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ABSTRAK

Diabetes merupakan penyakit yang disebabkan oleh resistensi insulin, kurangnya
produksi insulin atau keduanya dan di tandai dengan adanya hiperglikemia.
Tanaman yang diduga berpotensi sebagai obat antidiabetes adalah buah mahkota
dewa (Phaleria macrocarpa) yang memiliki kandungan kimia seperti flavonoid,
tannin, saponin dan kuinon. Penelitian ini bertujuan untuk mendapatkan senyawa
baru sebagai kandidat obat sehingga menjadi sumber alternatif bahan baku obat
melalui metode penambatan molekul, guna mendapatkan hasil yang memiliki
manfaat dalam pengembangan ilmu pengetahuan di bidang kesehatan terutama
dalam penemuan kandidat obat baru sebagai antidiabetes. Tahapan yang dilakukan
yaitu molecular docking, molecular dynamic, prediksi Lipinski Rule Of Five,
prediksi Pre-ADME dan prediksi Toksisitas. Reseptor target yang digunakan adalah
ID PDB 5NN8, 3BCJ, dan 4A5S. Dari hasil pengujian senyawa aktif buah mahkota
dewa (Phaleria macrocarpa) secara in silico yang ditambatkan dengan reseptor
5NN8, 3BCJ, dan 4A5S, senyawa glyceryl pentacosanoate diprediksi dapat menjadi
kandidat obat antidiabetes yang bekerja pada reseptor 3BCJ. Karena senyawa ini
memiliki asam amino yang sama dengan ligan alami dan memiliki hasil Pre-ADMET
yang sesuai sehingga perancangan obat dari senyawa ini bisa dalam bentuk sediaan
oral.

Kata kunci : diabetes, buah mahkota dewa, molekular doking dan molekular
dinamik



IN SILICO TEST ACTIVE COMPOUND FROM CROWN OF GODS FRUIT
(Phaleria macrocarpa) AS ANTIDIABETES

Sopyan Anwar
24041120068

ABSTRACT

Diabetic is a disease caused by insulin resistance, lack of insulin production or both
and is characterized by hyperglycemia. Plants suspected of having the potential as
antidiabetic drugs are mahkota dewa fruit (Phaleria macrocarpa), with chemical
content such as flavonoids, tannins, saponins and quinones. This study aims to
obtain new compounds as drug candidates so that they become alternative sources
of raw materials for drugs through molecular docking methods to get results that
are beneficial in the development of science in the health sector, especially in the
discovery of new drug candidates as antidiabetics. The stages carried out are
molecular docking, molecular dynamics, Lipinski Rule Of Five prediction, Pre-
ADME prediction and Toxicity prediction. The target receptors used are PDB 1D
5NN8, 3BCJ, and 4A5S. From the results of testing the active compounds of
mahkota dewa fruit (Phaleria macrocarpa) in silico, which are docked with
receptors 5NN8, 3BCJ, and 4A5S, the glyceryl pentacosanoate compound is
predicted to be a candidate for antidiabetic drugs that work on the 3BCJ receptor.
Because this compound has the same amino acids as the natural ligand and has the
appropriate Pre-ADMET results, drug design from this compound can be oral
preparations.

Keywords: diabetetic, mahkota dewa fruit, molecular docking and molecular
dynamics
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