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ABSTRAK

Senyawa turunan benzotiazol merupakan senyawa polisiklik dengan satu
cincin heterosiklik dengan atom sulfur dan nitrogen pada posisi 1,3. Senyawa
turunan benzotiazol diprediksi dapat disintesis dengan tiga tahap reaksi, meliputi
reaksi multi komponen Biginelli pada tahap ketiga. Reaktan yang diperlukan dalam
sintesis senyawa target adalah sulfanilamida, amonium tiosianat, HBr, DMSO,
Benzaldehida, dan malonitril, serta HCI, amonium asetat, dan NaOH sebagai
katalis. Namun, pada penelitian ini senyawa yang ditargetkan tidak dapat disintesis
dengan tiga tahapan reaksi yang dilakukan. Pada sintesis tahap dua terjadi
dimerisasi dari produk tahap satu membentuk turunan basa Hector, 4,5-dihidro-
1,2,4-tiadiazol. Pada sintesis tahap tiga, basa Hector yang terbentuk direaksikan
secara multikomponen dalam satu wadah. Struktur senyawa yang telah disintesis
pada tahap dua dan tiga, ditentukan dengan karakterisasi menggunakan
spektroskopi FTIR dan NMR serta UV-Vis pada tahap tiga. Prediksi aktivitas
antiinflamasi dilakukan secara in silico terhadap senyawa target, dan dua senyawa
baru yang terbentuk pada proses sintesis, menggunakan molecular docking. Hasil
investigasi in silico menunjukkan adanya potensi dari senyawa turunan benzotiazol
dan turunan basa Hector sebagai inhibitor enzim COX-2. Pada penelitian ini juga
dilakukan pengujian antioksidan terhadap produk sintesis tahap tiga, menggunakan
metode peredaman radikal DPPH. Namun, pada penelitian ini menunjukkan bahwa
produk sintesis tahap tiga tidak memiliki aktivitas antioksidan.

Kata kunci: antiinflamasi, COX-2, benzotiazol, 4,5-dihidro-1,2,4-tiadiazol, in
silico
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ABSTRACT

Benzothiazole derivatives are polycyclic compounds with heterocyclic ring
including sulfur and nitrogen at position 1,3. Benzothiazole derivatives are
predicted to be synthesized by three stpes reaction, including Biginelli reaction in
the third step. In the formation of target compound are sulfanilamide, ammonium
thiocyanate, HBr, DMSO, Benzaldehyde, and malonitrile, while HCI, ammonium
acetate, and NaOH as catalysts. However, in this study, the targeted compound
could not be synthesized with three steps reaction. In second step of synthesis,
dimerization of the first step product occurs to form Hector’s base derivative, 4,5-
dihydro-1,2,4-thiadiazole. In the third step of synthesis, the Hector’s base formed
is reacted with multicomponents method. The structure of compounds that were
synthesized in stages two and three was determined using FTIR and NMR
spectroscopy, and UV-Vis in stage three. Prediction of antiinflammatory activity
was based on the in silico against the target compound, and two new compounds
formed by synthesis process, using molecular docking. The results are showed the
potential of benzothiazole and Hector’s base derivatives as COX-2 enzyme
inhibitors. In this study, antioxidant investigation on the third stage synthesis
product, using the DPPH attenuat method. However, this study showed that the
third stage synthesis product did not have antioxidant activity.

Keywords: anti-inflammatory, COX-2, benzothiazole, 4,5-dihydro-1,2,4-
tiadiazhole, in silico
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