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STUDI PENAMBATAN MOLEKUL SENYAWA DARI DAUN
KEMUNING (Murraya paniculata (L.) Jack ) SEBAGAI ANTIOBESITAS

ABSTRAK

Obesitas adalah penimbunan lemak yang berlebih secara umum pada jaringan
subkutan atau jaringan lainnya di seluruh tubuh. Daun kemuning merupakan salah
satu tanaman obat yang memiliki khasiat sebagai antiobesitas. Tujuan dari
penelitian ini adalah untuk mendapatkan prediksi aktivitas dari senyawa pada
daun kemuning terhadap reseptor lipase pankreas sebagal antiobesitas dengan
metode penambatan molekul. Semua senyawa daun kemuning ditambatkan pada
reseptor target menggunakan program AutoDock Tools. Validasi metode telah
dilakukan dengan nilai Root Mean Square Deviation (RMSD) yang diperoleh 0,38
A. Analisis hasil penambatan molekul menunjukkan bahwa senyawa Murrayatin
dapat diprediksi memiliki interaksi yang paling baik dengan nilai ikatan energi
sebesar -8,48 kkal/mol pada reseptor 3PE6 daripada obat pembanding Orlistat -
7,55 kkal/mol. Untuk uji preADME sel Caco-2 sebesar 30,84 nm/sec; HIA
sebesar 96,55%; dan ikatan protein plasma sebesar 89,38%. Senyawa ini pun
memenuhi aturan 5 lipinski’s rule of five serta tidak bersifat toksik.

Kata Kunci: obesitas, penambatan molekul, senyawa dari daun kemuning



STUDY OF MOLECULAR DOCKING A KEMUNING LEAF COMPOUNDS
(Murraya paniculata (L.) Jack) AS ANTIOBESITY

ABSTRACT

Obesity is a general accumulation of excess fat in subcutaneous tissue or other
tissues throughout the body. Yellow leaves are one of the medicinal plants that
have properties as antiobesity. The purpose of this study was to obtain predictions
of the activity of compounds in yellowish leaves against the pancreatic lipase
receptor as antiobesity by molecular belay method. All yellow leaf compounds are
tethered to the target receptors using the AutoDock Tools program. The
validation of the method has been done with the value of Root Mean Square
Deviation (RMSD) obtained by 0.38A. The analysis of molecular belay results
showed that the Murrayatin compound can be predicted to have the best
interaction with an energy bond value of -8.48 kcal / mol at the 3PEG6 receptor
rather than the comparison drug Orlistat -7.55 kcal / mol. Caco-2 cell preADME
test is 30.84 nm/sec sec; HIA is 96.55%; and plasma protein bonds of 89.38%.
This compound also complies with Lipinski's 5 rules and is not toxic.

Keywords: obesity, molecular docking, compounds from yellow leaves
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