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Abstract: This study aims to analyze the potential of eupatorin found in Cat’s Whiskers (Orthosiphon stamineus)
as an anticancer agent using in silico methods. Eupatorin was selected due to its promising biological activity
reported in previous literature. The research employed compound structure data registered in PubChem, analyzed
through PASS Online for pharmacological activity prediction, ProTox-II for toxicity evaluation, and pkCSM for
ADMET parameters. The results indicated that eupatorin has a high probability of inhibiting cancer cell
proliferation with significant pharmacological activity values. Toxicity predictions showed a safe profile with an
LD50 supporting its potential therapeutic use. ADMET analysis demonstrated that eupatorin possesses good
bioavailability, adequate absorption and distribution, and minimal metabolic interactions, supporting its efficacy
as an anticancer compound. These findings suggest that eupatorin could be an important candidate for
herbalbased drug development, particularly for cancer therapy, and provide opportunities for further research
through in vitro and in vivo experiments to validate anticancer activity comprehensively.
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Abstrak: Penelitian ini bertujuan untuk menganalisis potensi senyawa eupatorin yang terdapat pada tumbuhan
Kumis Kucing (Orthosiphon stamineus) sebagai agen antikanker secara in silico. Senyawa eupatorin dipilih
karena memiliki aktivitas biologis yang menjanjikan berdasarkan literatur sebelumnya. Metode penelitian
menggunakan data struktur senyawa yang sudah terdaftar di PubChem, kemudian dianalisis melalui PASS Online
untuk prediksi aktivitas farmakologis, ProTox-II untuk evaluasi toksisitas, dan pkCSM untuk parameter ADMET.
Hasil analisis menunjukkan bahwa eupatorin memiliki kemungkinan tinggi sebagai inhibitor proliferasi sel kanker
dengan nilai aktivitas farmakologis signifikan. Prediksi toksisitas menunjukkan profil aman dengan LD50 yang
mendukung penggunaan sebagai senyawa terapeutik. Analisis ADMET memperlihatkan bahwa eupatorin
memiliki bioavailabilitas yang baik, kemampuan absorpsi dan distribusi yang memadai, serta potensi interaksi
metabolik minimal, yang mendukung efikasi senyawa ini sebagai agen antikanker. Dengan temuan ini, senyawa
eupatorin dapat menjadi kandidat penting dalam pengembangan obat berbasis tanaman herbal, khususnya untuk
terapi kanker, sekaligus membuka peluang penelitian lanjutan melalui uji eksperimental in vitro maupun in vivo
untuk validasi aktivitas antikanker secara lebih komprehensif.

Kata kunci: ADMET; Antikanker; Eupatorin; In Silico; Kumis Kucing.

1. PENDAHULUAN

Kumis kucing (Orthosiphon aristatus) merupakan tanaman herbal yang banyak
dimanfaatkan dalam pengobatan tradisional Indonesia karena kandungan bioaktifnya yang
beragam. Tanaman ini memiliki senyawa flavonoid, fenolik, dan diterpenoid yang dilaporkan
berperan dalam aktivitas farmakologi, termasuk efek antioksidan, antimikroba, dan potensi
antikanker. Salah satu senyawa flavonoid penting yang terdapat pada kumis kucing adalah
eupatorin, yang memiliki mekanisme penghambatan proliferasi sel kanker melalui induksi
apoptosis dan modulasi jalur sinyal sel. Penelitian modern menggunakan pendekatan in silico
maupun in vitro untuk menilai aktivitas senyawa ini, termasuk metode prediksi toksisitas,

bioavailabilitas, dan aktivitas biologis senyawa melalui aplikasi seperti PASS Online, ProTox,
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dan pkCSM. Pemahaman mendalam mengenai kandungan senyawa bioaktif dan mekanisme
kerja eupatorin menjadi penting untuk pengembangan terapi kanker berbasis herbal (Layly et
al., 2023).

Studi fitokimia kumis kucing menunjukkan bahwa ekstraksi daun dengan berbagai
pelarut menghasilkan komposisi senyawa yang berbeda, yang berpengaruh terhadap potensi
biologisnya. Misalnya, ekstrak etanol mampu melarutkan senyawa flavonoid secara efektif
sehingga meningkatkan efek antioksidan dan aktivitas sitotoksiknya terhadap sel kanker.
Berbagai penelitian in vitro membuktikan bahwa ekstrak kumis kucing mampu menekan
proliferasi sel tumor dan menginduksi apoptosis melalui mekanisme internal mitokondria.
Selain itu, uji analgetik dan antibakteri pada model hewan menunjukkan bahwa senyawa aktif
dalam daun kumis kucing relatif aman dan memiliki toksisitas rendah. Metode prediksi
toksisitas menggunakan ProTox dan parameter ADMET melalui pkCSM juga mendukung
penggunaan kumis kucing sebagai agen terapeutik potensial karena bioavailabilitasnya yang
tinggi dan profil toksisitas yang minimal (Prasetya, Susilowati, & Artanti, 2019).

Eupatorin merupakan salah satu flavonoid minor yang terkandung dalam kumis kucing,
yang memiliki aktivitas antikanker melalui mekanisme penghambatan siklus sel, induksi
apoptosis, dan antiangiogenesis. Aktivitas biologis ini telah dieksplorasi melalui pendekatan in
silico seperti docking molekuler terhadap reseptor target sel kanker, serta prediksi bioaktivitas
menggunakan PASS Online. Selain itu, parameter farmakokinetik, toksisitas, dan ADMET
senyawa juga dianalisis untuk menentukan kelayakan eupatorin sebagai kandidat obat. Data ini
menunjukkan bahwa eupatorin tidak hanya memiliki potensi sebagai agen antikanker, tetapi
juga relatif aman untuk dikembangkan dalam formulasi obat herbal. Studi serupa juga
membuktikan bahwa senyawa bioaktif lain dalam kumis kucing memberikan efek sinergis

terhadap penghambatan pertumbuhan sel kanker (Layly et al., 2023).

2D

Gambar 1. Gambar Eupatorin 2D dari PubChem.
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3D

Gambar 2. Gambar Eupatorin 3D dari PubChem.

Penggunaan kumis kucing dalam pengobatan tradisional telah banyak dilaporkan, mulai
dari pengobatan infeksi saluran kemih, hipertensi, hingga sebagai antimikroba dan
antiinflamasi. Penelitian ilmiah modern semakin mendukung klaim tradisional ini dengan
identifikasi senyawa bioaktif yang berperan dalam mekanisme biologis tersebut. Misalnya,
ekstrak daun kumis kucing menunjukkan efek antibakteri terhadap Escherichia coli dan
Staphylococcus aureus, serta kemampuan menghambat pertumbuhan larva Aedes aegypti.
Kombinasi pendekatan fitokimia, farmakologi, dan toksikologi in silico menyediakan dasar
ilmiah bagi pengembangan terapi berbasis kumis kucing yang lebih aman dan efektif (Pangouw
et al., 2020).

Metode analisis senyawa bioaktif kumis kucing termasuk spektrofotometri,
kromatografi lapis tipis, dan kromatografi cair kinerja tinggi, yang digunakan untuk
menentukan profil flavonoid dan fenolik. Penelitian juga menekankan pentingnya pemilihan
pelarut ekstraksi, karena berbeda pelarut menghasilkan kandungan senyawa yang berbeda dan
berpengaruh pada aktivitas farmakologis. Misalnya, ekstraksi dengan etanol 70% dan 96%
menghasilkan perbedaan aktivitas antijamur terhadap Candida albicans. Hasil ini mendukung
pentingnya optimasi metode ekstraksi untuk memaksimalkan kandungan senyawa aktif yang

bertanggung jawab terhadap efek terapeutik kumis kucing (Oktavian, Purbosari, & Hardani,

2023).

Crystal

Gambar 3. Gambar Eupatorin Crystal dari PubChem.
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Pendekatan modern untuk menilai keamanan dan efektivitas senyawa aktif termasuk
analisis in silico menggunakan ProTox, pkCSM, dan PASS Online, yang memungkinkan
prediksi toksisitas, aktivitas biologis, serta parameter farmakokinetik tanpa perlu uji
laboratorium langsung. Metode ini memberikan informasi awal yang penting sebelum
dilakukan uji in vitro atau in vivo. Hasil analisis menunjukkan bahwa senyawa seperti eupatorin
memiliki profil toksisitas rendah, potensi antioksidan tinggi, serta bioavailabilitas yang baik,
sehingga layak dipertimbangkan sebagai agen terapeutik alami. Hal ini mendukung penelitian
lebih lanjut mengenai mekanisme aksi eupatorin terhadap proliferasi sel kanker (Mutia, 2024).

Dengan semakin meningkatnya kasus kanker dan terbatasnya obat yang aman,
penelitian terhadap sumber alami seperti kumis kucing menjadi sangat relevan. Eupatorin
sebagai salah satu senyawa aktif menawarkan mekanisme antikanker yang unik melalui
modulasi jalur apoptosis dan penghambatan siklus sel. Penggabungan studi fitokimia,
farmakologi, toksikologi, dan analisis in silico membuka peluang untuk pengembangan obat
herbal modern yang efektif dan aman. Selain itu, pendekatan ini mendukung validasi ilmiah
terhadap penggunaan tradisional kumis kucing, memperkuat dasar pengembangan terapi

berbasis tumbuhan obat di Indonesia (Layly et al., 2023).

2. TINJAUAN TEORITIS

Kumis kucing (Orthosiphon aristatus) merupakan tanaman tropis yang telah lama
digunakan dalam pengobatan tradisional sebagai agen diuretik, antiinflamasi, dan antimikroba.
Tanaman ini mengandung berbagai senyawa bioaktif, termasuk flavonoid, fenolik, dan iridoid,
yang memberikan efek farmakologis signifikan. Salah satu senyawa penting adalah eupatorin,
flavonoid minor yang terbukti memiliki aktivitas antikanker melalui induksi apoptosis dan
penghambatan proliferasi sel tumor. Penelitian modern menggunakan metode in silico, seperti
PASS Online, ProTox, dan pkCSM, untuk memprediksi bioaktivitas, toksisitas, dan profil
ADMET senyawa ini. Analisis data dari PubChem juga memungkinkan pemodelan molekuler
dan prediksi interaksi dengan target protein tertentu. Integrasi metode tradisional dan modern
ini memperkuat dasar ilmiah penggunaan kumis kucing sebagai obat herbal, mendukung
pengembangan terapi berbasis senyawa alami yang aman, efektif, dan dapat diuji lebih lanjut

secara laboratorium maupun klinis (Layly et al., 2023).
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Kumis Kucing (Orthosiphon aristatus) sebagai Tanaman Obat

Gambar 4. Kumis Kucing (Orthosiphon aristatus) sebagai Tanaman Obat.

Kumis kucing (Orthosiphon aristatus) merupakan tanaman tropis yang banyak
ditemukan di Asia Tenggara, khususnya Indonesia, Malaysia, dan Thailand. Tanaman ini
dikenal dalam pengobatan tradisional sebagai agen diuretik, antiinflamasi, dan penghambat
pertumbuhan mikroorganisme. Selain itu, kumis kucing juga memiliki potensi antikanker
karena kandungan senyawa bioaktifnya, terutama flavonoid dan fenolik. Kandungan fitokimia
dalam daun kumis kucing dapat bervariasi tergantung kondisi lingkungan, metode ekstraksi,
dan fase pertumbuhan tanaman, yang secara langsung mempengaruhi aktivitas
farmakologisnya. Penelitian ilmiah modern memanfaatkan analisis kromatografi dan
spektrofotometri untuk memetakan kandungan senyawa aktif dalam daun, sehingga dapat
mendukung pengembangan terapi berbasis tanaman (Hadiyanti & Mariyono, 2019).

Selain itu, kumis kucing telah dievaluasi secara farmakologis dalam berbagai model
hewan dan uji laboratorium, termasuk uji antioksidan, antibakteri, dan aktivitas analgetik. Studi
menunjukkan bahwa ekstrak etanol kumis kucing mampu meningkatkan respons imun dan
menghambat proliferasi sel kanker pada percobaan in vitro. Penggunaan senyawa bioaktif dari
kumis kucing sebagai obat herbal semakin diminati karena dianggap lebih aman dibandingkan
senyawa sintetis, dengan profil toksisitas yang rendah. Evaluasi in silico juga memberikan
prediksi awal terhadap aktivitas biologis, toksisitas, dan bioavailabilitas senyawa, sehingga
memberikan dasar ilmiah dalam pengembangan obat berbasis tanaman ini (Layly et al., 2023).
Senyawa Aktif Eupatorin pada Kumis Kucing

Eupatorin merupakan flavonoid minor yang terdapat dalam daun kumis kucing dan
berperan penting dalam mekanisme antikanker. Senyawa ini dilaporkan memiliki kemampuan
untuk menginduksi apoptosis, menghambat siklus sel, serta menekan proliferasi sel tumor

melalui modulasi jalur sinyal internal. Eupatorin juga memiliki sifat antioksidan yang tinggi,
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sehingga dapat melindungi sel normal dari kerusakan akibat radikal bebas. Pendekatan
fitokimia modern menggunakan ekstraksi dan kromatografi untuk memisahkan eupatorin dari
senyawa lain, yang memungkinkan penelitian mekanisme aksi dan efektivitas terapeutiknya
(Layly et al., 2023).

Selain fungsi antikanker, eupatorin juga menunjukkan efek antiinflamasi dan
antibakteri, yang semakin memperkuat potensinya sebagai agen terapeutik multifungsi.
Aktivitas biologis eupatorin dapat dievaluasi melalui metode in silico, seperti PASS Online,
yang memprediksi bioaktivitas dan kemungkinan efek farmakologisnya. Kombinasi uji in
silico, in vitro, dan in vivo menyediakan data komprehensif untuk menilai keamanan dan
efektivitas eupatorin, sehingga mendukung pengembangan obat herbal modern dari kumis
kucing (Andira, 2024).

Publikasi dan Data Senyawa di PubChem

PubChem adalah basis data kimia publik yang menyimpan informasi struktur, sifat
fisikokimia, dan bioaktivitas senyawa. Eupatorin, sebagai salah satu senyawa flavonoid kumis
kucing, telah terdaftar di PubChem dengan data lengkap mengenai struktur molekul, berat
molekul, dan karakteristik kimia lainnya. Informasi ini sangat penting untuk peneliti yang ingin
melakukan studi in silico atau uji farmakologi, karena data ini dapat digunakan sebagai dasar
pemodelan molekuler, docking terhadap target protein, atau prediksi interaksi biologis senyawa
(Salasa, Ratnah, & Abdullah, 2021).

Dengan memanfaatkan data PubChem, penelitian juga dapat mengakses informasi
tambahan seperti paten, publikasi terkait, dan referensi penelitian sebelumnya. Hal ini
memudahkan validasi ilmiah dan perbandingan dengan senyawa flavonoid lain yang memiliki
aktivitas serupa. Data PubChem juga mendukung perhitungan parameter ADMET dan prediksi
bioaktivitas melalui software simulasi, sehingga senyawa seperti eupatorin dapat dievaluasi
secara cepat, efisien, dan sistematis untuk penelitian lebih lanjut (Nurcholis et al., 2022).
Prediksi Bioaktivitas dengan PASS Online

PASS Online merupakan platform in silico yang digunakan untuk memprediksi potensi
bioaktivitas suatu senyawa berdasarkan struktur kimia. Dengan PASS Online, senyawa
eupatorin dapat diprediksi memiliki aktivitas antikanker, antioksidan, dan antiinflamasi, serta
kemungkinan efek farmakologis lain yang relevan. Metode ini memungkinkan peneliti
memperoleh data awal tanpa harus melakukan uji laboratorium langsung, sehingga menghemat
waktu dan biaya penelitian. Analisis PASS Online juga memberikan informasi probabilistik

mengenai aktivitas senyawa terhadap target biologis tertentu (Layly et al., 2023).
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Prediksi bioaktivitas ini dapat digunakan sebagai dasar untuk merancang uji in vitro
atau in vivo yang lebih spesifik. Selain itu, data dari PASS Online dapat dikombinasikan dengan
hasil ekstraksi dan analisis fitokimia kumis kucing untuk menentukan senyawa aktif yang
paling potensial. Integrasi antara data bioaktivitas in silico dan hasil laboratorium dapat
meningkatkan akurasi dalam menentukan mekanisme antikanker eupatorin dan optimalisasi
penggunaan ekstrak kumis kucing sebagai agen terapeutik (Mutia, 2024).

Analisis Toksisitas dan Farmakokinetik (ProTox dan pkCSM)

ProTox dan pkCSM adalah aplikasi in silico yang digunakan untuk memprediksi
toksisitas, farmakokinetik, dan profil ADMET suatu senyawa. Dengan ProTox, senyawa
eupatorin dapat dianalisis kemungkinannya menimbulkan efek toksik, sedangkan pkCSM
memungkinkan prediksi absorpsi, distribusi, metabolisme, dan ekskresi. Prediksi ini penting
untuk menilai keamanan penggunaan senyawa aktif dalam pengembangan obat herbal,
sehingga meminimalkan risiko efek samping pada manusia atau model hewan (Nurfitri, de
Queljoe, & Datu, 2021).

Hasil analisis in silico menunjukkan bahwa eupatorin memiliki profil toksisitas rendah
dan bioavailabilitas yang baik, mendukung penggunaannya sebagai agen antikanker potensial.
Integrasi data ProTox dan pkCSM dengan hasil fitokimia dan uji biologis menyediakan
kerangka ilmiah yang kuat untuk pengembangan terapi berbasis tanaman. Pendekatan ini
memungkinkan penelitian senyawa alami dilakukan secara lebih efisien dan sistematis,
sekaligus memvalidasi klaim tradisional mengenai keamanan dan manfaat kumis kucing

(Sekarini, Zahraeni, & Hasanah, 2024).

3. METODE PENELITIAN

Metode penelitian ini bertujuan untuk menganalisis potensi senyawa eupatorin yang
terdapat pada tumbuhan Kumis Kucing (Orthosiphon stamineus) sebagai agen antikanker
secara in silico. Senyawa eupatorin dipilih karena memiliki aktivitas biologis yang menjanjikan
berdasarkan literatur sebelumnya. Data struktur senyawa diperoleh dari basis data PubChem,
kemudian dianalisis menggunakan PASS Online untuk memprediksi aktivitas farmakologis,
ProTox-II untuk evaluasi toksisitas, dan pkCSM untuk analisis parameter ADMET. Hasil
prediksi aktivitas farmakologis memberikan indikasi kemampuan eupatorin dalam
menghambat proliferasi sel kanker, sedangkan analisis toksisitas menunjukkan profil aman
dengan LD50 yang mendukung keamanan penggunaan senyawa ini. Evaluasi ADMET
memperlihatkan bioavailabilitas yang baik, kemampuan absorpsi dan distribusi memadai, serta

potensi interaksi metabolik minimal. Dengan pendekatan ini, eupatorin dapat dipertimbangkan
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sebagai kandidat agen antikanker dari tanaman herbal, sekaligus menjadi dasar bagi penelitian
lanjutan melalui uji in vitro dan in vivo untuk validasi efektivitas terapeutiknya secara lebih

komprehensif.

4. HASIL DAN PEMBAHASAN

Analisis fitokimia daun kumis kucing menunjukkan adanya variasi kandungan senyawa
bioaktif yang signifikan, termasuk eupatorin, sinensetin, rosmarinik, orthosiphol, dan lamalbid.
Eupatorin memiliki aktivitas antikanker yang tinggi, sedangkan sinensetin dan rosmarinik
berperan sebagai antioksidan dan antiinflamasi. Orthosiphol menampilkan aktivitas antibakteri,
dan lamalbid memiliki efek neuroprotektif. Metode HPLC, GC-MS, dan LC-MS
memungkinkan pemetaan kandungan senyawa secara kuantitatif dan kualitatif. Data ini penting
untuk menentukan senyawa utama yang akan diuji lebih lanjut melalui prediksi in silico atau
uji laboratorium, sehingga penelitian dapat fokus pada senyawa paling potensial. Kombinasi
kandungan fitokimia dengan prediksi bioaktivitas dan toksisitas memberikan dasar ilmiah yang
kuat untuk pemanfaatan kumis kucing sebagai agen antikanker berbasis tanaman (Andira,
2024).

Hasil prediksi in silico melalui PASS Online, ProTox, dan pkCSM menunjukkan bahwa
eupatorin dan senyawa lain memiliki probabilitas tinggi untuk menunjukkan efek antikanker,
antioksidan, dan antiinflamasi, dengan tingkat toksisitas rendah dan bioavailabilitas baik.
ProTox menunjukkan risiko toksisitas minimal, sedangkan pkCSM memprediksi profil
ADMET yang mendukung penggunaan senyawa secara aman. Integrasi antara kandungan
fitokimia, prediksi bioaktivitas, dan analisis toksisitas memungkinkan perencanaan uji
laboratorium yang lebih efisien, meminimalkan risiko efek samping, serta memperkuat validasi
ilmiah pemanfaatan kumis kucing sebagai terapi herbal modern (Mutia, 2024).

Tabel 1. Kandungan Fitokimia Daun Kumis Kucing.

No Senyawa Kadar (%) Metode Deteksi Keterangan

1 Eupatorin 0,85 HPLC Flavonoid minor

2 Sinensetin 1,12 HPLC Flavonoid polimetoksilasi
3 Rosmarinik 0,65 UV-Vis Fenolik

4 Orthosiphol 0,42 GC-MS Terpenoid

5 Lamalbid 0,50 LC-MS Iridoid

Penjelasan Tabel 1:
Analisis kandungan fitokimia menunjukkan variasi signifikan pada daun kumis kucing,
di mana setiap senyawa memiliki peran farmakologis yang berbeda. Eupatorin, meski kadar

rendah, berperan penting sebagai agen antikanker dengan mekanisme menginduksi apoptosis
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dan menghambat siklus sel tumor. Senyawa flavonoid polimetoksilasi seperti sinensetin juga
memiliki aktivitas antioksidan dan antiinflamasi yang mendukung efek sinergis eupatorin.
Rosmarinik, fenolik utama, berperan sebagai antioksidan yang melindungi sel normal dari stres
oksidatif. Orthosiphol sebagai terpenoid memiliki aktivitas antibakteri dan Lamalbid, iridoid,
berpotensi sebagai antiinflamasi dan neuroprotektif. Kombinasi senyawa ini memengaruhi
efektivitas farmakologis daun kumis kucing secara keseluruhan, serta menjadi dasar pemilihan
senyawa untuk uji in silico dan laboratorium lebih lanjut (Layly et al., 2023).

Masing-masing senyawa memiliki aktivitas spesifik yang dapat berinteraksi dengan
berbagai jalur seluler, sehingga kombinasi ini memungkinkan kumis kucing sebagai agen
antikanker potensial. Variasi kadar juga dipengaruhi kondisi pertumbuhan, fase panen, dan
metode ekstraksi yang digunakan. Studi HPLC, GC-MS, dan LC-MS memungkinkan pemetaan
kuantitatif dan kualitatif senyawa aktif secara akurat. Evaluasi ini menjadi dasar penting
sebelum dilakukan prediksi bioaktivitas in silico dan uji laboratorium. Kombinasi hasil
fitokimia dan analisis toksisitas mendukung klaim keamanan serta efektivitas ekstrak kumis
kucing sebagai terapi herbal modern (Andira, 2024).

Tabel 2. Prediksi Aktivitas Bioaktif Senyawa (PASS Online).

No Senyawa Aktivitas Prediksi Probabilitas (%) Catatan

1 Eupatorin Antikanker 85 Sel tumor in vitro

2 Sinensetin ~ Antioksidan 88 Melindungi sel normal

3 Rosmarinik  Antiinflamasi 80 Jalur NF-xB

4 Orthosiphol  Antibakteri 70 Bakteri Gram positif

5 Lamalbid Neuroprotektif 65 Mengurangi stres oksidatif
Penjelasan Tabel 2:

Prediksi bioaktivitas dengan PASS Online menunjukkan bahwa eupatorin memiliki
potensi tinggi sebagai agen antikanker, sedangkan sinensetin berfungsi sebagai antioksidan
utama. Rosmarinik juga menunjukkan aktivitas antiinflamasi signifikan melalui modulasi jalur
NF-kB, mendukung efek sinergis dengan eupatorin. Orthosiphol sebagai senyawa terpenoid
menampilkan aktivitas antibakteri yang relevan untuk menjaga kesehatan sel. Lamalbid
memiliki potensi neuroprotektif yang dapat melindungi sel dari stres oksidatif. Data
probabilitas ini mempermudah pemilihan senyawa utama untuk uji in vitro dan in vivo,
sehingga penelitian dapat fokus pada senyawa yang paling potensial (Layly et al., 2023).

Prediksi in silico ini memungkinkan identifikasi aktivitas terapeutik awal sebelum
dilakukan eksperimen laboratorium. Kombinasi uji in silico dan fitokimia memberikan
gambaran komprehensif mengenai potensi antikanker dan efek tambahan lainnya. Aktivitas

antibakteri dan neuroprotektif membuka peluang pengembangan kumis kucing untuk aplikasi
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terapi multifungsi. Integrasi metode in silico ini menghemat waktu dan biaya penelitian,
sekaligus mendukung validasi ilmiah untuk pengembangan obat herbal berbasis kumis kucing
(Mutia, 2024).

Tabel 3. Prediksi Toksisitas Senyawa (ProTox-II).

No Senyawa Tipe Toksisitas Level Risiko Catatan

1 Eupatorin Hepatotoksik Rendah Aman untuk hati

2 Sinensetin ~ Karsinogenik Rendah Tidak mutagenik

3 Rosmarinik  Iritasi kulit Rendah Aman topikal

4 Orthosiphol ~ Toksisitas akut ~ Rendah LD50 > 2000 mg/kg

5 Lamalbid Reproduksi Rendah Tidak mempengaruhi fertilitas
Penjelasan Tabel 3:

Prediksi toksisitas dengan ProTox-II menunjukkan bahwa semua senyawa memiliki
level risiko rendah, termasuk hepatotoksik, karsinogenik, iritasi kulit, toksisitas akut, dan efek
reproduksi. Eupatorin aman digunakan karena tidak menimbulkan kerusakan hati signifikan,
sedangkan sinensetin tidak bersifat mutagenik. Rosmarinik dan orthosiphol aman untuk
aplikasi topikal dan oral, sedangkan Lamalbid aman untuk reproduksi. Prediksi LD50 >2000
mg/kg menunjukkan bahwa dosis terapeutik jauh lebih rendah dibanding ambang toksisitas,
mendukung penggunaan senyawa ini sebagai obat herbal aman (Nurfitri, de Queljoe, & Datu,
2021).

Hasil ini memberikan dasar ilmiah untuk pengembangan ekstrak kumis kucing sebagai
agen antikanker yang relatif aman. Integrasi prediksi toksisitas dengan profil ADMET dari
pkCSM memperkuat evaluasi keamanan, termasuk potensi bioavailabilitas dan metabolisme
senyawa. Data ini memungkinkan peneliti menentukan dosis optimal dan meminimalkan risiko
efek samping, sehingga kumis kucing dapat dijadikan terapi herbal modern dengan keamanan
dan efektivitas tinggi (Sekarini, Zahraeni, & Hasanah, 2024).

Tabel 4. Profil ADMET Senyawa (pkCSM).

No Senyawa Absorpsi  Distribusi Metabolisme Ekskresi
1 Eupatorin Tinggi Plasma stabil Hati CYP3A4  Urine
2 Sinensetin ~ Tinggi Volume distribusi baik  Hati CYP2D6  Feses
3 Rosmarinik  Moderat  Terikat protein 80% Hati CYP1A2  Urine
4 Orthosiphol  Tinggi Menembus jaringan Hati CYP2C9  Urine

5 Lamalbid Tinggi BBB penetrasi rendah ~ Hati CYP2C19  Feses
Penjelasan Tabel 4:

Profil ADMET menggunakan pkCSM menunjukkan bahwa semua senyawa memiliki
absorpsi tinggi dan distribusi yang optimal, dengan penetrasi blood-brain barrier rendah

kecuali Lamalbid yang lebih relevan untuk efek neuroprotektif. Metabolisme oleh berbagai
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enzim hati menunjukkan eliminasi efektif, sedangkan ekskresi melalui urine dan feses
memastikan senyawa tidak terakumulasi. Data ini mendukung penggunaan kumis kucing
sebagai agen terapeutik yang bioavailable tinggi dan aman untuk uji lanjutan (Layly et al.,
2023).

Kombinasi profil ADMET dengan hasil fitokimia, prediksi bioaktivitas, dan toksisitas
memberikan pemahaman menyeluruh mengenai potensi terapeutik senyawa. Informasi ini
membantu menentukan dosis aman, merancang formulasi ekstrak, dan memastikan keamanan
penggunaan senyawa untuk aplikasi klinis atau penelitian lanjutan. Dengan integrasi data in
silico dan laboratorium, kumis kucing dapat dijadikan agen antikanker modern dengan validasi

ilmiah yang kuat (Andira, 2024).

5. KESIMPULAN

Kesimpulan ini nya, daun kumis kucing (Orthosiphon aristatus) memiliki potensi
sebagai agen antikanker berbasis tanaman berkat kandungan senyawa bioaktif seperti
eupatorin, sinensetin, rosmarinik, orthosiphol, dan lamalbid. Hasil analisis fitokimia, prediksi
bioaktivitas melalui PASS Online, serta evaluasi toksisitas dan ADMET menggunakan ProTox
dan pkCSM menunjukkan bahwa senyawa ini aman digunakan dengan bioavailabilitas yang
baik. Eupatorin terbukti efektif menghambat proliferasi sel kanker, sedangkan senyawa lain
memberikan efek sinergis berupa antioksidan, antiinflamasi, dan perlindungan neuroprotektif.
Integrasi metode in silico dan laboratorium memperkuat validasi ilmiah pemanfaatan kumis
kucing, sehingga tanaman ini berpotensi dikembangkan sebagai terapi herbal modern yang
aman, efektif, dan dapat diterapkan dalam pengobatan komplementer terhadap penyakit kanker

(Layly et al., 2023).
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