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platyphyllum” adalah karya saya dengan arahan dari dosen pembimbing dan belum
diajukan dalam bentuk apa pun kepada perguruan tinggi mana pun. Sumber
informasi yang berasal atau dikutip dari karya yang diterbitkan maupun tidak
diterbitkan dari penulis lain telah disebutkan dalam teks dan dicantumkan dalam
Daftar Pustaka di bagian akhir tesis ini.

Dengan ini saya melimpahkan hak cipta dari karya tulis saya kepada Institut
Pertanian Bogor.
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RINGKASAN

LUTFIA MUTMAINNAH. Penambatan Molekuler Jalur Antimelanogenik dan
Isolasi Asam Kaurenoat pada Adenostemma platyphyllum. Dibimbing oleh
IRMANIDA BATUBARA dan AULIYA ILMIAWATI.

Melanin adalah asam amino penting dalam menentukan pigmentasi kulit dan
rambut manusia. Produksi melanin (melanogenesis) yang berlebihan dapat
menyebabkan hiperpigmentasi dan penggelapan kulit. Senyawa yang lazim
digunakan merupakan senyawa sintetik yang dapat menimbulkan efek samping
sehingga perlu dicari alternatif senyawa dari tumbuhan, contohnya Adenostemma
platyphyllum. Penelitian ini bertujuan mengisolasi asam kaurenoat dari A.
platyphyllum dan menentukan jalur melanogenesis yang dapat dihambat oleh
senyawa pada A. platyphyllum.

Metode yang dilakukan dalam penelitian ini, yaitu metode isolasi dan
penambatan molekul. Isolasi asam kaurenoat dilakukan dengan beberapa teknik
pemisahan, yaitu maserasi, ekstraksi cair-cair, kromatografi lapis tipis preparatif,
dan kromatografi kolom gravitasi. Asam kaurenoat yang diperoleh dibandingkan
dengan standar menggunakan KLT. Hasil yang diperoleh dari isolasi ini, yaitu
perkiraan jenis asam kaurenoat yang terkandung dalam A. platyphyllum dan
rendemen asam kaurenoat di dalam A. platyphyllum. Selanjutnya, senyawa asam
kaureoat dan senyawa lain yang telah dilaporkan ditentukan penghambatannya
secara penambatan molekuler. Penambatan molekuler dilakukan dengan
menambatkan protein yang terlibat dalam melanogenesis dengan senyawa di dalam
A. platyphyllum untuk mengetahui jalur paling efisien dalam menghambat
melanogenesis. Luaran dari penambatan molekuler ini adalah nilai energi ikat (AG)
dan senyawa-senyawa berpotensi yang kemudian diprediksi aktivitasnya.

Asam kaurenoat (9,11a-OH KA dan 11a-OH KA) yang diisolasi sebanyak
3,95 x 102% dan 2,05 x 102% dari 250 g simplisia. Asam kaurenoat tersebut
diidentifikasi Rs-nya dengan standar menggunakan kromatografi lapis tipis (KLT)
dan diuji kemurniannya dengan sistem 3 eluen. Analisis penambatan molekuler
menunjukkan bahwa jalur cGMP merupakan salah satu jalur melanogenesis yang
dapat dihambat A. platyphyllum karena memiliki nilai energi ikat terendah dari jalur
lainnya, yaitu sebesar AG =-10,2 kcal/mol dengan ligan eriodiktiol 7-O-soporosida.
Selain itu, senyawa yang berpotensi menghambat melanogenesis dari 4 jalur adalah,
eriodiktiol 7-O-soporosida, vinkosamida, dan asam dikafeoilkuinat. Penelitian ini
menunjukkan bahwa perkiraan jenis asam kaurenoat yang kemungkinan terdapat
pada A. platyphyllum adalah asam kaurenoat 9,110-OH KA dan 11a-OH KA. Jalur
cGMP menjadi jalur melanogenesis yang dapat dihambat senyawa dalam A.
platyphyllum.

Kata kunci: Asteraceae, docking, melanogenesis, pemutih kulit



SUMMARY

LUTFIA MUTMAINNAH. Molecular Docking of the Antimelanogenic Pathway
and Isolation of Kaurenoic Acid in Adenostemma platyphyllum. Supervised by
IRMANIDA BATUBARA and AULIYA ILMIAWATI.

Melanin is an essential amino acid in determining human skin and hair
pigmentation. Excessive melanin production (melanogenesis) can lead to
hyperpigmentation and skin darkening. Commonly available compounds are
synthetic and may cause side effects. Hence, alternative compounds from plants,
such as Adenostemma platyphyllum, are needed. This study aims to isolate
kaurenoic acid from A. platyphyllum and determine which melanogenesis pathway
can be inhibited by the compounds in A. platyphyllum.

The methods used in this study include the isolation of kaurenoic acid known
to be present in A. platyphyllum. Kaurenoic acid was isolated using several
separation techniques, namely liquid-liquid extraction, preparative thin-layer
chromatography, and gravity column chromatography. The obtained kaurenoic acid
was compared with a standard using TLC (same Rs value). The outputs from this
isolation are the types of kaurenoic acid contained in A. platyphyllum and the yield
of kaurenoic acid in A. platyphyllum. Then, the inhibitory potential of kaurenoic
acid and other reported compounds was determined through molecular docking.
Molecular docking was performed by docking proteins involved in melanogenesis
with the compounds in A. platyphyllum to identify the most efficient pathway for
inhibiting melanogenesis. This molecular docking outputs the binding energy value
(AG) and the potential compounds whose activity is predicted.

Kaurenoic acid (9,110-OH KA and 11a-OH KA) was isolated in 98.7 mg and
51.2 mg from 250 g of simplicia. The kaurenoic acid was identified by its Rf value
using TLC, and its purity was tested using a 3-eluent system. Molecular docking
analysis showed that the cGMP pathway is the melanogenesis pathway that can be
inhibited by A. platyphyllum as it has the highest binding energy value among other
pathways, which is AG = -10.2 kcal/mol with the ligand eriodictyol 7-O-
sophoroside. In addition, the compounds potentially inhibiting melanogenesis from
the four pathways are eriodictyol 7-O-sophoroside, vincosamide, and
dicaffeoylquinic acid. This study shows that kaurenoic acid was successfully
isolated from A. platyphyllum, with the types of kaurenoic acid being 9,11a-OH KA
and 110-OH KA. The cGMP pathway is the melanogenesis pathway that the
compounds in A. platyphyllum can inhibit.

Keywords: Asteraceae, docking, melanogenesis, whitening agent
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