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ABSTRACT 

 
DEVELOPMENT OF AN ACTIVE HERBAL PRODUCT 

GARLIC EXTRACT (ALLIUM SATIVUM) AS ANTI-TUBERCOLOSIS 

IN-SILICO 

 

Background: Tuberculosis (TB), caused by Mycobacterium tuberculosis, remains a 

major global health threat, with Indonesia bearing a particularly high case burden. Garlic 

(Allium sativum) is rich in organosulfur compounds, notably Allicin and its derivatives, 

which have demonstrated broad-spectrum antimicrobial activity.Objective: This study 

aims to evaluate the in silico potential of the primary active compounds in Garlic as anti- 

TB agents by predicting their pharmacokinetic properties (ADME) and interaction 

affinity (inhibitory activity) against a key M. tuberculosis enzyme target: Enoyl-ACP 

Reductase (InhA, PDB ID: 4TRO).Methods: Eleven major compounds from Allium 

sativum were first screened via pharmacokinetic (ADME) analysis using the 

SwissADME platform to ensure compliance with Lipinski’s Rule of Five, predicting 

favorable oral bioavailability. Subsequently, molecular docking simulations were 

performed using PyRx/SwissDock software to predict binding affinities (AC Score) and 

ligand-protein interactions against InhA.Results: The screening revealed promising 

biopharmaceutical profiles. Molecular docking results showed that several compounds 

possess strong binding affinities for the InhA (4TRO) enzyme. The top three compounds 

with the highest binding affinities (most negative AC Scores) were: Diallyl Trisulfide 

(DATS) with an AC Score of -30.74, Ajoene with -24.06, and Allicin with -18.17. These 

high negative AC Scores indicate significant potential to inhibit InhA enzyme activity. 

These compounds also exhibited a favorable balance between lipophilicity and solubility 

(Swiss param Scores ranging from -6 to -774).Conclusion: This in silico study concludes 

that organosulfur compounds from Garlic, particularly Diallyl Trisulfide, Ajoene, and 

Allicin, possess suitable pharmacokinetic (ADME) profiles and demonstrate strong 

binding affinities toward the M. tuberculosis InhA enzyme target. Further in vitro and in 

vivo testing is highly recommended to validate these inhibitory activities. 
Keywords: Molecular Docking, Allium sativum, Tuberculosis (TB), Allicin, InhA, ADME 
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ABSTRAK 

 

PENGEMBANGAN PRODUK HERBAL SENYAWA AKTIF EKSTRAK 

BAWANG PUTIH (ALLIUM SATIVUM) SEBAGAI ANTI-TUBERCOLOSIS 

SECARA IN-SILICO 

 
Latar Belakang: Tuberkulosis (TB), yang disebabkan oleh Mycobacterium tuberculosis, tetap 

menjadi ancaman kesehatan global utama, dengan Indonesia menanggung beban kasus yang 

sangat tinggi. Bawang putih (Allium sativum) kaya akan senyawa organosulfur, terutama Allicin 

dan turunannya, yang telah menunjukkan aktivitas antimikroba spektrum luas. Tujuan: Studi 

ini bertujuan untuk mengevaluasi potensi in silico dari senyawa aktif utama dalam bawang putih 

sebagai agen anti-TB dengan memprediksi sifat farmakokinetik (ADME) dan afinitas interaksi 

(aktivitas penghambatan) terhadap target enzim utama M. tuberculosis: Enoyl-ACP Reductase 

(InhA, ID PDB: 4TRO). Metode: Sebelas senyawa utama dari Allium sativum pertama kali 

disaring melalui analisis farmakokinetik (ADME) menggunakan platform SwissADME untuk 

memastikan kepatuhan terhadap Aturan Lima Lipinski, memprediksi bioavailabilitas oral yang 

menguntungkan. Selanjutnya, simulasi docking molekuler dilakukan menggunakan perangkat 

lunak PyRx/SwissDock untuk memprediksi afinitas pengikatan (Skor AC) dan interaksi ligan- 

protein terhadap InhA. Hasil: Penyaringan mengungkapkan profil biofarmasi yang menjanjikan. 

Hasil docking molekuler menunjukkan bahwa beberapa senyawa memiliki afinitas pengikatan 

yang kuat terhadap enzim InhA (4TRO). Tiga senyawa teratas dengan afinitas pengikatan 

tertinggi (Skor AC paling negatif) adalah: Diallyl Trisulfide (DATS) dengan Skor AC -30,74, 

Ajoene dengan -24,06, dan Allicin dengan -18,17. Skor AC negatif yang tinggi ini menunjukkan 

potensi signifikan untuk menghambat aktivitas enzim InhA. Senyawa-senyawa ini juga 

menunjukkan keseimbangan yang menguntungkan antara lipofilisitas dan kelarutan (Skor 

parameter Swiss berkisar dari -6 hingga -774). Kesimpulan: Studi in silico ini menyimpulkan 

bahwa senyawa organosulfur dari Bawang Putih, khususnya Diallyl Trisulfide, Ajoene, dan 

Allicin, memiliki profil farmakokinetik (ADME) yang sesuai dan menunjukkan afinitas 

pengikatan yang kuat terhadap target enzim InhA M. tuberculosis. Pengujian in vitro dan in vivo 

lebih lanjut sangat disarankan untuk memvalidasi aktivitas penghambatan ini. 

Kata kunci: Molecular Docking, Allium sativum, Tuberkulosis (TB), Allicin, InhA, ADME 
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A. Latar Belakang 

BAB I 

PENDAHULUAN 

Tuberkulosis (TB) merupakan penyakit menular yang disebabkan oleh 

infeksi bakteri Mycobacterium tuberculosis. Meskipun telah dikenal sejak zaman 

dahulu dan telah tersedia obat yang efektif, TB tetap menjadi ancaman kesehatan 

masyarakat yang signifikan secara global, khususnya di negara-negara berkembang. 

Penyakit ini umumnya menyerang paru-paru (TB paru), tetapi dapat juga menyerang 

organ tubuh lain (TB ekstra paru) (WHO. 2024). 

Indonesia menghadapi beban penyakit TB yang sangat tinggi, 

menempatkannya sebagai salah satu negara dengan kasus TB tertinggi di dunia. Data 

dari Organisasi Kesehatan Dunia (WHO) secara konsisten menunjukkan bahwa 

Indonesia berada di posisi kedua atau ketiga, setelah India dan/atau China, dalam hal 

estimasi insidensi kasus TB baru setiap tahunnya. Tingginya angka ini 

mengindikasikan bahwa TB masih menjadi masalah kesehatan nasional yang 

mendesak dan memerlukan penanggulangan yang komprehensif (WHO. 2024). 

Pendekatan untuk menemukan agen baru dapat berasal dari bahan alam, yang 

secara historis telah menjadi sumber utama obat-obatan Pemanfaatan potensi herbal 

ini diharapkan dapat mengurangi ketergantungan pada obat sintetis, meminimalkan 

efek samping, serta meningkatkan ketersediaan obat. (Sirakova, T. D. et al 2013). 

Bawang Putih (Allium sativum) adalah salah satu tanaman herbal yang telah 

lama dikenal dan digunakan dalam pengobatan tradisional di berbagai belahan dunia. 

Tanaman ini kaya akan senyawa organosulfur, seperti alisisn dan turunannya, yang 

telah dilaporkan memiliki aktivitas antimikroba dan anti-inflamasi yang luas . 

(Khaira, et.al.2016). 

Penelitian in vitro dan in vivo sebelumnya menunjukkan potensi ekstrak 

bawang putih dalam menghambat pertumbuhan berbagai mikroorganisme, termasuk 

beberapa strain Mycobacterium. (Fadityas, D A. et al.2014) 

Penelitian ini berfokus pada pemodelan interaksi senyawa allicin (dari 

bawang putih) terhadap target enzim TB seperti InhA atau KasA melalui teknik 

molecular docking. Dengan menggunakan perangkat lunak seperti AutoDock atau 
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PyRx, interaksi senyawa terhadap protein dievaluasi berdasarkan afinitas 

ikatan (binding affinity) dan jenis ikatan pada situs aktif enzim. Hasil simulasi ini 

dapat menunjukkan potensi senyawa herbal dalam menghambat kerja enzim penting 

bakteri TB, sebagai langkah awal menuju pengembangan fitofarmaka anti-TB 

(Hindami, et al.2024) 

B. Tujuan 

a. Tujuan umum: 

mengembangkan produk herbal yang mengandung senyawa aktif dari ekstrak bawang 

putih (Allium sativum) yang memiliki potensi sebagai agen anti-tuberkulosis (TBC) 

untuk mendukung penemuan pengobatan alternatif. 

b. Tujuan khusus : 

Untuk mengetahui sifat farmakokinetik dan senyawa aktif ekstrak senyawa 

bawang putih (allium sativum) secara in silico 

C. Manfaat kegiatan 

a. Manfaat bagi pengembangan ilmu (bidang kefarmasian): 

Menyediakan metodologi untuk mengidentifikasi dan memprediksi senyawa 

aktif yang paling berpotensi dari ekstrak bawang putih yang efektif sebagai 

anti-TBC sebelum melakukan sintesis atau uji laboratorium yang memakan 

biaya dan waktu. 

b. Manfaat bagi praktisi (tempat penelitian): 

Mengurangi kebutuhan bahan kimia, reagen, dan hewan uji yang mahal pada 

tahap awal penelitian. 

c. Manfaat bagi masyarakat 

Memberikan informasi ilmiah yang lebih terperinci mengenai senyawa spesifik 

dalam bawang putih yang memiliki nilai terapeutik tertinggi, memungkinkan 

masyarakat menggunakan produk herbal tersebut dengan dasar ilmiah yang 

lebih kuat). 
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