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ABSTRAK

Prathita Nityasewaka, G0012161, 2015. Identifikasi Fitokimia Tanaman
Herbal Indonesia sebagai Penghambat Dipeptidyl Peptidase-4 untuk Terapi
Diabetes Melitus Tipe 2 dengan Molecular Docking. Skripsi. Fakultas Kedokteran
Universitas Sebelas Maret, Surakarta.

Pendahuluan: Prevalensi Diabetes Melitus (DM) meningkat dalam satu dekade
terakhir. Edukasi, pengaturan diet, dan aktivitas fisik merupakan penatalaksanaan
DM yang direkomendasikan. Namun, angka keberhasilannya rendah sehingga terapi
DM tetap menyandarkan pada penggunaan,obat antidiabetik. Penghambat Dipeptidyl
Peptidase-4 (DPP-4) mertipa an obat baru yang digtimakan untuk terapi DM tipe 2
karena banyak pasien y g tldak dapat m ai kadar Iukosa darah normal dengan
menggunakan — metfermin, W rf%lm lide’™ythiazolidinedione, dan
penghambat  a-glU {icosida: 3 man rbal Indonesia yang
digunakan sebagal terap4
Penelitian ini b Uju in ‘
yang mem|I|k| ivitasisébagai penghambat BPP-4. ==
Metode Penel Pgman i_adalah penelitian=hidinformatika dengan metode
molecular dOCkI g Str i ImensifC iunduh dari Protein Data Bank
dengan kode aks S PDB S. Sitaglip mmupaka@lah satu penghambat aktivitas
IS da truktur figa dimensi sitagliptin
97143. Sampel penelitian
al Ir neSI ang | emenuhl kriteria Lipinski’s
efisi ya l,__, srdaftar di database HerbalDB
: “dilakukan sebanyak tiga kali dengan
menggunakan software AutoDoc ina" 1 2. Visualisasi hasil uji molecular docking
dilakukan dengan menggunakan software PyMol 1.7 dan Chimera 1.9.

dlperoleh dari ZING da ,,
adalah seluruh fltoklml an

Hasil Penelitian: Sebanyak 422 fitokimia tanaman herbal Indonesia didockingkan
dengan DPP-4. Actinodaphnine mampu berinteraksi dengan dua residu catalytic
triad (Ser 630 dan His 740) dan memiliki tiga kesamaan lokasi interaksi dengan
sitagliptin pada residu Glu205, Glu 206, dan Tyr 662. Coreximine dan
oxonantenine berinteraksi dengan dua residu yang sama dengan sitagliptin, yaitu
pada residu Glu 205 dan Glu 206. Ketiga fitokimia tersebut memiliki energi
ikatan lebih rendah dari sitagliptin.

Simpulan Penelitian: Actinodaphnine, coreximine, dan oxonantenine merupakan
fitokimia yang kemungkinan memiliki aktivitas sebagai penghambat DPP-4 lebih
baik daripada sitagliptin secara komputasional. Penelitian lanjutan secara in vitro
perlu dilakukan untuk membuktikan aktivitas fitokimia tersebut sebagai
penghambat DPP-4.

Kata kunci: diabetes melitus, DPP-4, molecular docking, sitagliptin, fitokimia



ABSTRACT

Prathita Nityasewaka, G0012161, 2015. Identification of Indonesian
Phytochemicals as Dipeptidyl Peptidase-4 Inhibitor for Diabetes Therapy Using
Molecular Docking. Mini Thesis. Faculty of Medicine, Sebelas Maret University,
Surakarta.

Background: The prevalence 0 d|abetes IS increasing in the last

_and.sphysical™a Yamale recommended as diabetes
therapy However, the ccess rate IS Iow SO that d|ates therapy remains rely on
the use of ant|d|abet|c s. DPP> 4 inhibitor is a new di

and a-glucosida i i

alternative therapy for:dia :-:" i ‘_'.; unds ave been unknown.
The aim of thié studyiwias to idk '

d glucose levels using
lide, thiazolidinedione,

Three-dimensio ?::_ @ ' | im Protein Data Bank
St 4 Wwas used as a standard
§s code ZINC22007143.

ligand and was obtai cC
) search three-dimensional

HerbalDB and

phytochemicals were sele ted “wising, Lipinski’s rule of five criteria. Molecular
docking of these phytochemrcals wrth DPP 4 was performed three times using
Autodock Vina 1.1.2. Results of molecular docking were visualized using PyMol
1.7 and Chimera 1.9.

Results: 422 Indonesian phytochemicals were docked with DPP-4. Actinodaphnine
interacts with two residues of catalytic triad (Ser 630 and His 740) and has three
similar sites of interaction with sitagliptin at Glu 205, Glu 206, dan Tyr 662 residues.
Coreximine and oxonantenine have two similar sites of interaction with sitagliptin at
Glu 205 and Glu 206 residues. In addition, actinodaphnine, coreximine, and
oxonantenine have binding affinity scores less than sitagliptin.

Conclusion: Actinodaphnine, coreximine, dan oxonantenine which are
Indonesian phytochemicals may computationally become a candidate of DPP-4
inhibitor. In vitro study is needed to verify whether or not actinodaphnine,
coreximine, and oxonantenine can inhibit DPP-4.

Keywords: diabetes, DPP-4, molecular docking, sitagliptin, phytochemicals
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Segala puji syukur penulis panjatkan kepada Allah SWT atas segala
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