
 

54 

Open Access 

Saristiana dkk., J. Mar. Pharm. Biomed. 2026; 01(02): 054-062 

Doi: 10.64595/jmpb.122026.733 

RESEARCH ARTICLE 

 

Analisis In Silico terhadap Profil Aktivitas Biologis 

Marbofloxacin Berdasarkan Pendekatan Prediksi Komputasi  

 
Yuneka Saristiana1*, Fendy Prasetyawan2, Muhammad Firdaus Alshol3, Herman4, 

Muhammad Nurul Fadel5, Emma Jayanti Besan6 

1,2Prodi Pendidikan Profesi Apoteker, Fakultas Ilmu Kesehatan, Universitas Kadiri 

3,4Prodi Farmasi, Fakultas Ilmu Kesehatan, Universitas Kadiri 
5Prodi Pendidikan Profesi Apoteker, Fakultas Farmasi, Universitas Muhammadiyah Kudus 

6Prodi Farmasi, Fakultas Farmasi, Universitas Muhammadiyah Kudus 

 
Received: 09 Juli 2026 Revised: 21 Juli 2026 Accepted: 23 Juli 2026 Avaliable Online: 28 Juli 2026 

*Correspondence: yuneka@unik-kediri.ac.id  

 

 

Abstrak 
Marbofloxacin merupakan antibiotik golongan fluorokuinolon yang banyak digunakan dalam bidang kedokteran 
hewan untuk mengatasi berbagai infeksi bakteri. Selain aktivitas antibakteri yang telah diketahui, senyawa ini 
diperkirakan memiliki berbagai aktivitas biologis lain yang masih memerlukan eksplorasi lebih lanjut. Penelitian ini 
bertujuan untuk memprediksi profil aktivitas biologis marbofloxacin menggunakan pendekatan in silico. Penelitian 
dilakukan secara deskriptif dengan memanfaatkan struktur kimia marbofloxacin dalam format SMILES sebagai data 
masukan pada platform PASS Online. Hasil prediksi dianalisis berdasarkan nilai probability of activity (Pa) dan 
probability of inactivity (Pi), dengan aktivitas potensial ditentukan apabila nilai Pa lebih besar daripada Pi. Hasil 
penelitian menunjukkan bahwa seluruh aktivitas yang diprediksi memenuhi kriteria Pa > Pi. Aktivitas dengan 
probabilitas tertinggi adalah antibiotic quinolone-like (Pa = 0,727), diikuti antibacterial (Pa = 0,671), anaphylatoxin receptor 
antagonist (Pa = 0,542), neurodegenerative diseases treatment (Pa = 0,530), antibacterial, ophthalmic (Pa = 0,510), topoisomerase 
II inhibitor (Pa = 0,504), dan DNA synthesis inhibitor (Pa = 0,500). Hasil ini menunjukkan bahwa marbofloxacin tidak 
hanya berpotensi sebagai antibiotik, tetapi juga memiliki kemungkinan aktivitas biologis lain yang layak dikaji lebih 
lanjut melalui penelitian in vitro maupun in vivo. 
Kata Kunci: Marbofloxacin; Aktivitas biologis; In silico; PASS Online; Fluorokuinolon 

 

In Silico Prediction of the Biological Activity Profile of Marbofloxacin Using a 

Computational Approach 

 

Abstract 
Marbofloxacin is a fluoroquinolone antibiotic widely used in veterinary medicine for the treatment of bacterial 
infections. In addition to its well-established antibacterial activity, this compound may possess other biological 
activities that remain insufficiently explored. This study aimed to predict the biological activity profile of 
marbofloxacin using an in silico approach. A descriptive computational study was conducted using the SMILES 
structure of marbofloxacin as the input for the PASS Online platform. Prediction results were evaluated based on the 
Probability of Activity (Pa) and Probability of Inactivity (Pi), where activities with Pa greater than Pi were considered 
potentially active. The results demonstrated that all predicted activities satisfied the criterion of Pa > Pi. The highest 
predicted activity was Antibiotic Quinolone-like (Pa = 0.727), followed by Antibacterial (Pa = 0.671), Anaphylatoxin receptor 
antagonist (Pa = 0.542), Neurodegenerative diseases treatment (Pa = 0.530), Antibacterial, ophthalmic (Pa = 0.510), 
Topoisomerase II inhibitor (Pa = 0.504), and DNA synthesis inhibitor (Pa = 0.500). These findings indicate that 
marbofloxacin has promising biological activities beyond its established antibacterial effects and may serve as a 
potential candidate for further validation through in vitro and in vivo studies. 
Keywords: Marbofloxacin; Biological activity; In silico; PASS Online; Fluoroquinolone  
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PENDAHULUAN 
Marbofloxacin merupakan antibiotik golongan fluorokuinolon generasi ketiga yang banyak digunakan dalam 

dunia kedokteran hewan untuk mengatasi berbagai infeksi bakteri pada hewan ternak maupun hewan kesayangan 

[1]. Obat ini memiliki spektrum aktivitas yang luas terhadap bakteri gram positif, gram negatif, serta beberapa bakteri 

atipikal [2]. Mekanisme kerja marbofloxacin terutama melalui penghambatan enzim DNA gyrase (topoisomerase II) dan 

topoisomerase IV yang berperan penting dalam proses replikasi, transkripsi, dan perbaikan DNA bakteri [3]. Hambatan 

terhadap kedua enzim tersebut menyebabkan terganggunya sintesis DNA sehingga bakteri kehilangan kemampuan 

untuk berkembang biak dan akhirnya mengalami kematian [5]. Karakteristik tersebut menjadikan marbofloxacin 

sebagai salah satu antibiotik yang efektif dalam menangani infeksi bakteri pada berbagai spesies hewan [6]. 

Penggunaan marbofloxacin dalam praktik veteriner terus mengalami peningkatan seiring berkembangnya 

industri peternakan dan meningkatnya kepemilikan hewan kesayangan [7]. Marbofloxacin digunakan untuk 

mengobati infeksi saluran pernapasan, infeksi saluran kemih, infeksi kulit dan jaringan lunak, mastitis, otitis, hingga 

infeksi sistemik yang disebabkan oleh bakteri sensitive [8]. Efektivitasnya yang tinggi, penetrasi jaringan yang baik, 

serta bioavailabilitas yang tinggi menjadikan antibiotik ini sebagai salah satu pilihan terapi pada berbagai kasus infeksi 

[9]. Namun demikian, penggunaan antibiotik secara luas juga menimbulkan berbagai tantangan, salah satunya adalah 

meningkatnya kejadian resistensi antimikroba [10]. Resistensi bakteri terhadap antibiotik merupakan masalah 

kesehatan global yang tidak hanya berdampak pada kesehatan manusia tetapi juga kesehatan hewan melalui 

pendekatan one health [11]. 

Munculnya resistensi terhadap antibiotik fluorokuinolon menjadi perhatian serius karena dapat menurunkan 

efektivitas terapi serta meningkatkan angka kegagalan pengobatan [12]. Resistensi dapat terjadi melalui berbagai 

mekanisme, seperti mutasi pada gen penyandi DNA gyrase dan topoisomerase IV, peningkatan aktivitas pompa efluks, 

maupun perubahan permeabilitas membran bakteri [13]. Kondisi tersebut mendorong perlunya penelitian yang tidak 

hanya berfokus pada efektivitas antibakteri, tetapi juga mengevaluasi kemungkinan aktivitas biologis lain yang 

dimiliki oleh suatu senyawa [14]. Pemahaman mengenai profil aktivitas biologis secara lebih komprehensif dapat 

menjadi dasar dalam pengembangan indikasi baru, identifikasi efek samping potensial, maupun penemuan target 

terapi alternatif [15]. 

Perkembangan ilmu bioinformatika dan kimia komputasi telah memberikan kontribusi besar terhadap proses 

penemuan serta pengembangan obat [16]. Pendekatan komputasi (in silico) mampu memprediksi berbagai aktivitas 

biologis suatu senyawa berdasarkan struktur kimia yang dimilikinya [17]. Pendekatan ini menawarkan berbagai 

keunggulan dibandingkan metode eksperimental konvensional, antara lain waktu penelitian yang lebih singkat, biaya 

yang lebih rendah, efisiensi dalam proses penyaringan awal kandidat obat, serta kemampuan mengevaluasi berbagai 

kemungkinan aktivitas biologis secara simultan [18]. Metode komputasi menjadi salah satu tahapan penting dalam 

penelitian modern, khususnya pada proses drug discovery dan drug repurposing [19]. 

Prediksi aktivitas biologis secara komputasi memanfaatkan hubungan antara struktur molekul dengan 

aktivitas biologis (structure–activity relationship) sehingga mampu memberikan gambaran mengenai kemungkinan 

aktivitas farmakologis maupun biologis yang dimiliki suatu senyawa [20]. Hasil prediksi tersebut dapat menjadi dasar 

dalam menentukan prioritas penelitian eksperimental, sehingga penggunaan sumber daya laboratorium menjadi lebih 

efektif [21]. Pendekatan komputasi juga berkontribusi dalam mengurangi penggunaan hewan uji pada tahap awal 

penelitian sesuai dengan prinsip 3R (replacement, reduction, dan refinement) dalam penelitian biomedis [22]. 

Marbofloxacin diketahui memiliki aktivitas antibakteri yang telah terbukti secara klinis. Akan tetapi, informasi 

mengenai keseluruhan profil aktivitas biologis yang mungkin dimiliki oleh senyawa ini masih relatif terbatas [23]. 

Selain aktivitas antibakteri, suatu senyawa fluorokuinolon berpotensi memiliki berbagai aktivitas biologis lain, seperti 

aktivitas antiinflamasi, imunomodulator, antiprotozoa, antivirus, antineoplastik, maupun aktivitas terhadap berbagai 

target molekuler tertentu [24]. Prediksi aktivitas biologis secara komputasi memungkinkan identifikasi berbagai 

potensi tersebut secara lebih luas sehingga dapat membuka peluang penelitian lanjutan mengenai mekanisme kerja 

maupun kemungkinan pengembangan indikasi terapeutik baru [25]. 

Penelitian berbasis prediksi komputasi juga memiliki peran penting dalam mendukung pengembangan ilmu 

farmasi, khususnya pada bidang farmakologi, kimia medisinal, dan desain obat berbasis komputer (computer-aided 

drug design) [26]. Informasi yang diperoleh dari hasil prediksi dapat digunakan sebagai dasar dalam menyusun 

hipotesis penelitian, mengevaluasi hubungan struktur dan aktivitas, serta mengidentifikasi target biologis yang paling 

potensial untuk dilakukan validasi melalui penelitian in vitro maupun in vivo [27]. Dengan demikian, penelitian 

komputasi tidak hanya menghasilkan data teoritis, tetapi juga menjadi langkah awal yang strategis dalam 

pengembangan penelitian eksperimental [28]. 
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Selain aspek farmakologis, hasil prediksi aktivitas biologis juga dapat memberikan gambaran mengenai 

kemungkinan efek biologis yang belum pernah dilaporkan sebelumnya [29]. Informasi tersebut sangat penting dalam 

upaya meningkatkan keamanan penggunaan obat, mengidentifikasi kemungkinan efek samping, serta memahami 

interaksi molekuler yang terjadi antara senyawa dengan sistem biologis [30]. Semakin lengkap informasi mengenai 

profil aktivitas suatu senyawa, semakin besar peluang untuk mengoptimalkan penggunaannya dalam bidang terapi 

maupun penelitian [31]. 

Penelitian mengenai prediksi aktivitas biologis marbofloxacin juga memiliki nilai ilmiah karena dapat 

memperkaya data bioinformatika mengenai antibiotik golongan fluorokuinolon [32]. Hasil penelitian ini diharapkan 

dapat menjadi referensi bagi peneliti lain dalam melakukan studi lanjutan mengenai mekanisme aksi, identifikasi 

target molekuler, maupun pengembangan kandidat obat baru berbasis modifikasi struktur marbofloxacin [33]. Data 

yang diperoleh dapat menjadi dasar bagi penelitian lanjutan menggunakan metode molecular docking, molecular 

dynamics simulation, prediksi sifat farmakokinetik (ADME), prediksi toksisitas, maupun validasi biologis secara 

eksperimental [34]. 

Berdasarkan uraian tersebut, diperlukan suatu penelitian yang bertujuan untuk menganalisis profil prediksi 

aktivitas biologis marbofloxacin melalui pendekatan komputasi in silico [35]. Penelitian ini diharapkan mampu 

memberikan informasi awal mengenai berbagai aktivitas biologis potensial yang dimiliki marbofloxacin sehingga 

dapat menjadi dasar bagi pengembangan penelitian farmasi yang lebih komprehensif [36]. Hasil penelitian diharapkan 

dapat memberikan kontribusi terhadap pengembangan ilmu pengetahuan [37], khususnya dalam bidang 

bioinformatika farmasi, penemuan obat berbasis komputasi [38], serta optimalisasi pemanfaatan marbofloxacin [39] 

sebagai agen terapeutik di masa mendatang [40]. 

 

BAHAN DAN METODE 
Penelitian ini merupakan penelitian deskriptif dengan pendekatan komputasi (in silico) yang bertujuan untuk 

memprediksi profil aktivitas biologis senyawa marbofloxacin berdasarkan struktur kimianya. Penelitian dilaksanakan 

tanpa melibatkan subjek manusia maupun hewan uji sehingga seluruh proses analisis dilakukan secara virtual 

menggunakan perangkat lunak berbasis web.  

 
Gambar 1. Alur Penelitian 
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Pendekatan in silico dipilih karena mampu memberikan informasi awal mengenai berbagai aktivitas biologis 

potensial suatu senyawa secara cepat, efisien, dan ekonomis sebelum dilakukan pengujian eksperimental lebih lanjut. 

Metode ini banyak digunakan pada tahap awal penemuan dan pengembangan obat (drug discovery) untuk menyaring 

kandidat senyawa yang memiliki potensi farmakologis maupun toksikologis sehingga dapat mempercepat proses 

penelitian sekaligus mengurangi biaya dan penggunaan hewan percobaan. 

Objek penelitian adalah senyawa marbofloxacin yang memiliki struktur kimia dua dimensi (2D) dan 

direpresentasikan dalam bentuk simplified molecular input line entry system (SMILES). Struktur kimia marbofloxacin 

diperoleh dari basis data kimia publik yang tervalidasi, kemudian digunakan sebagai data masukan (input) pada 

platform prediksi aktivitas biologis. Representasi struktur molekul dalam format SMILES dipilih karena merupakan 

format standar yang mampu menggambarkan susunan atom dan ikatan kimia secara akurat sehingga dapat diproses 

oleh algoritma prediksi komputasi. Sebelum dilakukan analisis, struktur molekul diperiksa kembali untuk 

memastikan kesesuaian dengan struktur marbofloxacin yang telah dipublikasikan sehingga tidak terjadi kesalahan 

identifikasi senyawa selama proses prediksi. 

Prediksi aktivitas biologis dilakukan menggunakan platform PASS Online (prediction of activity spectra for 

substances) yang tersedia pada portal Way2Drug melalui halaman PASS Online. PASS Online merupakan sistem 

prediksi berbasis hubungan struktur–aktivitas (structure–activity relationship, SAR) yang menggunakan deskriptor 

multilevel neighborhoods of atoms (MNA) untuk memperkirakan spektrum aktivitas biologis suatu senyawa hanya 

berdasarkan struktur kimianya. Platform ini mampu memprediksi ribuan jenis aktivitas biologis, meliputi aktivitas 

farmakologis, mekanisme kerja, interaksi dengan target molekuler, aktivitas metabolik, efek toksik, efek samping, serta 

pengaruh terhadap ekspresi gen dan berbagai parameter biologis lainnya dengan tingkat akurasi rata-rata yang tinggi 

berdasarkan proses validasi internal. 

Tahapan penelitian diawali dengan memasukkan struktur kimia marbofloxacin dalam format SMILES ke dalam 

kolom prediksi pada PASS Online. Selanjutnya sistem melakukan proses identifikasi dan konversi struktur molekul 

menjadi deskriptor MNA yang menggambarkan karakteristik kimia setiap atom beserta lingkungan atom di 

sekitarnya. Berdasarkan deskriptor tersebut, algoritma PASS membandingkan struktur marbofloxacin dengan basis 

data senyawa yang telah diketahui aktivitas biologisnya menggunakan pendekatan bayesian-like sehingga dihasilkan 

spektrum aktivitas biologis yang diprediksi memiliki kemiripan dengan senyawa-senyawa dalam basis data. Hasil 

prediksi kemudian ditampilkan dalam bentuk daftar aktivitas biologis beserta nilai probability of activity (Pa) dan 

probability of inactivity (Pi) untuk setiap aktivitas yang diprediksi. 

Analisis data dilakukan secara deskriptif dengan mengevaluasi seluruh aktivitas biologis yang dihasilkan oleh 

PASS Online. Interpretasi hasil didasarkan pada nilai probabilitas aktivitas (Pa) dan probabilitas tidak aktif (Pi). Nilai 

Pa menunjukkan peluang suatu senyawa memiliki aktivitas biologis tertentu, sedangkan nilai Pi menunjukkan 

peluang senyawa tersebut tidak memiliki aktivitas yang sama. Suatu aktivitas biologis dianggap memiliki potensi 

apabila nilai Pa lebih besar dibandingkan nilai Pi (Pa > Pi). Aktivitas biologis juga dikelompokkan berdasarkan tingkat 

probabilitasnya, yaitu nilai Pa > 0,70 dikategorikan sebagai aktivitas dengan tingkat prediksi tinggi sehingga memiliki 

peluang besar untuk dikonfirmasi melalui penelitian eksperimental, nilai Pa antara 0,50–0,70 dikategorikan sebagai 

aktivitas dengan potensi sedang yang masih layak untuk diteliti lebih lanjut, sedangkan nilai Pa antara 0,30–0,50 

menunjukkan adanya kemungkinan aktivitas biologis baru meskipun memerlukan validasi laboratorium yang lebih 

komprehensif. Interpretasi tersebut mengikuti rekomendasi penggunaan PASS Online dalam penelitian penemuan 

obat berbasis komputasi. 

Seluruh data hasil prediksi kemudian direkapitulasi menggunakan perangkat lunak pengolah data sehingga 

diperoleh daftar aktivitas biologis beserta nilai Pa dan Pi masing-masing. Aktivitas-aktivitas tersebut selanjutnya 

dikelompokkan berdasarkan kategori farmakologis, mekanisme aksi, target molekuler, maupun efek biologis lainnya 

untuk memudahkan interpretasi hasil penelitian. Analisis difokuskan pada aktivitas dengan nilai Pa tertinggi karena 

diperkirakan memiliki peluang terbesar untuk diwujudkan secara biologis berdasarkan karakteristik struktur molekul 

marbofloxacin. Selanjutnya dilakukan pembahasan dengan membandingkan hasil prediksi terhadap mekanisme kerja 

marbofloxacin yang telah diketahui dalam literatur ilmiah sehingga dapat diidentifikasi kesesuaian maupun 

kemungkinan aktivitas biologis baru yang berpotensi dikembangkan sebagai dasar penelitian lanjutan. 

Hasil penelitian disajikan dalam bentuk tabel yang memuat nama aktivitas biologis, nilai Pa, nilai Pi, serta 

interpretasi potensi aktivitas. Penyajian data secara deskriptif bertujuan memberikan gambaran menyeluruh mengenai 

profil aktivitas biologis marbofloxacin berdasarkan pendekatan komputasi. Informasi tersebut diharapkan dapat 

menjadi dasar dalam pengembangan penelitian lanjutan, baik melalui pendekatan molecular docking, simulasi dinamika 

molekuler, prediksi farmakokinetik dan toksisitas, maupun validasi secara in vitro dan in vivo, sehingga dapat 

memperkuat bukti ilmiah mengenai potensi farmakologis marbofloxacin di masa mendatang. 

https://way2drug.com/PassOnline/predict.php?utm_source=chatgpt.com
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HASIL DAN PEMBAHASAN 
Hasil prediksi aktivitas biologis marbofloxacin secara in silico menunjukkan bahwa senyawa ini memiliki 

spektrum aktivitas biologis yang luas. Berdasarkan analisis menggunakan PASS Online, diperoleh berbagai aktivitas 

farmakologis dengan nilai probability of activity (Pa) yang lebih tinggi dibandingkan probability of inactivity (Pi). Kondisi 

Pa > Pi mengindikasikan bahwa aktivitas tersebut secara teoritis berpotensi dimiliki oleh senyawa marbofloxacin 

berdasarkan karakteristik struktur molekulnya. Pada penelitian ini ditemukan satu aktivitas dengan nilai Pa > 0,70, 

yaitu antibiotic quinolone-like (Pa = 0,727), beberapa aktivitas dengan kategori sedang (Pa = 0,50–0,70), serta sejumlah 

aktivitas lain dengan nilai Pa antara 0,30–0,50 yang masih berpotensi untuk diteliti lebih lanjut. Hasil tersebut 

menggambarkan bahwa struktur kimia marbofloxacin tidak hanya berkaitan dengan aktivitas antibakteri yang telah 

diketahui secara klinis, tetapi juga memiliki kemungkinan aktivitas farmakologis lain yang menarik untuk 

dieksplorasi. 

 

Tabel 1. Aktivitas biologis utama marbofloxacin hasil prediksi PASS Online dengan nilai Pa ≥ 0,30 

No Aktivitas Biologis Pa Pi Interpretasi 

1 Antibiotic quinolone-like 0,727 0,001 Sangat tinggi 

2 Antibacterial 0,671 0,005 Tinggi 

3 Anaphylatoxin receptor antagonist 0,542 0,052 Sedang 

4 Neurodegenerative diseases treatment 0,530 0,025 Sedang 

5 Antibacterial, ophthalmic 0,510 0,002 Sedang 

6 Topoisomerase II inhibitor 0,504 0,004 Sedang 

7 DNA synthesis inhibitor 0,500 0,018 Sedang 

8 Antineoplastic (multiple myeloma) 0,473 0,012 Potensial 

9 Cognition disorders treatment 0,443 0,025 Potensial 

10 Antiparkinsonian 0,421 0,024 Potensial 

11 P-glycoprotein substrate 0,399 0,044 Potensial 

12 Antibiotic 0,390 0,008 Potensial 

13 Glycine-tRNA ligase inhibitor 0,376 0,025 Potensial 

14 Glutamate-5-semialdehyde dehydrogenase inhibitor 0,355 0,121 Potensial 

15 Analgesic 0,353 0,095 Potensial 

16 Antimycobacterial 0,352 0,054 Potensial 

17 CYP2H substrate 0,331 0,314 Potensial 

18 Antiviral (Adenovirus) 0,317 0,076 Potensial 

19 Anxiolytic 0,317 0,062 Potensial 

20 Trans-acenaphthene-1,2-diol dehydrogenase inhibitor 0,304 0,212 Potensial 

21 Antianginal 0,307 0,171 Potensial 

 

Aktivitas dengan probabilitas tertinggi adalah Antibiotic quinolone-like (Pa = 0,727; Pi = 0,001). Nilai probabilitas 

yang tinggi ini sangat sesuai dengan karakteristik marbofloxacin sebagai antibiotik golongan fluorokuinolon. 

Fluorokuinolon bekerja dengan menghambat enzim DNA gyrase (topoisomerase II) dan topoisomerase IV yang sangat 

penting dalam proses replikasi DNA bakteri. Hambatan terhadap kedua enzim tersebut menyebabkan sintesis DNA 

bakteri terhenti sehingga mengakibatkan kematian sel bakteri. Nilai Pi yang sangat rendah menunjukkan tingkat 

keyakinan prediksi yang tinggi sehingga mengonfirmasi bahwa algoritma PASS berhasil mengenali karakteristik 

struktur fluorokuinolon yang dimiliki marbofloxacin. 

Aktivitas antibakteri secara umum juga menunjukkan probabilitas yang tinggi dengan nilai Pa sebesar 0,671 

dan Pi sebesar 0,005. Temuan ini konsisten dengan penggunaan marbofloxacin dalam praktik kedokteran hewan 

sebagai antibiotik spektrum luas terhadap berbagai bakteri gram positif maupun gram negatif. Selain itu, aktivitas 

Antibacterial, ophthalmic (Pa = 0,510) menunjukkan bahwa marbofloxacin juga diprediksi memiliki potensi digunakan 

pada infeksi bakteri di bidang oftalmologi. Prediksi ini sejalan dengan penggunaan beberapa antibiotik fluorokuinolon 

lainnya yang telah banyak dikembangkan sebagai sediaan tetes mata untuk mengatasi konjungtivitis maupun infeksi 

kornea. 

Menariknya, PASS Online juga memprediksi aktivitas topoisomerase II inhibitor (Pa = 0,504) dan DNA synthesis 

inhibitor (Pa = 0,500). Kedua aktivitas tersebut merupakan mekanisme aksi utama fluorokuinolon yang telah diketahui 

melalui berbagai penelitian eksperimental. DNA gyrase termasuk kelompok topoisomerase II pada bakteri sehingga hasil 

prediksi ini semakin memperkuat validitas metode komputasi yang digunakan. Penghambatan sintesis DNA 
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merupakan mekanisme yang secara langsung menyebabkan gangguan pembelahan sel bakteri dan menjadi dasar 

aktivitas bakterisidal marbofloxacin. 

Selain aktivitas antibakteri, ditemukan pula aktivitas anaphylatoxin receptor antagonist (Pa = 0,542). Reseptor 

anafilatoksin, khususnya C5a receptor, memiliki peranan penting dalam proses inflamasi dan aktivasi sistem imun. 

Prediksi ini mengindikasikan bahwa marbofloxacin mungkin memiliki kemampuan memodulasi respons inflamasi 

selain efek antimikrobanya. Walaupun belum banyak dilaporkan secara eksperimental, kemampuan modulasi 

inflamasi oleh beberapa antibiotik telah menjadi perhatian karena dapat memberikan manfaat tambahan dalam terapi 

infeksi berat yang disertai respons inflamasi berlebihan. 

Hasil penelitian juga memperlihatkan adanya prediksi aktivitas pada sistem saraf pusat, yaitu neurodegenerative 

diseases treatment (Pa = 0,530), cognition disorders treatment (Pa = 0,443), antiparkinsonian (Pa = 0,421), anxiolytic (Pa = 

0,317), serta alzheimer's disease treatment (Pa = 0,279). Walaupun sebagian besar nilai probabilitasnya masih berada pada 

kategori sedang hingga rendah, temuan ini menunjukkan bahwa struktur molekul marbofloxacin memiliki kemiripan 

dengan senyawa lain yang berinteraksi terhadap target neurologis tertentu. Namun demikian, aktivitas ini belum 

dapat dijadikan dasar penggunaan klinis karena fluorokuinolon juga diketahui memiliki potensi efek samping 

neurologis sehingga diperlukan penelitian eksperimental yang lebih mendalam. 

Prediksi aktivitas antineoplastik juga cukup beragam. PASS Online memprediksi aktivitas terhadap multiple 

myeloma (Pa = 0,473), kanker pankreas (Pa = 0,277), karsinoma sel skuamosa (Pa = 0,210), kanker ovarium (Pa = 0,170), 

kanker paru non-small cell (Pa = 0,194), karsinoma umum (Pa = 0,133), kanker payudara (Pa = 0,160), kanker kolorektal 

(Pa = 0,129), serta kanker kolon (Pa = 0,121). Walaupun seluruh nilai Pa masih berada di bawah 0,50, hasil ini 

menunjukkan kemungkinan adanya interaksi molekul marbofloxacin terhadap jalur proliferasi sel kanker. Beberapa 

penelitian sebelumnya memang melaporkan bahwa antibiotik golongan fluorokuinolon mampu menghambat 

proliferasi sel melalui gangguan terhadap topoisomerase maupun induksi apoptosis, sehingga hasil prediksi ini masih 

memiliki dasar biologis untuk dikaji lebih lanjut. 

Aktivitas lain yang menarik adalah antimycobacterial (Pa = 0,352), antimycoplasmal (Pa = 0,293), antituberculosic 

(Pa = 0,247), dan antiviral terhadap adenovirus (Pa = 0,317) maupun cytomegalovirus (Pa = 0,227). Prediksi tersebut 

menunjukkan bahwa marbofloxacin berpotensi memiliki spektrum antimikroba yang lebih luas daripada sekadar 

aktivitas terhadap bakteri umum. Walaupun probabilitasnya relatif sedang hingga rendah, informasi ini dapat menjadi 

dasar penelitian lanjutan mengenai kemungkinan drug repurposing terhadap infeksi tertentu. 

PASS Online juga memprediksi beberapa target enzim bakteri, antara lain glycine-tRNA ligase inhibitor (Pa = 

0,376), glutamate-5-semialdehyde dehydrogenase inhibitor (Pa = 0,355), dihydrodipicolinate reductase inhibitor (Pa = 0,197), 

aspartyltransferase inhibitor (Pa = 0,296), 4-Nitrophenol 2-monooxygenase inhibitor (Pa = 0,290), benzoate-CoA ligase inhibitor 

(Pa = 0,237), dan 4-Hydroxybenzoate-CoA ligase inhibitor (Pa = 0,091). Prediksi ini menunjukkan bahwa selain 

menghambat topoisomerase, struktur marbofloxacin mungkin juga memiliki afinitas terhadap berbagai enzim 

metabolik mikroorganisme. Meskipun memerlukan validasi eksperimental, keberadaan berbagai target enzim ini 

dapat membuka peluang pengembangan antibiotik dengan mekanisme aksi multipel. 

Beberapa aktivitas terhadap protein regulator sel juga berhasil diprediksi, seperti dual specificity phosphatase 1 

inhibitor, dual specificity phosphatase inhibitor, RELA expression inhibitor, TRKB antagonist, P-glycoprotein substrate, guanylate 

cyclase stimulant, dan creatine kinase inhibitor. Aktivitas terhadap berbagai protein tersebut menunjukkan bahwa 

marbofloxacin secara teoritis memiliki kemampuan berinteraksi dengan berbagai jalur pensinyalan sel (cell signaling 

pathways). Walaupun belum dapat disimpulkan memiliki manfaat terapeutik secara langsung, informasi ini sangat 

bermanfaat sebagai dasar penelitian mekanisme molekuler menggunakan pendekatan molecular docking maupun 

simulasi dinamika molekul. 

Prediksi terhadap P-glycoprotein substrate (Pa = 0,399) juga memiliki implikasi farmakokinetik yang penting. P-

glycoprotein merupakan transporter membran yang berperan dalam proses absorpsi, distribusi, dan eliminasi obat. Jika 

marbofloxacin merupakan substrat transporter tersebut, maka bioavailabilitas maupun distribusi jaringan dapat 

dipengaruhi oleh aktivitas P-glycoprotein. Informasi ini penting dalam mengevaluasi kemungkinan interaksi obat 

maupun distribusi marbofloxacin pada jaringan tertentu. 

Beberapa aktivitas lain seperti analgesic, antianginal, antiemetic, urinary incontinence treatment, premenstrual 

syndrome treatment, mood disorders treatment, dan sleep disorders treatment memiliki nilai probabilitas yang relatif rendah. 

Walaupun demikian, seluruh aktivitas tersebut tetap memenuhi kriteria Pa > Pi sehingga secara teoritis masih memiliki 

peluang untuk muncul. Dalam interpretasi PASS Online, aktivitas dengan nilai Pa rendah tidak selalu berarti tidak 

aktif, melainkan menunjukkan bahwa aktivitas tersebut mungkin merupakan aktivitas baru yang belum banyak 

dilaporkan sehingga memerlukan pembuktian eksperimental. 

Secara keseluruhan, hasil penelitian menunjukkan bahwa prediksi PASS Online mampu menggambarkan 

profil biologis marbofloxacin secara komprehensif. Aktivitas dengan probabilitas tertinggi didominasi oleh 
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mekanisme yang memang telah diketahui secara ilmiah, yaitu aktivitas antibiotik, antibakteri, penghambatan 

topoisomerase, dan penghambatan sintesis DNA. Aktivitas lain seperti neuroprotektif, antineoplastik, antivirus, 

imunomodulator, serta penghambatan berbagai enzim memberikan gambaran bahwa marbofloxacin memiliki 

kemungkinan spektrum aktivitas biologis yang lebih luas. Meskipun demikian, seluruh hasil penelitian ini masih 

bersifat prediktif sehingga diperlukan validasi lebih lanjut melalui penelitian in vitro, in vivo, maupun uji klinis untuk 

memastikan aktivitas biologis tersebut benar-benar terjadi pada sistem biologis yang sesungguhnya. 

 

KESIMPULAN 
Berdasarkan hasil penelitian prediksi aktivitas biologis marbofloxacin menggunakan pendekatan in silico, dapat 

disimpulkan bahwa marbofloxacin memiliki spektrum aktivitas biologis yang luas dengan seluruh aktivitas yang 

diprediksi memenuhi kriteria Pa > Pi, sehingga berpotensi memberikan efek biologis sesuai hasil prediksi. Aktivitas 

dengan probabilitas tertinggi adalah antibiotic quinolone-like (Pa = 0,727), diikuti oleh antibacterial (Pa = 0,671), 

anaphylatoxin receptor antagonist (Pa = 0,542), neurodegenerative diseases treatment (Pa = 0,530), antibacterial, ophthalmic (Pa 

= 0,510), topoisomerase II inhibitor (Pa = 0,504), dan DNA synthesis inhibitor (Pa = 0,500). Hasil tersebut menunjukkan 

bahwa marbofloxacin memiliki potensi utama sebagai agen antibakteri yang bekerja melalui penghambatan 

topoisomerase II dan sintesis DNA, sekaligus memperlihatkan kemungkinan aktivitas biologis lain seperti 

imunomodulator, neuroprotektif, antineoplastik, antivirus, dan penghambatan berbagai enzim biologis. Temuan ini 

memberikan informasi awal yang bermanfaat dalam pengembangan penelitian lanjutan berbasis drug repurposing, 

molecular docking, prediksi ADMET, maupun validasi secara in vitro dan in vivo untuk mengonfirmasi aktivitas biologis 

yang diprediksi. 
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