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ABSTRACT 

 
Latar Belakang : potensi bahan alam untuk pengobatan diabetes melitus sangat menjanjikan untuk 

diekplorasi lanjut. Salah satunya daun karamunting sebagai bentuk arifan lokal di Kalimnatn Selatan. 

Indonesia.  

 

Tujuan Penelitian: mengetahui skor pengikatan ligan senyawa turunan peptida daun karamunting 

dengan protein α-glukosidase dan menemukan situs aktif pengikatan antara senyawa turunan peptida 

yang dapat berikatan dengan protein α-glukosidase dan memprediksi aktivitas sebagai antidiabetes. 

 

Metode Penelitian: Metode in silico menggunakan software Chimera version 1.16, HDOC Server.  

Program database menggunakan uniprot, PDB (Protein Data Bank) 

(https://www.rcsb.org/structure/2JKE), dan online PASS (Prediction of Activity Spectra for Substances).  

 

Hasil :  Hasil prediksi PASS online way2 todrug, peptide yang terdapat dalam daun karamunting 

mempunyai aktifitas antidiabates melalui jalur insulin promoter. Docking peptide YP (docking score 

diatas -223, 52 dan dan confidence  score 0,8131) , YP (docking score -231, 42 dan dan confidence  score 

0,8360)  dan VE  (hasil docking score -238,70 dan dan confidence  score 0,8550) artinya afininitas antara 

peptide dengan alpha glucosidase  inhibitor cukup tinggi. 

 

Diskusi : Hasil tes prediksi (way2drug) dari bahan metabolit primer peptide YP, YPY dan VE cukup 

besar peluang keberhasilan dikerjakan untuk dilanjutkan dalam studi in vivo di laboratorium dan hasil 

docking senyawa tersebut diketahui mempunyai potensi aktifitas antidiabetes  menginhibisi enzim alpha 

glucosidase  yang memicu kejadian hiperglikemia melalui jalur gluconeogenesis.  

 

Kesimpulan: Studi in silico menunjukkan daun karamunting memiliki potensi antidiabates melalui 

aktifitas pada insulin promoter dan memiliki afinitas yang kuat terhadap enzim α-glukosidase 

 

Kata-Kata Kunci: in silico, PASS online, daun karamunting, alpha glucosidase  
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Pendahuluan 

Diabetes Mellitus (DM) merupakan 

gangguan metabolik yang terjadi karena 

adanya masalah pada pengeluaran insulin, 

aksi insulin atau keduanya. Diabetes 

mellitus ditandai dengan kenaikan kadar 

gula darah yang melebihi batas normal 

akibat gangguan atau defisiensi produksi 

insulin oleh sel-sel β langerhans kelenjar 

pankreas, atau disebabkan oleh kurang 

responsifnya sel-sel tubuh terhadap insulin. 

Hormon insulin mempunyai peran utama 

dalam mengatur kadar glukosa darah, 

kekurangan kadar insulin oleh karena 

menurunya sensitifitas reseptor insulin 

menyebabkan terganggunya homeostasis 

glukosa darah, hiperglikemia yang terjadi 

dari waktu ke waktu dapat menyebabkan 

komplikasi seperti kerusakan berbagai 

sistem tubuh.10 

Berdasarkan data International Diabetes 

Federation (2020), Indonesia menempati 

urutan ke 7 dari 10 negara dengan jumlah 

penderita diabetes terbanyak. Ada lebih dari 

10,8 juta penderita diabetes di Indonesia. 

Prevalensi diabetes melitus menunjukkan 

peningkatan seiring bertambahnya usia 

penderita yang mencapai puncaknya pada 

usia 55-64 tahun.  

Berbagai upaya pencegahan dan 

pengobatan diabetes terus dilakukan, 

termasuk mengembangkan berbagai jenis 

pengobatan. Salah satunya dengan mencari 

sumber obat baru dari bahan alam. 

Pengobatan diabetes melitus dapat dilakukan 

secara medis maupun tradisional. Indonesia 

sebagai merupakan negara dengan kekayaan 

vegetasi terbesar kedua di dunia menjadikan 

potensi besar mengembangkan modalitas 

terapi baru yang potensial. Penggunaan obat 

tradisional dari  herbal alami diyakini secara 

umum dinilai lebih aman dari pada 

penggunaan obat modern. Hal ini 

disebabkan karena obat tradisional memiliki 

efek samping yang relatif lebih sedikit dari 

pada obat modern 1   

Salah satu pemanfataan bahan herbal 

yang banyak digunakan masyarakat untuk 

mengobati diabetes mellitus yaitu daun 

Karamunting yang biasanya digunakan 

masyarakat Kalimantan sebagai obat 

penurun kadar gula darah 9 

Salah satu strategi terapi diabetes tipe 2 

adalah  menargetkan terapi pada 

penghambatan α-Glucosidase yang bekerja 

pada metabolisme glukosa dengan cara 

menghambat kerja enzim tersebut  dalam 

usus untuk memecah karbohidrat sehingga 

memperlambat penyerapan glukosa.11 Sudah 

banyak studi mengeksplorasi potensi daun 

karamunting sebagai antidiabetes melalui 

jalur penghambatan kerja enzim α-

Glucosidase melalui metabolit sekunder dari 

kandungan metabolit sekunder yaitu 

golongan fenol, flavonoid, saponin, tanin, 

steroid dan triterpenoid.2,5,6,7,8,12,14  

Sementara eksplorasi potensi antidiabetes 

daun Karamunting melalui senyawa 

metabolit primernya belum banyak 

dilakukan namun sebenarnya sangat 

menjanjikan untuk di pelajari lebih lanjut 

khususnya kandungan proteinnya. Senyawa 

metabolit primer adalah senyawa yang 

dihasilkan oleh makhluk hidup yang bersifat 

esensial pada proses metabolisme sel dan 

keseluruhan proses sintesis dan perombakan 

zat-zat ini yang dilakukan oleh organisme 

untuk kelangsungan hidupnya.3  Senyawa 

metabolit primer terdiri dari karbohidrat, 

protein dan lemak.4 Protein merupakan 
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molekul makro yang mempunyai berat 

molekul antara 5000 hingga beberapa juta. 

Protein terdiri atas rantai-rantai panjang 

asam amino, yang terikat satu sama lain 

dalam ikatan peptida. Unsur nitrogen adalah 

unsur utama protein. Karena terdapat 

didalam semua protein, yang memiliki 

proporsi 16% dari total protein.3  

Penerapan metode kimia komputasi 

dalam menemukan dan mengembangkan 

senyawa obat baru telah menjadi populer. 

Hal ini dikarenakan metode in silico 

menawarkan strategi ekonomi dan upaya 

yang efektif untuk menemukan obat baru 

dengan memanfaatkan kemampuan 

komputer dalam melakukan simulasi, 

perhitungan dan aktivitas prediktif seperti 

optimalisasi aktivitas, geometri, dan 

reaktivitas sebelum senyawa disintesis 

secara eksperimental.  

Penelitian ini bertujuan untuk 

mengetahui skor pengikatan ligan senyawa 

turunan peptida daun karamunting dengan 

protein α-glukosidase dan menemukan situs 

aktif pengikatan antara senyawa turunan 

peptida yang dapat berikatan dengan protein 

α-glukosidase dan memprediksi aktivitas 

sebagai antidiabetes.  

 

Metode Penelitian 

Dalam penelitian ini metode penapisan 

yang digunakan untuk mencari potensi 

aktivitas bahan alam menggunakan 

metabolit primer (peptide) yaitu 

menggunakan  aplikasi Way2drug dan 

dilanjutkan pendockingan antara peptide 

tersebut dengan protein target sesuai target 

menggunakan website  berikut:  

(https://uniport.org).,https://biochemia.uwm.

edu.pl/biopep-uwm/, 

http://www.swisstargetprediction.ch/, 

https://www.rcsb.org/ dan 

http://hdock.phys.hust.edu.cn/.dan Chimera 

1.14. 

Berikut metode prosedur penelitian yang 

dilakukan : 

A. Preparasi protein 

1. Ditentukan  Sumber protein daun  

daun karamunting (Rhodomyrtus 

Tomentosa) yang  diperoleh dari 

database pada (https://uniport.org). 

Protein yang dipilih adalah 

NAD(P)H-quinone oxidoglucosidase 

subunit I, chloroplastic dengan 161 

asam amino (kode 

A0A4Y6A362_9MYR).  

2. Dilakukan download sequence 

protein dari peptide tersebut, 

didapatkan hasil berikut:  

MFPMVTGFMNYGQQTVRAVRY

IGQGFMITLSHANRLPVTIQYPY

EKLITSERFRGRIHFEFDKCIACE

VCVRVCPIDLPVVDWKLETGIR

KKRLLNYSIDFGICIFCGNCVEY

CPTNCLSMTEEYELSTYDRHELN

YNQIALGRLPMSVINDYTIRTISN

S 

3. Kemudian dilakukan pencarian 

bioaktif peptide melalui situs 

https://biochemia.uwm.edu.pl/biopep

-uwm/ dengan cara memasukan 

sequences protein sebelumnya 

4. Didapatkan beberapa aktivitas dari 

protein dan dipilih nama peptide 

sintesis peptide dengan aktivitas 

pada alfa glucosidase inhibitor  

dengan kode YP (lokasi 43-44), YPY 

(lokasi 42-44), dan VE (lokasi 113-

114).  

https://uniport.org)/
https://biochemia.uwm.edu.pl/biopep-uwm/
https://biochemia.uwm.edu.pl/biopep-uwm/
http://www.swisstargetprediction.ch/
https://www.rcsb.org/
http://hdock.phys.hust.edu.cn/.dan
https://biochemia.uwm.edu.pl/biopep-uwm/
https://biochemia.uwm.edu.pl/biopep-uwm/
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5. Download kode smile dari masing-

masing kode peptide untuk bisa 

menggunakan kode SMILE tersebut 

masuk ke dalam aplikasi Way2drug 

- Kode smiles YP : 

N[C@@H](CC1=CC=C(C=C1)

O)C(=O)N1[C@@]([H])(CCC1)

C(=O)O 

- Kode smiles YPY : 

N[C@@H](CC1=CC=C(C=C1)

O)C(=O)N1[C@@]([H])(CCC1)

C(=O)N[C@@H](CC1=CC=C(

C=C1)O)C(=O)O 

- Kode smiles VE : 

N[C@@]([H])(C(C)C)C(=O)N[

C@@]([H])(CCC(=O)O)C(=O)

O 

B. Metode penapisan aktifitas potensi 

bahan alam daun karamunting 

(Rhodomyrtus Tomentosa) sebagai 

antidiabetes menggunakan aplikasi 

Way2drug menggunakan peptide  

- Kode smiles YP : 

N[C@@H](CC1=CC=C(C=C1)

O)C(=O)N1[C@@]([H])(CCC1)

C(=O)O 

Pa sebagai insulin promoter = 

0,702 

- Kode smiles YPY : 

N[C@@H](CC1=CC=C(C=C1)

O)C(=O)N1[C@@]([H])(CCC1)

C(=O)N[C@@H](CC1=CC=C(

C=C1)O)C(=O)O 

Pa sebagai insulin promoter = 

0,768 

- Kode smiles VE : 

N[C@@]([H])(C(C)C)C(=O)N[

C@@]([H])(CCC(=O)O)C(=O)

O 

- Pa sebagai insulin promoter = 

0,670 

C. Metode docking molecular untuk 

penambatan molekul protein ligan 

dan protein target   

1. protein target diprediksi melalui 

http://www.swisstargetprediction

.ch/. Hasil prediksi protein target 

kemudian dilakukan pencarian 

pada database 

https://www.rcsb.org/, Didapat 

alpha glucosidase inhibitor  

2. Studi biokomputasi dilakukan 

dengan menggunakan 

penambatan molekul 

menggunakan aplikasi berbasis 

web dengan alamat 

http://hdock.phys.hust.edu.cn/.  

3. Hasil terbaik penambatan 

molekul ditunjukkan dengan nilai 

docking score dan confidence 

skor.  

4. Prose pembuatan struktur 

senyawa protein target dan ligan  

hasil preparasi diviualisasikan 

dengan program Chimera 1.14  

5. Preparasi ligan yang meliputi 

minimize structure, penambahan 

hidrogen, dan pengaturan muatan 

dilakukan dengan program 

Chimera 1.14.  

6. Hasil preparasi ligan disimpan 

dalam file dengan format *.pdb 

untuk persiapan docking 

molecular.  

 

Hasil dan Pembahasan 

Berikut hasil  tes prediksi melalui 

aplikasi PASS way2drug  dan docking 

https://www.rcsb.org/
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melalui HDOC Server didapatkan hasil 

berikut yaitu:  

A. Metode penapisan aktifitas potensi 

bahan alam daun karamunting 

(Rhodomyrtus Tomentosa) sebagai 

antidiabetes menggunakan aplikasi 

PASS Way2drug menggunakan 

komponen peptide  

- Kode smiles YP : 

N[C@@H](CC1=CC=C(C=C1)

O)C(=O)N1[C@@]([H])(CCC1)

C(=O)O 

Pa sebagai insulin promoter = 

0,702 

- Kode smiles YPY : 

N[C@@H](CC1=CC=C(C=C1)

O)C(=O)N1[C@@]([H])(CCC1)

C(=O)N[C@@H](CC1=CC=C(

C=C1)O)C(=O)O 

Pa sebagai insulin promoter = 

0,768 

- Kode smiles VE : 

N[C@@]([H])(C(C)C)C(=O)N[

C@@]([H])(CCC(=O)O)C(=O)

O 

- Pa sebagai insulin promoter = 

0,670 

Interpretasi nilai Pa terbagi atas 3 

kelompok yaitu :  

a. Jika nilai Pa < 0,3 artinya 

peptide tersebut diperkirakan 

hampir tidak memiliki 

aktifitas sesuai yang 

diharapkan  

b. Jika nilai Pa < 0,3 – 0,7 

artinya peptide tersebut 

diperkirakan mempunyai 

peluang > 50% mempunyai 

aktifitas sesuai yang 

diharapkan 

c. Jika nilai Pa < 0,7 artinya 

peptide tersebut diperkirakan 

mempunyai peluang 

mempunyai aktifitas sesuai 

yang diharapkan baik sesuai 

hasil di komputasi dan 

laboratorim  

Berdasarkan hasil prediksi 

PASS online waytodrug, 

peptide yang terdapat dalam 

daun karamunting 

mempunyai aktifitas 

antidiabates melalui jalur 

insulin promoter . 

  Sedangkan dari proses docking 

didapatkan hasil visual  pada Gambar 

1-3 dan berikut interpretasi datanya. 

Interpretasi hasil menggunakan HDOC 

Server ditentukan dari nilai docking 

score dan confidence  score.  

- Docking peptide YP dengan 

alpha glucosidase  inhibitor 

didapatkan hasil docking score -

223, 52 dan dan confidence  

score 0,8131 artinya afininitas 

antara keduanya cukup tinggi 

karena confidence  score > 0,5  

- Docking peptide YPY dengan 

alpha glucosidase  inhibitor 

didapatkan hasil docking score -

231, 42 dan dan confidence  

score 0,8360  artinya afininitas 

antara keduanya cukup tinggi 

- Docking peptide VE  dengan 

alpha glucosidase  inhibitor 

didapatkan hasil docking score -

238,70 dan dan confidence  score 

0,8550  artinya afininitas antara 

keduanya cukup tinggi 
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Penutup 

Berdasarkan hasil penelitian didapatkan 

simpulan sebagai berikut :  

1. Hasil tes prediksi (way2drug) untuk 

mengetahui potensi aktifitas antidiabetes 

Daun Karamunting (rhodomyrtus 

Tomentosa) dari bahan metabolit primer 

berupa peptide YP, YPY dan VE cukup 

besar peluang keberhasilan dikerjakan 

untuk dilanjutkan dalam studi in vivo di 

laboratorium  

2. Hasil docking senyawa peptide YP, YPY 

dan VE untuk mengetahui potensi 

aktifitas antidiabetes Daun Karamunting 

(Rhodomyrtus Tomentosa) dalam  

menginhibisi enzim alpha glucosidase  

yang memicu kejadian hiperglikemia 

melalui jalur gluconeogenesis di hepar 

diperkirakan cukup besar tingkat 

penambatan antara masing-masing 

senyawa tersebut  

3. Berdasarkan hasil studi in silico dapat 

disimpulkan bahwa Daun Karamunting 

(Rhodomyrtus Tomentosa) melalui 

metabolit primer berupa peptidenya 

mempunyai potensi sebagai kandidat 

antidiabetes terbaru.  
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