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ABSTRAK 

 

PREDIKSI AKTIVITAS MOLEKULAR SENYAWA BIOAKTIF (Petiveria 

alliace) PADA PROTEIN Alfa-Glukosidase SEBAGAI UPAYA PENEMUAN 

OBAT BARU DIABETES MELITUS TIPE II SECARA IN SILICO 

Repka Wiliansyah Putra*(1), M. Artabah Muchlisin(2), Ahmad Shobrun Jamil(3) 

Program Studi Farmasi(1), Fakultas Ilmu Kesehatan(2) 

Universitas Muhammadiyah Malang(3) 

*Email: repkawiliansyahputra@webmail.umm.ac.id 

 

Latar Belakang : Diabetes sering dikenal sebagai silent killer karena sering tidak 

disadari oleh penderitanya, ditandai dengan peningkatan kadar gula darah. Salah 

satunya adalah golongan obat alfa-glukosidase yang berperan memecah 

karbohidrat menjadi glukosa, jika kerja alfa-glukosidase tinggi maka tinggi juga 

nilai glukosa dalam darah maka diperlukan inhibitor (penghambat). Penggunaan 

tanaman P. alliaceae sebagai pengobatan untuk penderita diabetes melitus masih 

belum banyak digunakan. 

Tujuan: Untuk menentukan afinitas dan interaksi senyawa metabolit sekunder 

dari P. alliaceae. 

Metode: Preparasi senyawa metabolit sekunder P. alliaceae dilakukan untuk 

mendapatkan protein dan ligan. Dilanjutkan dengan prediksi afinitas dan interaksi 

dengan metode molecular docking menggunakan perangkat lunak Discovery 

Studio, Avogadro, PyRx lalu hasil divisualisasikan ke dalam visualisasi 2D dan 

3D dengan menggunakan webserver protein.plus. 

Hasil dan Kesimpulan: Dari 15 senyawa menunjukkan bahwa 4 senyawa yang 

diprediksi memiliki 1 kadar yang sama dengan relative ligand terhadap enzim alfa-

glukosidase yaitu Dipropyl disulfide, Benzyl benzoate, Benzenemethanol dan S-

Benzyl-L-cysteine sulfoxide. Hasil penelitian Trithiolaniacin adalah 1 senyawa yang 

memiliki afinitas sebagai antidiabetes inhibitor alfa-glukosidase yang diperoleh 

dari 15 senyawa uji dan diketahui memiliki potensi paling bagus sebagai inhibitor 

alfa-glukosidase secara in-silico. 

 

 

Kata kunci : Diabetes, P. alliaceae, Alfa-Glukosidase, In Silico. 
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ABSTRACT 

 

PREDICTION OF MOLECULAR ACTIVITY OF BIOACTIVE 

COMPOUNDS (Petiveria alliacea) ON Alpha-Glucosidase PROTEIN AS AN 

EFFORT TO DISCOVER NEW DRUG FOR TYPE II DIABETES 

MELLITUS IN SILICO 

Repka Wiliansyah Putra*(1), M. Artabah Muchlisin(2), Ahmad Shobrun Jamil(3) 

Department of Pharmacy(1), Faculty of Health Science(2) 

University of Muhammadiyah Malang(3) 

*Email: repkawiliansyahputra@webmail.umm.ac.id 

 

Background: Diabetes is often known as a silent killer because it is often not 

realized by sufferers, characterized by increased blood sugar levels. One of them 

is the alpha-glucosidase drug group which plays a role in breaking down 

carbohydrates into glucose, if the work of alpha-glucosidase is high then the 

glucose value in the blood is also high, so an inhibitor is needed. The use of P. 

alliaceae plants as a treatment for diabetes mellitus sufferers is still not widely 

used. 

Objective: To determine the affinity and interaction of secondary metabolite 

compounds from P. alliaceae. 

Method: Preparation of secondary metabolite compounds of P. alliaceae was 

carried out to obtain proteins and ligands. Continued with the prediction of affinity 

and interaction with the molecular docking method using Discovery Studio, 

Avogadro, PyRx software then the results were visualized into 2D and 3D 

visualizations using the protein.plus webserver. 

Results and Conclusions: From 15 compounds, it shows that 4 compounds are 

predicted to have 1 level equal to the relative ligand to the alpha-glucosidase 

enzyme, namely Dipropyl disulfide, Benzyl benzoate, Benzenemethanol and S-

Benzyl-L-cysteine sulfoxide. The results of the Trithiolaniacin study are 1 

compound that has affinity as an antidiabetic alpha-glucosidase inhibitor obtained 

from 15 test compounds and is known to have the best potential as an alpha-

glucosidase inhibitor in-silico. 
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