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NETWORK PHARMACOLOGY AND MOLECULAR DOCKING IN
PREDICTING BURN WOUND HEALING AGENT FROM GAMBIR
LEAF EXTRACTS (Uncaria gambir ROXB)

Athirah Azelia Marsya
08061282025036

ABSTRACT

Burn wound are tissue damage caused by contact with heat sources such as fire, hot
water, electricity that cause infection, bleeding and affect body systems. The use of
chemical synthetic drugs for burns can cause side effects. It is necessary to use
natural ingredients that contain anti-inflammatory substances as an alternative in
reducing side effects, such as gambir leaves. This study explored the main active
ingredients and the underlying mechanism of Uncaria gambir in the treatment of
burn wound by network pharmacology and molecular docking. Swiss target and
GeneCards databases were used to obtain active ingredients of Uncaria gambir to
predict related targets of Uncaria gambir and burn wound healing. Cytoscape and
STRING databases were used to construct Ingredient-target-disease and PPI
networks, respectively. Molecular docking was performed using the Autodock
platform to predict the binding of the active components to key action targets.
Network Pharmacology results revealed seven compounds and 20 target proteins
with quercetin, nicotiflorin, EGC, kaempferol, catechin and rutin as potential
compounds in burn wound healing. The most important target proteins in the burn
wound healing process include AKT1, TNF and EGFR. The results of molecular
docking of compounds and potential targets showed a strong interaction between
nicotiflorin and EGFR, with a binding affinity -8.575 kcal/mol. The nicotiflorin
compound in gambir leaf extract interacts with AKT1, TNF and EGFR receptors
on the active side of the receptor with lower binding affinity values and inhibition
constants compared to the silver sulfadiazine comparator compound.

Keywords: Uncaria gambir, burn wound, wound healing network pharmacology,
molecular docking.
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NETWORK PHARMACOLOGY DAN MOLECULAR DOCKING DALAM
MEMPREDIKSI AGEN PENYEMBUH LUKA BAKAR DARI EKSTRAK
DAUN GAMBIR (Uncaria gambir ROXB)

Athirah Azelia Marsya
08061282025036

ABSTRAK

Luka bakar merupakan kerusakan jaringan yang disebabkan oleh bersentuhan atau
kontak dengan sumber panas seperti api, air panas, listrik yang menyebabkan
infeksi, pendarahan serta mempengaruhi sistem tubuh. Penggunaan obat sintetik
kimia untuk luka bakar dapat menimbulkan efek samping. Hal ini perlu adanya
pemanfaatan bahan alam yang mengandung zat anti-inflamasi sebagai alternatif
dalam mengurangi efek samping seperti daun gambir. Penelitian ini dilakukan
dengan mengeksplorasi bahan aktif utama dan mekanisme yang mendasari Uncaria
gambir dalam penyembuhan luka bakar melalui network pharmacology dan
molecular docking. Eksplorasi senyawa fitokimia esktrak daun gambir di analisis
dengan LC-HRMS dan GC-MS. Basis data Swiss target dan GeneCards digunakan
untuk memprediksi target terkait Uncaria gambir dan penyembuhan luka bakar.
Cytoscape, STRING dan STITCH digunakan untuk membangun jaringan senyawa-
target-penyakit dan jaringan PPIl. Molecular docking dilakukan dengan
menggunakan Autodock Vina untuk memprediksi pengikatan komponen aktif ke
target aksi utama. Hasil Network Pharmacology mengungkapkan tujuh senyawa
dan 20 protein target dengan quercetin, nicotiflorin, EGC, kaempferol, catechin dan
rutin sebagai senyawa potensial dalam penyembuhan luka bakar. Target protein
yang paling utama dalam proses penyembuhan luka bakar antara lain AKT1, TNF
dan EGFR. Hasil molecular docking senyawa dan target potensial menunjukkan
interaksi yang kuat antara nicotiflorin dan EGFR, dengan nilai binding affinity -
8.575 kkal/mol. Senyawa nicotiflorin pada ekstrak daun gambir berinteraksi dengan
reseptor AKT1, TNF dan EGFR pada sisi aktif reseptor dengan nilai binding affinity
dan konstanta inhibisi yang lebih rendah dibandingkan dengan senyawa
pembanding silver sulfadiazine.

Kata Kunci: Uncaria gambir, luka bakar, penyembuhan luka, network
pharmacology, molecular docking.
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BAB |
PENDAHULUAN

1.1 Latar Belakang

Luka bakar merupakan kerusakan jaringan yang disebabkan oleh bersentuhan
atau kontak dengan sumber panas seperti api, air panas, listrik yang menyebabkan
infeksi, pendarahan serta mempengaruhi sistem tubuh (Novrianti et al., 2022). Data
dari riset Kesehatan Kementerian Kesehatan tahun 2018 menyatakan Indonesia
memiliki prevalensi luka bakar 0,7%. Penyembuhan luka merupakan proses
kompleks dan dinamis sampai pada pemulihan jaringan yang rusak dan kembalinya
fungsi normal. Proses ini terdiri dari 4 fase yang sangat saling berhubungan dan
tumpang tindih yaitu hemostasis, inflamasi, poliferasi, dan remodeling (Abazari et
al., 2022).

Antioksidan, agen antiinflamasi, dan antimikroba semuanya memiliki peran
dalam proses penyembuhan luka dan mencegah perburukan lebih lanjut dari kondisi
sebelumnya. Ketika sebuah sel terluka, mediator inflamasi seperti sitokin, factor
nekrosis tumor (TNF), interleukin-1 (IL-1) dari leukosit, monosit, monosit, dan
makrofag dilepaskan sebagai respons terhadap rasa sakit. Ketika hal ini terjadi,
produksi siklooksigenase (COX), 5-lipoksigenase (5-LO), prostaglandin (PGE) dan
nitric oxide (NO) meningkat (Gondokesumo et al., 2020). Penggunaan obat sintetik
kimia untuk luka bakar dapat menimbulkan efek samping seperti iritasi. Hal ini
perlu adanya pemanfaatan bahan alam yang mengandung zat anti-inflamasi sebagai
alternatif dalam mengurangi efek samping yaitu daun gambir (Uncaria gambir

Roxb) (Anisa et al., 2019).



Daun gambir memiliki senyawa flavonoid yang berpotensi sebagai anti-
inflamasi yaitu katekin dan tanin. Kandungan kimia gambir yang terbesar adalah
katekin merupakan bagian dari golongan flavonoid. Flavonoid berfungsi sebagai
antibakteri dengan cara membentuk senyawa kompleks terhadap protein
ekstraseluler yang menganggu integritas membran sel bakteri. Kandungan tanin
dalam gambir bekerja baik sebagai antibakteri dan antifungi. Tanin dapat digunakan
sebagai adstringen yang menyebabkan penciutan pori-pori kulit, memperkeras
kulit, menghentikan pendarahan yang ringan, antiseptik dan obat luka bakar (Ilham
etal., 2021).

Network pharmacology mengacu pada integrasi jaringan aksi obat dan jaringan
biologis, yang menganalisis interaksi obat dengan titik atau modul tertentu dari
jaringan ini dan dapat digunakan untuk membangun jaringan obat, penyakit, dan
obat-obatan. Saat ini, prinsip "satu gen, satu penyakit, satu obat™ mungkin tidak
berlaku untuk perawatan Klinis dan pengembangan obat. Sementara itu,
farmakologi jaringan menekankan prinsip integritas dan sistematik, pemberian obat
multi-target dan multi-saluran, mengamati interferensi obat dan efek penyakit, dari
tingkat jaringan, dan mengungkap misteri efek sinergi obat kompleks pada tubuh
manusia. Farmakogenomik jaringan adalah strategi baru untuk mengungkapkan
mekanisme terapeutik obat dan target penyakit potensial dari sistem berbasis
perspektif jaringan dan untuk mewakili dan menganalisis subjek studi
menggunakan model jaringan yang kompleks (Chu dan Miao, 2019)

Pendekatan Netwok Pharmacology melibatkan analisis jaringan dalam

penentuan protein-protein signifikan dalam menyembuhkan suatu penyakit yang



kemudian mengindentifikasi senyawa yang mampu menargetkan protein-protein
signifikan tersebut. Farmakologi jejaring ini melibatkan komponen senyawa yang
dapat bekerja pada beberapa target atau multicomponent-network target (Zhang et
al. 2021). Moleculer Docking adalah metode desain obat melalui interaksi antara
reseptor dan molekul obat. Beberapa tahun terakhir penambatan molekul telah
banyak digunakan dalam penelitian dan penemuan obat (YYang et al., 2022). Melihat
potensi daun gambir sebagai agen penyembuh luka bakar dan belum pernah adanya
pelaporan mengenai analisis protein molekuler yang diprediksi memiliki interaksi
dengan senyawa daun gambir yang diterapkan dalam memahami profil jejaring
farmakologi. Oleh karena itu, dilakukan penelitian network pharmacology dan
molecular docking dalam memprediksi agen penyembuh luka bakar dari ekstrak

daun gambir (Uncaria gambir Roxb).

1.2 Rumusan Masalah
Berdasarkan uraian diatas dapat dirumuskan masalah dalam penelitian ini,
yaitu:

1. Bagaimana hasil eksplorasi senyawa dari daun gambir menggunakan
LC-HRMS dan GC-MS serta target potensial yang berkaitan dengan
penyembuhan luka bakar?

2. Bagaimana potensi senyawa bioaktif dari daun gambir yang berkaitan
dengan penyembuhan luka bakar melalui pendekatan network
pharmacology?

3. Bagaimana mekanisme yang mendasari daun gambir sebagai agen

penyembuhan luka bakar melalui pendekatan molecular docking?



1.3 Tujuan Penelitian
Penelitian ini dilakukan dengan tujuan sebagai berikut:

1. Mengetahui hasil eksplorasi senyawa dari daun gambir menggunakan
LC-HRMS dan GC-MS serta target potensial yang terkait dengan
penyembuhan luka bakar.

2. Mengetahui potensi senyawa bioaktif dari daun gambir yang berkaitan
dengan penyembuhan luka bakar melalui pendekatan network
pharmacology.

3. Menguraikan mekanisme yang mendasari daun gambir sebagai agen

penyembuhan luka bakar melalui pendekatan molecular docking.

1.4 Manfaat Penelitian

Manfaat penelitian ini pada segi akademik di bidang kefarmasian yaitu sebagai
referensi untuk pengembangan obat baru dari bahan alam. Diharapkan mampu
memberikan pengetahuan tambahan terkait inovasi baru terapi alternatif pada

pengobatan luka bakar terutama dengan menggunakan daun gambir.
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