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ABSTRAK

STUDI IN SILICO BEBERAPA SENYAWA YANG TERKANDUNG
DALAM DAUN ANGSANA (Pterocarpus indicus Willd) TERHADAP
PPARy 2XKW)

Yulianatha
2443009030

Diabetes mellitus tipe-2 merupakan suatu gangguan metabolisme Kkronis
yang ditandai dengan tingginya kadar glukosa darah atau hiperglikemia.
PPARy merupakan suatu reseptor yang dapat diaktivasi oleh obat oral
antidiabetes yaitu tiazolidindion sehingga menyebabkan penurunan kadar
gula dalam darah. Penggunaan obat oral tersebut dapat menimbulkan
berbagai efek samping sehingga digunakan alternatif lain yaitu senyawa-
senyawa dalam daun angsana. Pada penelitian ini, dilakukan studi
molekular docking dari berbagai senyawa dalam daun angsana (flavon,
isoflavon,  santalin,  pterokarpin,  pterostilben,  homopterokarpin,
formononetin, isolikuiritigenin, pterofuran, dan (-)-epikatekin) dengan
reseptor PPARy (2XKW) menggunakan program Molegro Virtual Docker
(MVD) 4.2, dengan senyawa pembanding pioglitazon. Tujuan penelitian ini
adalah untuk memprediksi aktivitas anti diabetes dari senyawa-senyawa
yang terkandung dalam daun angsana (Pterocarpus indicus Willd) terhadap
PPARy (2XKW). Analisa dengan menggunakan hukum lima Lipinski dapat
digunakan untuk membuktikan bahwa senyawa yang terkandung dalam
daun angsana mudah diabsorbsi dan mempunyai permeabilitas yang baik.
Dari hasil pen-docking-an antara senyawa-senyawa dalam daun angsana
dengan reseptor 2XKW didapatkan bahwa asam-asam amino yang paling
banyak terlibat dalam interaksi hidrogennya adalah Ser289, Sis285 dan
Glu295. Aktivitas antidiabetes dari senyawa-senyawa dalam daun angsana
ditentukan berdasarkan nilai rerank score-nya yang lebih rendah. Urutan
nilai rerank score dari senyawa-senyawa tersebut ialah isolikuiritigenin,
pterofuran, (-)-epikatekin, pterokarpin, pterostilben, homopterokarpin,
formononetin, santalin, flavon, dan isoflavon. Meskipun isolikuiritigenin
memiliki nilai rerank score terendah tetapi rerank score pioglitazon pada
2XKW adalah yang paling baik. Maka dapat disimpulkan, senyawa-



senyawa dalam daun angsana tidak lebih poten dalam interaksinya dengan
reseptor PPARy dibandingkan pioglitazon.

Kata kunci : senyawa-senyawa dalam daun angsana, 2XKW, molekular
docking, reseptor PPARy.



ABSTRACT

IN SILICO STUDY OF COMPOUNDS IN ANGSANA (Pterocarpus
indicus Willd) LEAVES TO PPARy RECEPTOR (2XKW)

Yulianatha
2443009030

Type-2 diabetes mellitus is a chronic metabolic disorder assigned by highly
blood glucose level, namely hyperglycemia. PPARY is a receptor which can
be activated by oral antidiabetic drugs, tiazolidindione, that cause
decreasing blood sugar levels. The use of oral drugs can cause various side
effects, so that other alternatives such as some compounds of the angsana’s
leaves are used. In this study, molecular docking studies of some angsana’s
leaves compounds (flavon, isoflavon, santalin, pterocarpin, pterostilben,
homopterocarpin, formononetin, isoliquiritigenin, pterofuran, dan (-)-
epicatechin) to PPARy receptor (ZXKW) using program Molegro Virtual
Docker (MVD) 4.2 had been done, with pioglitazone as the reference
compound. The aim of this study was to predict the antidiabetic activity of
the angsana’s leaves compounds to PPARy (2XKW). Five Lipinski law
analysis was used to conclude that the angsana’s leaves compounds are
easily absorbed and have a good permeability. Docking between angsana’s
leaves compounds with 2XKW receptor showed that the mostly involved
amino acids in the hydrogen interaction were Ser289, Sis285 dan Glu295.
The antidiabetic activities of angsana’s leaves compounds were showed by
its lower rerank score. The sequence of rerank score values of these
compounds were isoliquiritigenin, pterofuran, (-)-epicatechin, pterocarpin,
pterostilben, homopterocarpin, formononetin, santalin, flavon, and
isoflavon. Although isoliquiritigenin had the lowest rerank score value
compared to other compounds, but pioglitazone was still the best. Thus it
could be concluded that all compounds of the angsana’s leaves were not
more potent in its interaction with PPARy receptor than pioglitazone.

Keywords : angsana’s leaves compounds, 2XKW, molecular docking,
PPARy receptor.
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