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ABSTRAK

PREDIKSI INTERAKSI METABOLIT SEKUNDER SENYAWA
TANAMAN SINGAWALANG (Petiveria alliace) PADA ENZIM SGLT2
MENGGUNAKAN MOLECULAR DOCKING

Viery Aspriyan Kusuma Putra®V*, M. Artabah Muchlisin®, Ahmad Shobrun
Jamil®

Program Studi Farmasi'”, Fakultas Ilmu Kesehatan®
Universitas Muhammadiyah Malang®

*Email ; asprivan02(@webmail.umm.ac.id

Latar Belakang : Pada tahun 2019, jumlah penderita DM di dunia mencapai 463
juta orang berusia 20-79 tahun, yaitu sekitar 9,3% dari total populasi. Penanganan
dan pencegahan yang efektif diperlukan untuk mengurangi jumlah kasus DM di
Indonesia (Khadafi et al, 2022). Salah satu obat diabetes berasal dari tumbuhan
tradisional. Karena lebih murah dan memiliki efek samping yang rendah, sehingga
masyarakat umumnya menggunakannya sebagai pengobatan alternatif  untuk
penderita DM.

Tujuan Penelitian : Penelitian ini bertujuan untuk memprediksi senyawa metabolit
sekunder Singawalang sebagai obat DM yang bekerja pada protein SGLT?2.

Metode Penelitian : Prediksi interaksi dari tanaman singawalang dilakukan secara
kuantitatif melalui metode molecular docking, dengan senyawa yang diperoleh dari
webserver  PUBCHEM dan PDB. Senyawa tersebut kemudian - dianalisis
menggunakan aplikasi Autodock Pyrx versi 08 untuk mengidentifikasi ikatan antar
molekul. Hasil interaksinya divisualisasikan dalam bentuk 2D dan 3D melalui
webserver Protein.plus

Hasil dan Kesimpulan : Hasil dari 15 senyawa yang dalam senyawa metabolit
sekunder hanya 1 senyawa yang mendekati dengan ligan internal, melalui ikatan
asam amino serta nilai ikatan energi dan pKi nya. Hasil dari docking leridal
chalcone tidak lebih baik dari ligan internal dan ligan Empaglifozin. Tetapi 1
senyawa ini bisa diprediksi sebagai obat antidiabetes.

Kata Kunci : DM, Singawalang, Empaglifozin, leridal chalcone
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ABSTRACT

PREDICTION OF SECONDARY METABOLITE INTERACTIONS OF
SINGAWALANG PLANT (Petiveria alliace) COMPOUNDS WITH SGLT?2
ENZYME USING MOLECULAR DOCKING

Viery Aspriyan Kusuma Putra®V*, M. Artabah Muchlisin®, Ahmad Shobrun
Jamil®

Pharmacy Study Program‘V, Faculty of Health Sciences®,
Muhammadiyah University of Malang®

Muhammadiyah University of Malang, Malang

*Email ; aspriyan02@webmail.umm.ac.id

Background : In 2019, the number of people with diabetes mellitus (DM)
worldwide reached 463 million individuals aged 20-79 years, accounting for
approximately 9.3% of the total population. Effective management and prevention
are necessary to reduce the number of DM cases in Indonesia (Khadafi et al., 2022).
One of the treatments for diabetes is derived from traditional medicinal plants. Due
to their lower cost and minimal side effects, these plants are commonly used by the
community as an alternative treatment for DM.

Research Objective : This study aims to predict the secondary metabolite
compounds of Singawalang as a diabetes mellitus (DM) drug that targets the
SGLT?2 protein.

Research Method : To predict the interaction of Singawalang (Petiveria alliacea),
a quantitative approach was-employed using molecular docking. Compounds were
retrieved from the PUBCHEM and PDB webservers, then processed using the
Autodock Pyrx version 0.8 application to analyze molecular binding. The
interaction results were subsequently visualized in both 2D and 3D formats using
the Protein.plus webserver.

Results and Conclusion : The results indicate that among the 15 compounds
classified as secondary metabolite compounds, only one compound closely
resembles the internal ligand through amino acid bonds, energy binding values, and
its pKi. The docking results of leridal chalcone were not superior to the internal
ligand and ligand Empaglifiozin. However, this one compound shows potential to
be predicted as an antidiabetic drug.

Keywords: DM, Singawalang, Empaglifiozin, leridal chalcone.
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pada hari dan tanggal 15 Juli 2025 pada karya 1lmiah mahasiswa di bawah i :

Nam:

NIM

Program Studi

a

: Viery Aspriyan Kusuma Putra

1 202010410311340

: Farmasi

Bidang Minat : Kimia Medisinal dan Komputasi
Judul Naskah . Prediksi senyawa tanaman Petiveria alliacea pada protein SGLT2 sebagai obat
baru Diabetes Melitus menngunakan molecular docking
Jenis naskah : skripsi / naskah publikasi / lain-lain
Keperluan : mengikuti ujian seminar hasil skripsi
Hasil dinyatakan ~: MEMENUHI / FIDAK-MEMENUHE SYARAT* dengan rincian sebagai
berikut
No |[Jenis naskah Maksimum kesamaan || Hasil deteks1
1 [Bab 1 (pendahuluan) 10 9
2 [Bab 2 (tinjauan pustaka) 25 15
3 [Bab 3 dan 4 (kerangka konsep dan metodologi) 35 18
4 |Bab 5 dan 6 (hasil dan pembahasan) 15 15
5 [Bab 7 (kesimpulan dan saran) 5 0
6 [Naskah publikasi 25 13

Keputusannya : LOLOS / FIDAKEOEOS plagiasi

Malang, 15 Juli 2025
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DETEKSI PLAGIASI

Nama ¢ Viery Aspriyan Kusuma Putra
NIM : 202010410311340

Program Studi : Farmasi

Bidang Minat : Kimia Medisinal dan Komputasi

Dosen pembimbing 1 : M. Artabah Muchlisin, apt., S.Farm., M.Farm
Dosen pembimbing 2 : Ahmad Shobrun Jamil, S.Si., M.P.

Judul Naskah : Prediksi senyawa tanaman Petiveria alliacea pada protein SGLT2 sebagai obat
baru Diabetes Melitus menngunakan molecular docking

No |Jenis naskah | Nilai Hasil deteksi
Max 1 2 3
Tgl | Paraf | Hasil | Tgl | Paraf | Hasil | Tgl | Paraf | Hasil
1 Bab 1 10 |15-07- 9
(pendahuluan) 2025
2 Bab 2 25 |15-07- 15
(tinjauan 2025
pustaka)
3 | Bab3dan4 | 35 |15-07- 18
(kerangka 2025 b
konsep dan
metodologi)
4 | Bab5dan6 | 15 |15-07- 15
(hasil dan 2025 \T
pembahasan)
5 Bab 7 5 |15-07- 0
(kesimpulan 2025
dan saran)
6 Naskah 25 |15-07- \f 13
publikasi 2025




