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Studi In Silico Aktivitas Senyawa Ekstrak Bunga Telang (Clitoria ternatea L.)
Sebagai Agen Antihipertensi dengan Pendekatan Network Pharmacology dan
Molecular Docking

Silva Rahmalia
08061282126047

ABSTRAK

Hipertensi merupakan salah satu faktor risiko utama penyakit kardiovaskular di
seluruh dunia yang berkontribusi pada peningkatan angka morbiditas dan
mortalitas. Jika tidak ditangani dengan baik, hipertensi dapat menyebabkan
komplikasi serius pada organ vital seperti jantung, ginjal, otak, dan mata. Pencarian
agen antihipertensi baru menjadi sangat penting dilakukan dan salah satu
pendekatan yang dapat dilakukan adalah melalui eksplorasi senyawa bioaktif dari
bahan alam seperti bunga telang (Clitoria ternatea L.). Penelitian ini bertujuan
untuk mengevaluasi potensi senyawa potensial yang terdapat dalam bunga telang
sebagai agen antihipertensi, melalui pendekatan in silico yang melibatkan analisis
network pharmacology dan molecular docking. Identifikasi senyawa ekstrak bunga
telang dilakukan menggunakan GC-MS. Berbagai aplikasi bioinformatika
diterapkan untuk menganalisis hubungan antara senyawa dan target molekuler.
Identifikasi senyawa utama dilakukan melalui basis data PubChem dan Swiss
Target Prediction, prediksi target molekuler yang berhubungan dengan hipertensi
mengacu pada GeneCards. Interaksi molekuler, dilakukan analisis jaringan
antara senyawa dan target menggunakan STRING dan STITCH divisualisasikan
menggunakan Cytoscape dalam mengidentifikasi jalur biologis utama. Pemodelan
molekuler digunakan menggunakan AutoDock Vina untuk mengevaluasi kekuatan
dan stabilitas ikatan senyawa aktif dan protein target seperti ACE, AKT1, dan
NOS3 melalui ikatan hidrogen dan hidrofobik. Senyawa myo-inositol pada reseptor
ACE memiliki nilai binding affinity -5,435 dan RMSD 0 A. Myo-inositol
menunjukkan aktivitas serupa dengan obat pembanding (captopril) menjadikannya
sebagai kandidat utama sebagai senyawa potensial untuk agen hipertensi dalam
menghambat enzim dan memodulasi jalur molekuler yang berperan dalam regulasi
tekanan darah.

Kata kunci: bunga telang, hipertensi, in silico, jejaring farmakologi, prediksi
molekuler
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In Silico Study of The Activity of Butterfly Pea Flower Extract Compounds
(Clitoria ternatea L.) as Antihypertension Agents with Network
Pharmacology and Molecular Docking Approaches

Silva Rahmalia
08061282126047

ABSTRACT

Hypertension is one of the major risk factors for cardiovascular disease worldwide
that contributes to increased morbidity and mortality rates. If not treated properly,
hypertension can cause serious complications in vital organs such as the heart,
kidneys, brain, and eyes. The search for new antihypertensive agents is very
important and one approach that can be taken is through the exploration of bioactive
compounds from natural ingredients such as butterfly pea flowers (Clitoria ternatea
L.). This study aims to evaluate the potential of potential compounds found in
butterfly pea flowers as antihypertensive agents, through an in silico approach
involving network pharmacology and molecular docking analysis. Identification of
butterfly pea flower extract compounds was carried out using GC-MS. Various
bioinformatics applications were applied to analyze the relationship between
compounds and molecular targets. Identification of the main compounds was
carried out through the PubChem and Swiss Target Prediction databases, prediction
of molecular targets related to hypertension refers to GeneCards. Molecular
interactions, network analysis between compounds and targets using STRING and
STITCH were visualized using Cytoscape in identifying the main biological
pathways. Molecular modeling was used using AutoDock Vina to evaluate the
strength and stability of the binding of active compounds and target proteins such
as ACE, AKT1, and NOS3 through hydrogen and hydrophobic bonds. The myo-
inositol compound on the ACE receptor has a binding affinity value of -5.435 and
RMSD 0 A. Myo-inositol shows similar activity to the reference drug (captopril)
making it a prime candidate as a potential compound for hypertensive agents in
inhibiting enzymes and modulating molecular pathways that play a role in blood
pressure regulation.

Keywords: butterfly pea flower, hypertension, in silico, molecular
prediction, network pharmacology
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PENDAHULUAN

1.1 Latar Belakang

Tekanan darah tinggi, atau yang dikenal sebagai hipertensi, merupakan
salah satu faktor risiko utama penyakit kardiovaskular di tingkat global. Meskipun
termasuk dalam kategori penyakit tidak menular dan bersifat kronis, hipertensi tetap
menjadi tantangan besar dalam bidang kesehatan, termasuk di Indonesia. Hingga
kini, penyakit tidak menular masih menjadi perhatian serius karena kontribusinya
terhadap angka kematian. Hipertensi merupakan kondisi medis yang ditandali
dengan peningkatan tekanan darah secara terus-menerus, di mana tekanan sistolik
melebihi 140 mmHg dan tekanan diastolik mencapai atau melampaui 90 mmHg
(Hintari dan Fibriana, 2023).

Berdasarkan data dari World Health Organization (WHO), sekitar 1,13
miliar orang di dunia tercatat menderita hipertensi. Artinya, satu dari tiga individu
secara global telah terdiagnosis mengalami tekanan darah tinggi. Jumlah ini terus
mengalami peningkatan setiap tahunnya, diperkirakan akan mencapai 1,5 miliar
penderita pada tahun 2025. Seetiap tahun sekitar 9,4 juta orang mengalami
hipertensi beserta komplikasi yang (Salsabila dan Pitriana, 2023). Peningkatan
kasus penyakit tidak menular umumnya dipicu oleh pola hidup yang kurang sehat,
terutama pada individu yang kurang memperhatikan kesehatannya. Adapun
penyebab hipertensi dapat diklasifikasikan ke dalam dua kategori, yaitu faktor
risiko yang bersifat tidak dapat diubah atau dikendalikan, serta faktor risiko yang

masih dapat dihindari atau dikendalikan (Purwono et al. 2020).

1



Selama bertahun-tahun, Indonesia telah memanfaatkan berbagai tanaman
obat sebagai solusi untuk masalah kesehatan, berdasarkan pengetahuan dan
keterampilan yang diwariskan secara turun-temurun dari generasi sebelumnya.
Menurut World Health Organization (WHO) 80% masyarakat di seluruh dunia
masih mengdanalkan pengobatan tradisional, termasuk penggunaan obat-obatan
herbal (Gusmira, 2012). Saat ini, di Indonesia masyarakat masih sering memilih
untuk menggunakan obat herbal atau tradisional daripada obat konvensional.
Penelitian yang dilakukan oleh Ervina dan Ayubi (2018) menunjukkan bahwa
sebanyak 66,2% dari populasi lebih memilih pengobatan tradisional. Namun, masih
banyak yang belum memahami cara yang tepat dalam mengolah dan menggunakan
obat herbal, sehingga hal ini berpotensi menimbulkan efek toksik (Tika, 2021).

Bunga telang memiliki potensi untuk dikembangkan sebagai minuman
herbal yang bermanfaat dalam membantu menurunkan tekanan darah. Kandungan
flavonoid di dalamnya berperan sebagai antioksidan yang kuat, yang mampu
melindungi pembuluh darah, memperbaiki aliran sirkulasi, serta meredakan
peradangan dan stres oksidatif. Selain itu, bunga telang juga mengandung
antosianin, pigmen berwarna biru keunguan yang dikenal mampu meningkatkan
elastisitas serta fungsi pembuluh darah, sehingga mendukung kesehatan jantung.
Komponen lain yang tidak kalah penting adalah asam fenolik, yang memiliki efek
antioksidan dan antiinflamasi untuk membantu menjaga kestabilan tekanan darah
dengan melindungi pembuluh darah dari kerusakan. Senyawa peptida dalam bunga
telang diketahui dapat menghambat aktivitas enzim pengonversi angiotensin (ACE)

(Prodyanatasari et al. 2024).



Menurut penelitian yang dilakukan oleh Chaihongsa et al. (2019), ekstrak
bunga telang (Clitoria ternatea) menunjukkan potensi sebagai agen antihipertensi.
Studi tersebut meneliti pengaruh ekstrak terhadap fungsi pembuluh darah, tekanan
darah, dan penanda stres oksidatif pada tikus jantan sprague dawley yang
mengalami hipertensi akibat pemotongan arteri ginjal kiri. Setelah tiga minggu
pasca-induksi, hewan uji diberikan perlakuan berupa air suling atau ekstrak bunga
telang dengan dosis 500 mg/kg selama tiga minggu. Hasil pengamatan
menunjukkan bahwa pemberian ekstrak secara signifikan mampu menurunkan
tekanan darah diastolik dan tekanan arteri rata-rata.

Dengan adanya kemajuan teknologi komputer, komputer dapat digunakan
dalam melakukan pengembangan obat alami melalui pendekatan network
pharmacology dan molecular docking (Pratama et al. 2017). Pendekatan network
pharmacology bertujuan untuk menemukan target spesifik yang terlibat pada suatu
penyakit atau respon terapi dengan menggabungkan jaringan aksi obat dan jaringan
biologis dalam mengetahui interaksi aksi obat dan node jaringan. Berdasarkan hasil
network pharmacology, molecular docking digunakan untuk memprediksi lokasi
docking bahan aktif (ligan) dengan target utama (protein) (Zheng et al. 2022).
Penggabungan pendekatan network pharmacology dan molecular docking terhadap
senyawa bunga telang (Clitoria ternatea L.) diharapkan dapat memberikan
pemahaman mengenai potensi senyawa alami dari tanaman rumah tangga dapat
digunakan sebagai agen teraupetik baru dalam pengobatan hipertensi, dan
memberikan arah baru dalam pengembangan obat-obatan yang ramah lingkungan,

efektif, dan aman.



1.2

1.3

1.4

Rumusan Masalah

1.

Bagaimana hasil identifikasi komponen senyawa bioaktif bunga telang
menggunakan analisis GC-MS dapat berperan dalam pengendalian

hipertensi?

. Bagaimana pendekatan network pharmacology dapat digunakan dalam

memprediksi potensi target senyawa sebagai agen hipertensi?

. Bagaimana interaksi senyawa potensial bunga telang berdasarkan

pendekatan molecular docking dapat berikatan dengan target agen

antihipertensi?

Tujuan Penelitian

1.

Mengetahui hasil identifikasi komponen senyawa bioaktif bunga telang
menggunakan analisis GC-MS dapat berperan dalam pengendalian

hipertensi.

. Memprediksi hasil pendekatan network pharmacology dapat digunakan

dalam memprediksi potensi target senyawa sebagai agen hipertensi.

. Mengetahui interaksi senyawa potensial bunga telang berdasarkan

pendekatan molecular docking dapat berikatan dengan target agen

antihipertensi.

Manfaat Penelitian

Penelitian ini memberikan kontribusi akademis mengenai mekanisme kerja

senyawa aktif bunga telang dalam pengendalian hipertensi menggunakan

pendekatan network pharmacology dan molecular docking. Dari sisi kesehatan,

hasil penelitian ini diharapkan temuan dalam penelitian ini diharapkan dapat



menjadi dasar terapi adjuvan berbahan alami yang efektif dan aman bagi penderita

hipertensi.
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