
SKRIPSI 
 

STUDI IN SILICO KANDUNGAN SENYAWA 

FLAVONOID DAN ALKALOID PADA DAUN Justicia 

gendarussa Burm. f. UNTUK PREDIKSI AKTIVITAS 

EMETIK 

 

 
 

ARIE FERDIANSYAH 

 

 

FAKULTAS FARMASI UNIVERSITAS AIRLANGGA 

DEPARTEMEN FARMAKOGNOSI DAN FITOKIMIA 

SURABAYA 

2015 

ADLN - Perpustakaan Universitas Airlangga

SKRIPSI STUDI IN SILICO KANDUNGAN SENYAWA... 
ARIE FERDIANSYAH



SKRIPSI 
 

STUDI IN SILICO KANDUNGAN SENYAWA 

FLAVONOID DAN ALKALOID PADA DAUN Justicia 

gendarussa Burm. f. UNTUK PREDIKSI AKTIVITAS 

EMETIK 

 
 

 

 

 

 

 

 

ARIE FERDIANSYAH 

051111198 

 

 

FAKULTAS FARMASI UNIVERSITAS AIRLANGGA 

DEPARTEMEN FARMAKOGNOSI DAN FITOKIMIA 

SURABAYA 

2015 

ADLN - Perpustakaan Universitas Airlangga

SKRIPSI STUDI IN SILICO KANDUNGAN SENYAWA... 
ARIE FERDIANSYAH



 

ADLN - Perpustakaan Universitas Airlangga

SKRIPSI STUDI IN SILICO KANDUNGAN SENYAWA... 
ARIE FERDIANSYAH



Lembar Pengesahan 
 

STUDI IN SILICO KANDUNGAN SENYAWA 
FLAVONOID DAN ALKALOID PADA DAUN 

Justicia gendarussa Burm. f. UNTUK PREDIKSI 
AKTIVITAS EMETIK 

 

SKRIPSI 
 

DIBUAT UNTUK MEMENUHI SYARAT 
MENCAPAI GELAR SARJANA FARMASI PADA 

FAKULTAS FARMASI UNIVERSITAS AIRLANGGA 
2015 

 
Oleh: 

 
ARIE FERDIANSYAH 

NIM.  051111198 
 
 

Skripsi ini telah disetujui 
Tanggal 14 Agustus 2015 oleh : 

 

 

Pembimbing Utama, Pembimbing Serta, 
 
 
 
 
 
 

Prof. Dr. Bambang P.E.W., MS., Apt Prof. Dr. Siswandono, MS., Apt, 
NIP.  19561217 198503 1 004 NIP. 19521002 198002 1 001 

ADLN - Perpustakaan Universitas Airlangga

SKRIPSI STUDI IN SILICO KANDUNGAN SENYAWA... 
ARIE FERDIANSYAH



 

iii 

LEMBAR PERSETUJUAN 

PUBLIKASI KARYA ILMIAH 
 

 

Demi perkembangan ilmu pengetahuan, saya menyetujui 

skripsi / karya ilmiah saya, dengan judul : 

 

STUDI IN SILICO KANDUNGAN SENYAWA FLAVONOID 

DAN ALKALOID PADA DAUN Justicia gendarussa Burm. f. 

UNTUK PREDIKSI AKTIVITAS EMETIK  

 
untuk dipublikasikan atau ditampilkan di internet atau media lain 

yaitu Digital Library Perpustakaan Universitas Airlangga untuk 

kepentingan akademik sebatas sesuai dengan Undang – Undang 

Hak Cipta. 

Demikian pernyataan persetujuan publikasi karya ilmiah ini 

saya buat dengan sebenarnya. 

 

 

 
    Surabaya, 14 Agustus 2015 

 

 

 

 
    Arie Ferdiansyah 

NIM : 051111198 
 

 

 

ADLN - Perpustakaan Universitas Airlangga

SKRIPSI STUDI IN SILICO KANDUNGAN SENYAWA... 
ARIE FERDIANSYAH



iv 
 

SURAT PERNYATAAN 

 

Saya yang bertanda tangan di bawah ini : 

Nama : Arie Ferdiansyah 

NIM : 051111198 

Fakultas : Farmasi 

Menyatakan dengan sesungguhnya bahwa hasil tugas akhir yang 
saya tulis dengan judul :  

STUDI IN SILICO KANDUNGAN SENYAWA FLAVONOID 
DAN ALKALOID PADA DAUN Justicia gendarussa Burm. f. 

UNTUK PREDIKSI AKTIVITAS EMETIK 
 

adalah benar – benar merupakan hasil karya saya sendiri. Apabila 

di kemudian hari diketahui bahwa skripsi ini merupakan hasil 

plagiarism, maka saya bersedia menerima sanksi berupa 

pembatalan kelulusan dan atau pencabutan gelar yang saya 

peroleh. 

Demikian surat pernyataan ini saya buat untuk digunakan 

sebagaimana mestinya. 

       

Surabaya, 14 Agustus 2015 

 

 

 

   
     Arie Ferdiansyah 

NIM : 051111198 
 

ADLN - Perpustakaan Universitas Airlangga

SKRIPSI STUDI IN SILICO KANDUNGAN SENYAWA... 
ARIE FERDIANSYAH



 

v 

KATA PENGANTAR 

Alhamdulillah, segala puji syukur saya panjatkan atas 

kehadirat Allah Subhanallahu Wa Ta‟ala yang senantiasa 

memberikan rahmat, hidayah, dan karunia-Nya serta shalawat dan 

salam kepada besar Nabi Muhammad Salallahu „Alaihi Wassalam. 

Dengan terselesainya skripsi yang berjudul “STUDI IN SILICO 

KANDUNGAN SENYAWA FLAVONOID DAN ALKALOID 

PADA DAUN Justicia gendarussa BURM. F. UNTUK 

PREDIKSI AKTIVITAS EMETIK” ini, perkenankan penulis 

mengucapkan terima kasih yang sebesar-besarnya kepada: 

1. Prof. Dr. Bambang Prajogo E.W. Apt., MS. selaku dosen 

pembimbing utama yang telah memberikan bimbingan dan 

dorongan baik moril maupun materiil sehingga penulis 

mampu menyelesaikan skripsi ini dengan baik. 

2. Prof. Dr. Siswandono, Apt., MS. selaku dosen pembimbing 

serta yang banyak memberikan bimbingan dan masukan 

dalam penyusunan skripsi. 

3. Rektor Universitas Airlangga, Prof. Dr. H. Fasich, Apt. dan 

Dekan Fakultas Farmasi Universitas Airlangga Surabaya, Dr. 

Hj. Umi Athiyah, Apt., MS. atas kesempatan yang diberikan 

untuk mengikuti dan menyelesaikan program pendidikan 

sarjana farmasi. 

4. Dr. Achmad Fuad H., MS. dan Dr. Aty Widyawaruyati, MSi. 

sebagai dosen penguji yang telah membantu dan memberikan 

masukan dalam perbaikan skripsi ini serta ilmu yang 

berharga. 

ADLN - Perpustakaan Universitas Airlangga

SKRIPSI STUDI IN SILICO KANDUNGAN SENYAWA... 
ARIE FERDIANSYAH



 

vi 

5. Prof. Dr. Djoko Agus P., MSi., Apt. selaku dosen wali yang 

telah sabar membimbing dan memberi masukan selama 

menyelesaikan program pendidikan sarjana farmasi. 

6. Seluruh Dosen yang telah mengajarkan ilmu pengetahuan 

sebagai landasan utama kepada penulis sehingga dapat 

membuat kerangka berpikir ilmiah. 

7. Kepala dan staf Departemen Farmakognosi dan Fitokimia, 

Departemen Kima Analisis Fakultas Farmasi Universitas 

Airlangga Surabaya yang banyak membantu selama ini. 

8. Kedua Orang tuaku tercinta, Bapak Isramendri (Alm.) dan 

Ibu Wahyuni serta adik Rozak Setiadi atas segala doa restu 

dan dukungan sehingga penulis dapat menyelesaikan skripsi, 

serta kesetiaan dan kesabarannya membesarkan penulis. 

9. Seluruh teman-teman seperjuangan Laras, Muis, Aisha, 

Ayun, Imania, Faris, Rani, Arina, Tara, Arlita, Wilman, 

Dheny. Terima kasih atas dukungan dan kebersamaannya 

selama studi di Surabaya. 

10. Teman-teman seperjuangan di Bekasi Yulika, Uti, Neysa, 

Irma, yang telah memberi dukungan dan semangat untuk 

menyelesaikan skripsi ini, you guys are rock! 

11. Seluruh teman – teman kelas D 2011. Terima kasih atas 

kebersamaannya dan rasa kekeluargaan selama empat tahun 

ini.  

 

 

ADLN - Perpustakaan Universitas Airlangga

SKRIPSI STUDI IN SILICO KANDUNGAN SENYAWA... 
ARIE FERDIANSYAH



 

vii 

12. Serta terima kasih pada seluruh sahabat, kerabat dan semua 

orang yang telah berkontribusi selama proses perkuliahan 

empat tahun ini.  

Dalam menyelesaikan skripsi ini tentunya tidak lepas dari 

keterbatasan penulis. Oleh karena itu, penulis senantiasa 

mengharap adanya masukan untuk meningkatkan kualitas dari 

skripsi ini sehingga nantinya dapat memberikan hasil yang terbaik. 

Semoga skripsi ini dapat bermanfaat dan memberikan sumbangan 

yang berharga untuk ilmu pengetahuan. 

 

 

 Surabaya, Agustus 2015 

 

  

 

 Penulis 

ADLN - Perpustakaan Universitas Airlangga

SKRIPSI STUDI IN SILICO KANDUNGAN SENYAWA... 
ARIE FERDIANSYAH



viii 
 

RINGKASAN 

STUDI IN SILICO KANDUNGAN SENYAWA FLAVONOID 
DAN ALKALOID PADA DAUN Justicia Gendarussa Burm. f. 

UNTUK PREDIKSI AKTIVITAS EMETIK 
 

ARIE FERDIANSYAH 

 

Daun Justicia gendarussa Burm. f. telah digunakan oleh 
sebagian masyarakat di Irian Jaya sebagai obat kontrasepsi pria. 
Ekstrak dari daun Justicia gendarussa Burm. f. terbukti dapat 
menghambat pertumbuhan virus dari plasma darah pasien HIV. 
Hasil yang diperoleh pada inkubasi sampel ekstrak Justicia 
gendarussa menggunakan Nucli sens machine yang merupakan 
gabungan PCR dan Elis adalah berkurangnya jumlah virus atas 
hambatan yang diberikan pada reverse transcriptase. 

Berdasarkan penelitian sebelumnya, fraksi etanol 60% daun 
Justicia gendarussa memberikan efek muntah pada merpati dan 
kandungan tanaman yang menyebabkan efek muntah tersebut 
diduga adalah alkaloid. Pemberian kapsul ekstrak etanol 70% daun 
Justicia gendarussa pada 35 subjek penelitian menyebabkan efek 
samping mual dan muntah. Untuk pengatasan efek samping dari 
pemakaian tanaman Justicia gendarussa dengan memisahkan 
alkaloid, tetapi masih menimbulkan efek muntah dengan waktu 
muntah yang relatif lama. 

Dari hasil penelitian diketahui bahwa dalam daun  Justicia 
gendarussa terdapat 12 komponen flavonoid dengan komponen 
mayor 6,8-di-α-l-arabinopiranosil-4’,5,7-trihidroksiflavon, yang 
kemudian dikenal dengan gendarusin A. Selain gendarusin A ada 
beberapa komponen minor  yang diketahui yaitu 6-C-α-L-
arabinopiranosill-4’,5,7- trihidroksi-8-C-β- D-silopiranosil flavon 
yang kemudian dikenal dengan gendarusin B, dan 3 senyawa yang 
belum diketahui nama IUPAC nya dan bisa dikenal dengan 
gendarusin C, gendarusin D, dan gendarusin E. Kelima senyawa 
tersebut mempunyai inti apigenin dengan dua gugus gula yang 
berbeda pada konfigurasi ruangnya pada atom C-6 dan C-8 serta 
gugus OH pada glikosida dan senyawa alkaloid yang telah 
diisolasi dari daun Justicia gendarussa yaitu 2-amino benzil 
alkohol; 2-amino-O-metil benzil alkohol; 2-(2’-amino-
benzilamino) benzil alkohol; 2-(2’amino-benzil)-O-metil-benzil 
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alkohol. Ada beberapa senyawa yang termasuk golongan alkaloid 
baru yang diisolasi pada daun Justicia gendarussa, antara lain: 
justidrusamid A, justidrusamid B, justidrusamid C, dan 
justidrusamid D. 

Perbedaan struktur dari 13 senyawa yang terisolasi dalam 
Justicia gendarussa tersebut akan mempengaruhi sifat kimia 
fisika, yakni faktor lipofilik, sterik dan elektronik dimana nantinya 
akan mempengaruhi proses penembusan membran dan akan 
mempengaruhi absorbsinya. Perbedaan tersebut akan 
mempengaruhi proses interaksi dengan reseptor muntah (5HT3 dan 
Dopamin tipe 2). 

Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui prediksi aktivitas 
emetik atau muntah yang merupakan efek samping dari pemakaian 
J. gendarussa sebagai obat untuk KB pada pria dan anti HIV.   

Metode yang digunakan untuk prediksi adalah metode in 
silico dengan memanfaatkan peran kimia komputasi, untuk 
memprediksi absorbsi dari ke-13 senyawa pada daun Justicia 
gendarussa maka diperlukan penentuan sifat kimia fisika terutama 
faktor lipofilik dan kemudian digunakan hukum Lima Lipinski 
untuk mengevaluasi hasil penentuan faktor lipofilik, prediksi 
absorbsi juga dilakukan dengan menggunakan program ACD/I-
Lab online. Prediksi aktivitas dari 13 senyawa yang sudah 
terisolasi dalam Justicia gendarussa terhadap reseptor muntah 
5HT3 dan Dopamin tipe 2 (4PIR dan 2YOU) menggunakan 
simulasi docking dengan menggunakan program Molegro Virtual 
Docker.  

Simulasi docking menggunakan program Molegro Virtual 
Docker antara ke-13 senyawa pada daun Justicia gendarussa dan 
reseptor 5HT3 (4PIR) serta dopamin tipe 2 (2YOU) didapatkan 
interaksi antara ke-13 senyawa pada daun Justicia gendarussa 
dengan masing-masing reseptor 5HT3 dan dopamin tipe 2 serta 
energi ikatan yang dicerminkan dengan nilai rerank score untuk 
memprediksi aktivitas dari ke-13 senyawa tersebut. Rerank score 
yang mencerminkan aktivitas senyawa dimana semakin rendah 
maka senyawa tersebut memiliki aktivitas paling tinggi. 

Dari hasil penelitian didapatkan bahwa gendarusin B  
memiliki rerank score yang paling rendah sehingga gendarusin B 
memiliki aktivitas muntah yang paling tinggi terhadap reseptor 
5HT3 dan gendarusin E memiliki rerank score yang paling rendah 
sehingga gendarusin E memiliki aktivitas muntah yang paling 
tinggi terhadap reseptor dopamin tipe 2 secara in silico.  
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Dari prediksi absorbsi ke-13 senyawa pada Justicia 
gendarussa didapatkan bahwa yang memiliki absorbsi yang jelek 
adalah senyawa turunan gendarusin, justidrusamid A dan 
justidrusamid B sedangkan senyawa turunan aminobenzil alkohol, 
justidrusamid C dan justidrusamid D memiliki absorbsi yang baik, 
hal tersebut dapat dilihat dari nilai kimia fisika dan persyaratan 
dari hukum Lima Lipinski dan ditunjang dengan hasil prediksi dari 
ACD/I-Lab, dari prediksi tersebut senyawa turunan Gendarusin 
serta senyawa justidrusamid A dan justidrusamid B termasuk poor 
passive absorption due to hydrophilicity. 

Berdasarkan penelitian ini maka disarankan untuk 
penelitian lanjutan tentang model farmakokinetika dari ke-13 
senyawa pada Justicia gendarussa terhadap reaksi mual dan 
muntah dan studi interaksi ligan dengan reseptor yang berkaitan 
dengan efek emetogenik secara spesifik.  
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ABSTRACT 

IN SILICO STUDY OF FLAVONOID AND 
ALKALOID COMPOUNDS ON Justicia gendarussa 

Burm. f.  FOR PREDICTION OF VOMITING 
ACTIVITY  

Based on previous researches, Justicia gendarusa Burm. f had 
been used for male contraception and anti-HIV. But, it had a minor 
side effects which are nausea and vomit. Justicia gendarusa Burm. 
f contains the derivative compounds of  gendarusins, amino-benzyl 
alcohols and justidrusamides. The aim of this research was to 
investigate the prediction of absorption and activity the 13 
compounds of Justicia gendarussa on vomiting receptors (5HT3 
and Dopamine type 2) by in silico study. The prediction of 
absorption used the Lipinski’s rule of five and ACD/I-Lab online 
program, while the prediction of activity used docking simulation 
with Molegro Virtual Docker (MVD) program. Results showed 
from docking simulation using MVD, it can be identified by 
presence of interaction between vomiting receptors (PDB ID : 
4PIR and 2YOU) and all compounds of Justicia gendarussa as 
well as lowest free energy of binding (rerank score). Gendarusin B 
had highest vomit activity on 5HT3 receptor and gendarusin E had 
highest vomit activity on Dopamin type 2 as well as smallest 
rerank score compared to all compounds of Justicia gendarussa by 
in silico study.  
 
Keyword : in silico, Justicia gendarussa, Molegro Virtual Docker, 
Vomiting receptor, Gendarusin, Amino-benzyl alcohols, 
Justidrusamides 
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