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ABSTRAK

Daun mimba (Azadirachta indica A. Juss) telah banyak digunakan sebagai obat
tradisional untuk penyakit DM dan terdapat 12 senyawa yang sudah diketahui
terkandung dalam daun mimba. Tujuan dari penelitian ini adalah untuk mencari
senyawa kandidat dari daun mimba yang memiliki aktivitas sebagai antidiabetes
mellitus tipe 2 melalui interaksi terhadap reseptor a-Glukosidase, DPP-4, dan
PPARy yang dilakukan secara in silico dengan menggunakan program AutoDock
4.2, serta prediksi absorbsi, distribusi dan toksisitasnya. Hasil simulasi molecular
docking menunjukkan bahwa senyawa meliantriol memiliki afinitas lebih baik pada
reseptor a-glukosidase yaitu AG sebesar -7,94 kkal/mol, nilai Ki 2,61 uM,
sedangkan senyawa pembanding menghasilkan AG -7,75 kkal/mol, nilai Ki
2,03 uM, pada reseptor DPP-4 senyawa nimbolida menghasilkan AG sebesar
-9,30 kkal/mol, Ki 1,47 pM, sedangkan ligan pembanding menghasilkan AG
sebesar -8,27 kkal/mol, dan pada reseptor PPARy senyawa nimbolida menghasilkan
AG sebesar -10.30 kkal/mol, sedangkan ligan pembanding menghasilkan AG
sebesar -10.05 kkal/mol, Ki 43,18 uM. Hasil penetapan sifat fisikokimia senyawa
kandidat dinyatakan memenuhi 5 aturan Lipinski’s yang berarti memiliki
bioavailabilitas yang baik. Hasil analisis Pre-ADME senyawa meliantriol dan
nimbolida menghasilkan prediksi absorpsi yang baik, senyawa meliantriol ikatan
kimia kuat sedangkan senyawa nimbolida ikatan kimia rendah, serta permeabilitas
sedang untuk kedua senyawa. Hasil analisis toksisitas, senyawa meliantriol
memiliki nilai ambang batas paparan yang aman sedangkan senyawa nimbolida
memiliki nilai ambang batas paparan tidak lebih dari 0,15 pg/hari.

Kata kunci : diabetes mellitus, Azadirachta indica A. Juss, penambatan molekul



MOLECULAR DOCKING STUDY OF COMPOUNDS NEEM
LEAF (Azadirachta indica A. Juss) AS A ANTIDIABETES
MELLITUS TYPE 2

Sopiawati
2404114128

ABSTRACT

Neem leaves (Azadirachta indica A. Juss) have been widely used as traditional
medicine for DM disease and there are 12 known compounds contained in neem
leaves. The purpose of this study was to look for candidate compounds from neem
leaves that have activity as antidiabetic type 2 mellitus through interactions with o-
Glucosidase, DPP-4, and PPARy receptors carried out in silico using the program
AutoDock 4.2, as well as predictions of absorption, distribution and its toxicity.
Simulation Molecular docking results showed that meliantriol compounds had
better affinity for o-Glucosidase receptors, namely AG of -7.94 kcal/mol, Ki value
of 2.61 uM, whereas comparative compounds produced AG -7.75 kcal/mol, value
Ki 2.03 uM, at the DPP-4 receptor the nimbolida compound produces 4G of
-9.30 kcal/mol, Ki 1.47 uM, while the comparative ligand produces 4G of
-8.27 kcal/mol, and at the PPARy receptor Nimbolida compounds produce 4G of
-10.30 kcal/mol, while comparative ligands produce 4G of -10.05 kcal/mol, Ki
43.18 M. Results of determination of physicochemical properties of candidate
compounds are stated to fulfill Lipinski's Rule of Five which means they have good
bioavailability. The results of the Pre-ADME analysis of meliantriol and nimbolida
compounds produced a good prediction of absorption, the chemical bond
meliantriol compound was strong while the chemical bond compound nimbolida
was low, and the permeability was moderate for both compounds. The results of the
toxicity analysis, meliantriol compounds have a safe exposure threshold value while
the compound nimbolida has a threshold value exposure to no more than
0.15 ug/day.

Keywords: diabetes mellitus, Azadirachta indica A. Juss, molecular docking
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