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ABSTRACT

Curly red chili (Capsicum annum L.) is a vegetable that has health benefits. Besides
being used as an addictive substance in traditional medicine, Capsicum annum L. is also
used for cough treatment, antiseptic, anti-irritant, anti-inflammatory. This research study
aims to analyze the physicochemical and its molecular interactions with COX-2. Capsaicin
(CID: 1548943), dihydrocapsaicin (CID: 107982), and homocapsaicin (CID: 6442566)
compounds were downloaded from PubChem. While the COX protein (ID: 6cox) from the
Protein Data Bank. Molecular interaction and analized by HEX. 8.0.0 and Discovery Studio.
The three compounds contained in curly red chilies have unique physicochemical
characteristics. The results of the interaction show that the curly mera chili has a
physiological function by inhibiting the performance of COX-2.

X-2, in-silico, red chili, physicochemical

ABSTRAK

Cabai merah keriting (Capsicum annum L.) termasuk dalam sayuran memiliki
manfaat dibidang kesehatan. Selain pemanfaatan sebagai zat aditif dalam pengobatan
tradisional Capsicum annum L. juga digunakan untuk pengobatan batuk, antiseptkc, kontra
iritasi, anti inflamasi. Kajian penelitian ini bertujuan menganalisis fisikokimia serta
interaksi molekulernya terhadap COX-2. Senyawa capsaicin (CID: 1548943),
dihydrocapsaicin (CID: 107982) dan homocapsaicin (CID: 6442566) diunduh dari
pubchem.com. Sedangkan protein COX (ID: 6cox) dari Protein Data Bank. Interaksi
molekuler senyawa dan protein COX-2 menggunakan perangkat lunak HEX. 8.0.0 dan hasil
dianalis dan divisualisasi menggunakan perangkat lunak Discovery Studio. Ketiga senyawa
yang terkandung dalam cabai merah keriting memiliki karakteristik fisikokimia yang unik.
Hasil interaksi molekuler menunjukan bahwa senyawa cabai merah keriting memiliki fungsi
fisiologi dengan menghambat kinerja COX-2. Penghamatan yang dilakukan oleh senyawa
yang terkandung dalam cabai merah berpotensi sebagai anti inflamasi

Kata Kunci: cabai merah keriting, cox-2, fisikoimia, in-silico
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PENDAHULUAN

Cabai merah keriting (Capsicum annum L.) salah satu sayuran yang dibudidayakan
oleh petani di Indonesia (Sukmawati, 2015). Fungsi cabai merah keriting mengalami
perubahan dari bumbu dapur menjadi bahan baku dalam obat-obatan (Fitriani dkk., 2013).
Studi literatur menunjukkan tanaman cabai mengandung berbagai macam bioaktif kimia.
Studi literatur tanaman cabai menunjukkan kandungan utama Capsaicinoid pada cabai
adalah capsaicin, diikuti oleh dihydrocapsaicin, dan homocapsaicin obat-obatan (lzzati,
2018). Jenis sakit yang diobati menurut kajian referensi merupakan kondisi inflamasi
didalam tubuh manusia (Bare et al., 2018, 2019; Bhadoriya, 2012). Kandungan cabai
(Capsicum annuum L), mengandung senyawa yang memiliki fungsi sebagai antibakteri
(Agarwal et al., 2017; Marini et al., 2015), antioksidan (Arumingtyas et al., 2018; Dima, et
al., 2013), anti-inflamasi (Jolayemi & Ojewole, 2013), dan anti virus (Marini et al., 2015).
Kandungan cabai di Indonesia beberapa sudah diidentifikasi memiliki berbagai macam
variasi dan memiliki perbedaan terhadap kandungan capsaicinoid (Arumingtyas et al., 2017,
2018; Kusnadi et al., 2019; Musfiroh et al., 2013).

Pada saat terjadi infeksi tubuh akan merespon inflamasi. Proses inflamasi yang
terjadi dalam tubuh dapat menyebabkan perubahan fungsi fisiologis tubuh manusia (Bare et
al., 2018; Jolayemi & Ojewole, 2013). Pencegahan inflamasi yang berlebihan dilakukan
dengan menghentikan kinerja COX-2 yang memiliki tugas sebagai stimulator inflamasi
dalam keadaan peradangan. Stimulasi COX-2 mengaktifkan prostaglandin G2 menjadi
prostaglandin H2 yang meningkatkan inflamasi dalam tubuh (Abdulkhaleq et al., 2018;
Kellogg, Cheng, et al., 2008). Proses penghambatan inflamasi dapat dilakukan dengan
menghambat kinerja COX-2. Proses penurunan dapat dilakukan dengan mencari sumber
daya alam bioaktif yang memiliki sifat medis yang dapat diperoleh dari tanaman berupa
metabolit sekundernya (Phan et al., 2018). Tujuan penelitian ini adalah menganalisis potensi

senyawa tanaman cabai terhadap COX-2.

METODOLOGI PENELITIAN
Preparasi Ligan dan Protein

Kegiatan penelitian ini diawali dengan pengambilan Protein COX-2 dengan nomor
ID: 6¢cox yang diunduh dari Protein Data Bank (PDB), sedangkan Senyawa capsaicin (CID:
1548943), dihydrocapsaicin (CID: 107982) dan homocapsaicin (CID: 6442566) diperoleh
dari PubChem.com. Proses minimalisir energi dan menghilangkan ligan dan molekuler di
adaptasi dari Penelitian (Bare & Sari, 2021).
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Molecular Docking

Interaksi Molekuler senyawa dalam cabai merah kriting dan protein COX-2
menggunakan perangkat lunak HEX 8.0.0. Analisis menggunakan perangkat lunak
Discovery Studio Client 4.1. Kajian dalam interaksi ini meliputi residu asam amino yang
berikatan dengan senyawa cabai merah keriting, jenis ikatan yang terbentuk serta energi

ikatan yang mengikat protein dan ligan (Bare & Sari, 2021).

HASIL DAN PEMBAHASAN
1. Sifat fisikokimia Capsaicin, Dihydrocapsaicin, Homocapsaicin

Capsaicin tergolong alkaloid yang di isolasi dari cabai merah keriting (Capsicum
annum L.). Capsaicin terletak terletak pada bagian buah Capsicum annum L. terutama pada
plasenta (Purwanto, 2017). Dihydrocapsaicin adalah capsaicinoid dan analog serta
penghasil capsicin pada cabai memiliki sifat mengiritasi dengan total kandungan 22%
dengan tingkat pedas yang tinggi (lzzati, 2018). Homocapsaicin adalah capsaicinoid dan
analog serta penghasil capsaicini pada cabai (Capsicum). Homocapsaicin menyumbang
sekitar 1% dari total campuran capsaicinoids memiliki sekitar setengah kepedasan
capsaicin. Homocapsaicin murni adalah senyawa lipofolik yang tidak berbau. Pada skala
Scoville, homocapsaicin memiliki 850.000 SHU (Scoville Heat Units) (lzzati, 2018).

Homocapsaicin yang dikonsumsi manusia sangat tinggi tersedia secara hayati pada manusia.

Tabel 1. Sifat Fisikokimia Tanaman Cabai Merah Keriting (Capsicum annum L)

No D Senyawa
Capsaicin Dihydrocapsaicin Homocapsaicin
1.  PubChem ID 1548943 107982 6442566
2. Formula Ci1gH27NO3 Ci18H2NO3 Ci19H2NO3
3. Molweight 305.412 g/mol 307.428 g/mol 319.438 g/mol
4. LogP 4.180 4.405 4571
5. Heavy Atoms 22 22 23
6. Rotatable Bonds 9 10 10
7. HBD 2 2 2
8. HBA 3 3 3
9.  Polar Surface Area 58.560 A2 58.560 A2 58.560 A2

Berdasarkan data Tabel 1. dapat disimpulkan bahwa Kandungan fisikokimia

senyawa capsaicin, Dihydrocapsaicin dan Homocapsaicin berpotensi sebagai senyawa yang

https://jurnal.biounwir.ac.id/index.php/mangiferaedu | 117


https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/#query=C18H27NO3
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/#query=C18H29NO3
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/#query=C19H29NO3

Jurnal Mangifera Edu, Volume 6, Issue 2, January 2022, 115-128

dapat diserap dengan mudah oleh membran sel serta memiliki potensi permebilitas yang
tinggi (Lipinski, 2004; Lipinski dkk, 2001).

2. Interaksi Molekuler Senyawa Capsaicin Terhadap COX-2

Senyawa capsaicin diinteraksikan dengan protein COX-2 menunjukan beberapa
ikatan residu asam amino pada senyawa capsaicin yaitu asam amino LEU145 dan LEU224
yang bersifat Pi-Alkyl, residu asam amino GLU236, SER143, dan TRP139 menunjukkan
ikatan hydrogen, gaya Van der Waals pada residu GLY?225, LEU145, ASN231, ASP223,
GLY235, THR237, LEU238, PHE142, ASN144, dan SER146. Sedangkan residu asam
amino LEU224 membentuk unfavorable bump (Gambar 1b).

Gambar 1. Interaksi Senyawa Capsaicin dan COX-2 a. Struktur 3D, b. Struktur 2D, c.
aromatic, d. H-Bond, e. Charge, f. Hydrophobic, g. lonizability, h. SAS)

Interaksi antara COX-2 dengan capsaicin menunjukkan nilai aromatik memiliki satu
cincin aromatic (Gambar 1c) yang memiliki fungsi sebagai donor dan acceptor terhadap
COX-2 diindikasikan dengan warna biru pada permukaan sebagai indikasi acceptor dan
warna pink keunguan sebagai donor (Gambar 1d). Senyawa capsaicin cenderung bersifat
netral sehingga ligan bermuatan 0 (Gambar 1e dan Gambar 1g). Interaksi antara COX-2
dengan capsaicin memiliki tingkat hidrofobisitas yang rendah (Gambar 1f).
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Tabel 2. Interaki Senyawa Capsaicin dan COX-2

Compl Er:fr?/y N Dist Cat T From From
omplexes E\/Ic?l) ame istance ategory ypes Chemistry Chemistry
Capsaicin- -261.55 A:GLY225:CA- 3.64722 Hydrogen Carbon H-Donor H-
COX2 A:ASP229:0D2 Bond Hydrogen Acceptor
Bond
ALEU145 - 5.27668 Hydrophobic Alkyl Alkyl Alkyl
A:LEU224
A:LYS211:HZ2 - 2.01271 Hydrogen Conventional H-Donor H-
A:ASN231:0D1 Bond Hydrogen Acceptor
Bond
A:GLY235:H - 1.92447 Hydrogen Conventional H-Donor H-
A:ASN231:0 Bond Hydrogen Acceptor
Bond
A:ARG240:H - 2.72664 Hydrogen Conventional H-Donor H-
A:THR237:0 Bond Hydrogen Acceptor
Bond
A:HIS242:H -  1.90949 Hydrogen Conventional H-Donor H-
A:LEU238:0 Bond Hydrogen Acceptor
Bond
B:PHE142:H -  2.78464 Hydrogen Conventional H-Donor H-
B:SER138:0 Bond Hydrogen Acceptor
Bond
B:ASN144:H - 2.06377 Hydrogen Conventional H-Donor H-
B:GLU140:0 Bond Hydrogen Acceptor
Bond
B:SER146:H - 2.1082 Hydrogen Conventional H-Donor H-
B:ASN144:0D1 Bond Hydrogen Acceptor
Bond
A:GLU236:H - 1.97436 Hydrogen Conventional H-Donor H-
A:GLU236:0E1 Bond Hydrogen Acceptor
Bond
B:LEU145:H - 2.86998 Hydrogen Conventional H-Donor H-
B:SER143:0 Bond Hydrogen Acceptor
Bond
B:PHE142:H - 2.57183 Hydrogen Conventional H-Donor H-
B:TRP139:0 Bond Hydrogen Acceptor
Bond
B:LEU145:H - 2.86998 Hydrogen Conventional H-Donor H-
B:SER143:0 Bond Hydrogen Acceptor
Bond
B:LEU224:H - 2.59877 Hydrogen Conventional H-Donor H-
B:ARG222:0 Bond Hydrogen Acceptor
Bond
A:LEU224:CB - 2.15741 Unfavorable Unfavorable Steric
:LIG1:0 Bump

Nilai Solvent Accessible Surfance (SAS) pada permukaan capsaicin cukup tinggi
(Gambar 1h). Tampilan interaksi ini memberikan informasi bahwa ikatan antar ligan dan
protein memiliki nilai interaksi yang sangat tinggi terhadap pengikatan sisi aktif dari protein
COX-2 (Bare et al., 2019; Santoso & Atmajaya, 2016).

Interaksi molekuler antara COX-2 terhadap capsaicin memberikan efek terhadap sel

target karena mengikat pada sisi aktif COX-2. Capsaicin mengikat 15 residu asam amino
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sehingga berpengaruh terhadap sisi aktinya dan memiliki fungsi menghambat kinerjanya.
Beberapa target terdampak terhadap ikatan tersebut yaitu pengaruh terhadap produksi COX-
2 yaitu endotel pada jaringan vascular (Bare et al., 2019). Pada tabel 2 terdapat residu asam
amino LEU224 membentuk ikatan elektrostatik. Interaksi antara protein dan ligan
ditemukan beberapa ikatan hydrogen pada residu GLU236, SER143, dan TRP139 kehadiran
ikatan hydrogen pada ikatan yang terbentuk akan meningkatkan dan menguatkan ikatan.
Selain itu ikatan hydrogen juga meningkatkan afinitas dan stabilitas interaksi protein dan
ligan (Bare, 2021).

3. Interaksi Molekuler Senyawa Dihydrocapsaicin Terhadap COX-2

Interaksi molekuelr senyawa dihydrocapsaicin terhadap COX-2 merilis beberapa
residu asam amino LEU152 bersifat Pi-Sigma. Residu asam amino PRO154 dan ALA156
menunjukkan alkyl. Residu asam amino ASN34, ASN39, PRO40, CYS41, ARG44, GLY45,
GLU47, CYS47, TYR130, HIS133, TYR134, TYR135, GLY135, VAL155, ASP157,
GLN461, GLU465, dan ARG469 membentuk gaya van der waals (Gambar 2b).

Gambar 2. Interaksi Senyawa Diydrocapsaicin dan COX-2 a. Struktur 3D, b. Struktur 2D, c.
Aromatic, d. H-Bond, e. Charge, f. Hydrophobic, g. lonizability, h. SAS)

Interaksi antara COX-2 dengan dihydrocapsaicin menunjukkan nilai aromatic pada
senyawa dihydrocapsaicin cenderung di satu tempat (Gambar 2c). Senyawa

dihydrocapsaicin juga berfungsi sebagai donor dan acceptor terhadap (Gambar 2d).
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Senyawa dihydrocapsaicin cenderung bersifat netral sehingga ligan bermuatan 0 (Gambar
2e dan Gambar 2g). Interaksi antara COX-2 dengan dihydrocapsaicin menunjukkan tingkat
hidrofobisitas yang rendah (Gambar 2f). Nilai Solvent Accessible Surfance (SAS) pada
permukaan dihydrocapsaicin cukup tinggi (Gambar 2h). Tampilan interaksi ini memberikan
informasi bahwa ikatan antar ligan dan protein memiliki nilai interaksi yang sangat tinggi
terhadap pengikatan sisi aktif dari protein COX-2 (Bare dkk., 2019; Santoso & Atmajaya,
2016).

Energi yang terbentuk dari ikatan-ikatan yang terbentuk antara ligan dan protein
adalah -388.75 cal/mol. Dihydrocapsaicin berpotensi sebagai inhibitor COX-2 dengan
menstimulus penghambatan pada lima residu asam amino COX-2. Dihidrocapsaicin
berpotensi sebagai inhibitor COX-2 menghambat kinerja sitokim pro inflamasi sebagai
akibat dari diinduksi COX-2 (Bayala et al., 2020; Funk et al., 2016). Pada Tabel 3 terdapat
residu asam amino LEU152 membentuk ikatan elektrostatik. Interaksi yang terbentuk antara
keempat senyawa Dihydrocapsaicin berkontribusi terhadap kuat-lemahnya ikatan yang
diindikasikan oleh afinitas ikatan, selain itu tinggi rendahnya hidrofobisitas, peranan

donor/acceptor pada ligand-protein (Chen et al., 2016).
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Tabel 3. Interaksi Senyawa Dihydrocapsaicin-COX-2

Complexe Elge;}?\% N Dist Cat T From From
S ( (Z)il) ame Istance ategory ypes Chemistry  Chemistry
Dihydroca -388.75 B:ARG44: 2.6629 Hydrogen Salt H- H-
psaicin- HH11 - Bond;Electr Bridge;Att  Donor;Posi  Acceptor;N
COX2 B:ASP125 ostatic ractive tive egative
:0D1 Charge
B:GLY45: 2.05126 Hydrogen Conventio  H-Donor H-Acceptor
H- Bond nal
B:GLN42; Hydrogen
@) Bond
B:GLU46: 2.2403 Hydrogen Conventio  H-Donor H-Acceptor
H - Bond nal
B:ASP58: Hydrogen
@) Bond
B:ASN39: 1.97247 Hydrogen Conventio  H-Donor H-Acceptor
H - Bond nal
B:CYS36: Hydrogen
@] Bond
B:ASN34: 2.07366 Hydrogen Conventio  H-Donor H-Acceptor
H - Bond nal
B:ASP158 Hydrogen
:0D2 Bond
B:HIS133: 1.96674 Hydrogen Conventio  H-Donor H-Acceptor
H- Bond nal
B:ASN13 Hydrogen
1:0D1 Bond
B:GLN42: 3.03647 Hydrogen Conventio  H-Donor H-Acceptor
H - Bond nal
B:PROA40: Hydrogen
@) Bond
B:TYR13  1.82489 Hydrogen Conventio  H-Donor H-Acceptor
4:H - Bond nal
B:ASN13 Hydrogen
1.0 Bond
B:ASP157 2.37262 Hydrogen Conventio  H-Donor H-Acceptor
‘H- Bond nal
B:ASP157 Hydrogen
:0D1 Bond
B:GLN46  2.16612 Hydrogen Conventio  H-Donor H-Acceptor
1:HE21 - Bond nal
B:PRO15 Hydrogen
3:0 Bond
B:GLU46  2.43899 Hydrogen Conventio  H-Donor H-Acceptor
5:H - Bond nal
B:SER462 Hydrogen
:0 Bond
B:ARG46 1.95876 Hydrogen Conventio  H-Donor H-Acceptor
9:H - Bond nal
B:GLU46 Hydrogen
5:0 Bond
B:ARG15 2.27971 Hydrogen Conventio  H-Donor H-Acceptor
0:HH12 - Bond nal
B:LEU15 Hydrogen
2:0 Bond
AALAL1S  4.29864 Hydrophobi ~ Alkyl Alkyl Alkyl
6 - c
A:CYS37
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4. Interaksi Molekuler Senyawa Homocapsaicin Terhadap COX-2

Interaksi molekuler senyawa homocapsaicin dengan COX-2 merilis ikatan residu
asam amino LEU238 bersifat alkyl. Residu asam amino ASP229 bersifat Pi-Arson. Residu
asam amino GLN241 membentuk unfavorable bump. Residu asam amino TRP139, LY S333,
dan GLY235 membentuk unfavorable acceptor. Dan residu asam amino GLU140, ASN144,
LEU145, PHE142, SER143, ASN231, GLN330, GLU236, ARG222, PHE329, TYR234,
ASP239, THR237, LEU230, GLY225, GLY?223, dan LYS211 membentuk gaya van der
waals (Gambar 3. b). Homocapsaicin dan COX-2 menunjukkan interaksi pengikatan amino
residu asam dengan menghasilkan energi sebesar -279.83 cal/mol.

Gambar 3. Interaksi Senyawa Homocapsaicin dan COX-2 a. Struktur 3D, b. Struktur 2D,
c. Aromatic, d. H-Bond, e. Charge, f. Hydrophobic, g. lonizability, h. SAS)

Interaksi antara COX-2 dengan homocapsaicin menunjukkan nilai aromatic pada
senyawa homocapsaicin (Gambar 3c). Senyawa homocapsaicin juga berfungsi sebagai
donor dan acceptor terhadap COX-2 (Gambar 3d). Senyawa homocapsaicin cenderung
bersifat netral sehingga ligan bermuatan 0 (Gambar 3e dan Gambar 3g). Interaksi antara
COX-2 dengan homocapsaicin menunjukkan tingkat hidrofobisitas yang rendah (Gambar
3f). Nilai Solvent Accessible Surfance (SAS) pada permukaan homocapsaicin cukup tinggi

(Gambar 3h). Tampilan interaksi ini memberikan informasi bahwa ikatan antar ligan dan

https://jurnal.biounwir.ac.id/index.php/mangiferaedu | 123



Jurnal Mangifera Edu, Volume 6, Issue 2, January 2022, 115-128

protein memiliki nilai interaksi yang sangat tinggi terhadap pengikatan sisi aktif dari protein
COX-2 (Bare dkk., 2019; Santoso & Atmajaya, 2016).

Tabel 4. Interaksi Senyawa Homocapsaicin dan COX-2

Complexes E(Tg?/y Name Distance  Category Types Fro_m Fro_m
Mol) Chemistry  Chemistry
Homocapsai -279.83  A:GLU140:H-  2.5992 Hydrogen  Conventi H-Donor H-
cin- COX2 B:GLN330:0E Bond onal Acceptor
1 Hydroge
n Bond
A:ASN144:H -  2.01938 Hydrogen  Conventi H-Donor H-
A:GLU140:0 Bond onal Acceptor
Hydroge
n Bond
APHE142:H -  2.38635 Hydrogen  Conventi H-Donor H-
A:TRP139:0 Bond onal Acceptor
Hydroge
n Bond
ALEU145:H -  2.84573 Hydrogen  Conventi H-Donor H-
A:SER143:0 Bond onal Acceptor
Hydroge
n Bond
ASER143:H-  1.63661 Hydrogen  Conventi H-Donor H-
ATRP139:0 Bond onal Acceptor
Hydroge
n Bond
B:ARG222:H -  2.81758 Hydrogen  Conventi H-Donor H-
B:LYS211:0 Bond onal Acceptor
Hydroge
n Bond
B:LYS211:H-  2.1087 Hydrogen  Conventi H-Donor H-
B:TYR148:0H Bond onal Acceptor
Hydroge
n Bond
B:GLY223:H-  1.98063 Hydrogen  Conventi H-Donor H-
B:THR221:0G Bond onal Acceptor
1 Hydroge
n Bond
B:GLY225:CA  3.69079 Hydrogen  Carbon H-Donor H-
- Bond Hydroge Acceptor
B:ASP229:0D2 n Bond
B:LEU230:H -  2.75095 Hydrogen  Conventi H-Donor H-
B:GLN208:0E Bond onal Acceptor
1 Hydroge
n Bond
B:ASN231:H-  1.85615 Hydrogen  Conventi H-Donor H-
B:ASP229:0D1 Bond onal Acceptor
Hydroge
n Bond
B:TYR234:H -  1.89907 Hydrogen  Conventi H-Donor H-
B:LEU230:0 Bond onal Acceptor
Hydroge
n Bond
B:ARG240:H -  2.73427 Hydrogen  Conventi H-Donor H-
B:THR237:0 Bond onal Acceptor
Hydroge
n Bond
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Complexes E(r:(e;(i;/y Name Distance  Category Types Fro_m Fro_m
Mol) Chemistry  Chemistry
B:GLU236:H - 2.00782 Hydrogen  Conventi H-Donor H-
B:GLU236:0E Bond onal Acceptor
1 Hydroge
n Bond
B:HIS242:H - 2.54195 Hydrogen  Conventi H-Donor H-
B:ASP239:0 Bond onal Acceptor
Hydroge
n Bond
B:PHE329:H -  1.90825 Hydrogen  Conventi H-Donor H-
B:ASP325:0 Bond onal Acceptor
Hydroge
n Bond
B:GLN330:H -  1.95422 Hydrogen  Conventi H-Donor H-
B:GLU326:0 Bond onal Acceptor
Hydroge
n Bond
B:GLN241:H- 1.80191 Hydrogen  Conventi H-Donor H-
B:THR237:0 Bond onal Acceptor
Hydroge
n Bond
B:GLY235:H-  1.89559 Hydrogen  Conventi H-Donor H-
B:ASN231:0 Bond onal Acceptor
Hydroge
n Bond
B:ASN231:HD 2.11814 Hydrogen  Conventi H-Donor H-
21 - Bond onal Acceptor
B:ASP229:0D1 Hydroge
n Bond
B:LYS333:H-  2.0067 Hydrogen  Conventi H-Donor H-
B:PHE329:0 Bond onal Acceptor
Hydroge
n Bond

Pada Tabel 4. terdapat residu asam amino LEU238 membentuk ikatan elektrostatik.
Ikatan elektrostatik, adalah ikatan yang jauh lebih umum dari pada ikatan kovalen dalam
interaksi reseptor obat. Energi afinitas yang terbentuk -279.83 cal/mol. Homocapsaicin
berpotensi sebagai inhibitor COX-2 dengan menstimulus penghambatan pada lima residu
asam amino COX-2. Afinitas yang semakin rendah berdampak terhadap ikatan kekuatan
protein dan ligan yang memiliki fungsi sebagai penguat dan penstabil kompleks ligand-
protein. Hidrofobisitas yang semakin rendah akan berbanding terbalik terhadap jumlah
ikatan hidrofobisitas dan memberikan peningkatan permeabilitas suatu senyawa dalam
membran sel (S et al., 2020; Sari et al., 2019). Pengurangan reaksi inflamasi dalam tubuh
dilakukan dengan cara menghambat COX-2 oleh senyawa dalam cabai merah keriting
sebagai mediator inflamasi yang berperan selama proses inflamasi. Aktivasi COX-2 akan
menstimulus prostaglandin G2 menjadi prostaglandin H2 yang dapat meningkatkan
inflamasi dalam tubuh (Kellogg, Pop-Busui, et al., 2008).
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SIMPULAN

Senyawa cabai memiliki potensi dengan sifat fisikokimia yang baik pada tingkat
penyerapan dan permeabilitas terhadap membran sel. Hasil Interaksi molekuler antara
senyawa capsacin dengan COX-2 menghasilkan lima residu asam amino, senyawa
dihydrocapsaicin terhadap COX-2 tiga residu asam amio sedangkan senyawa
homocapsaicin merilis tujuh residu asam amino. Setiap senyawa memiliki karakteristik yang

berbeda akan tetapi memiliki kesamaan potensis ebagai anti inflasmi COX-2.
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