saja interaksi yang terjadi antara senyawa metabolit sekunder terpilih 

pada ganitri (Elaeocarpus sphaericus) dengan protein INHA secara studi 

in silico? 

 Apakah ada perbedaan signifikan nilai binding affinity antara metabolit 

sekunder terpilih pada ganitri (Elaeocarpus sphaericus) dengan ligan 

pembanding 

 Tujuan Penelitian 

 Tujuan Umum 

Tujuannya studi guna mengeksplorasi kemungkinan senyawa yang 

terdapat dalam ganitri (Elaeocarpus sphaericus) dalam merangsang 

aktivitas protein dihydrofolate reductase dan INHA sebagai potensi terapi 

untuk mengatasi TBC. 

 Tujuan Khusus 

1.3.2.1 Mengetahui senyawa metabolit sekunder yang dimiliki oleh 

ganitri (Elaeocarpus sphaericus) yang berpotensi sebagai agen 

tuberculosis. 

1.3.2.2 Mengeksplorasi kemungkinan interaksi senyawa metabolit 

sekunder dengan protein Dihydrofolate reductase menggunakan 

studi in silico. 

1.3.2.3 Mengeksplorasi kemungkinan interaksi senyawa metabolit 

sekunder dengan protein INHA menggunakan studi in silico. 

 Manfaat Penelitian 

 Manfaat Bagi Pengembangan Ilmu (Bidang Kefarmasian) 

Menambah referensi calon obat baru pada pengobatan diabetes 

melitus berupa suatu senyawa metabolit sekunder yang ada ada ganitri 

(Elaeocarpus sphaericus) 

 Manfaat Bagi Praktisi (Tempat Penelitian) 

Menambah referensi tentang pemanfaatan senyawa metabolit 

sekunder ganitri (Elaeocarpus sphaericus) yang bisa digunakan sebagai 

calon obat baru untuk pengobatan tuberkulosis 

 Manfaat Bagi Masyarakat 
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Bisa menjadi alternatif pengobatan Tuberkulosis dari bahan alam yang 

toksisitasnya lebih rendah dari pada obat kimia konvensional. 
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 Keaslian Penelitian 

Tabel 1. 1 Keaslian Penelitian 

Nama 

Peneliti, 

Tahun 

Penelitian 

Judul Penelitian Metode 

penelitian 

Hasil Penelitian Perbedaan dan 

Persamaan 

Dengan Penelitian 

Ini 

(Endriyatno & 

Walid, 2022)  

 

Studi In silico 

Kandungan Senyawa 

Daun Srikaya 

(Annona squamosa 

L.) Terhadap Protein 

dihydrofolate 

reductase Pada 

Mycobacterium 

tuberculosis  

 

Docking 

molecular (In 

silico)  

 

Anonaine, 

asimilobine, dan 

corypalmine 

adalah senyawa 

kimia yang 

mungkin memiliki 

kemanjuran 

antituberculosis 

berdasarkan 

penelitian in  

silico.  

Perbedaan:  

Tanaman yang 

dipakai. Pada studi 

ini memakai 

tanaman g anitri 

(Elaeocarpus 

sphaericus), 

sedangkan pada 

studi tersebut 

memakai daun 

srikaya (Annona 

squamosa L.)  

Persamaan: metode 

yaitu Docking 

molecular dan 

target protein yang 

digunakan yaitu 

dihydrofolate 

reductase  

Kinanti ayu, 

2023 

Uji Aktivitas 

Antioksidan Ekstrak 

Etanol Daun Ganitri 

(Elaeocarpus 

sphaericus.) dengan 

Metode DPPH (2,2 

Difenil-1-

Pikrilhidazil) 

Sumuran Perkembangan 

zona bening 

menunjukkan sifat 

penghambat 

aktivitas 

antibakteri dari 

ekstrak pegagan 

dan kulit jeruk 

bali.. 

Perbedaan :  

Metodologi yang 

dipakai. Pada studi 

tersebut memakai 

metodologi 

sumuran 

 

Persamaan : 

Tanaman yang 

dipakai, yaitu 

ganitri  
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