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BAB V 

KESIMPULAN DAN SARAN 

 

A. Kesimpulan 

Berdasarkan penelitian yang telah dilakukan dapat disimpulkan bahwa. 

Pertama, nilai afinitas yang dapat diprediksi dengan metode docking 

molekuler, diperoleh senyawa delfinidin-3-gentiobiosida dengan skor -9,5 

kkal/mol pada DPP4, asam elagik dengan skor -9,2 kkal/mol pada PTP1B, 

skualena dengan skor -9,1 kkal/mol, serta delfinidin-3-gentiobiosida dan 

isokuersetin dengan skor yang sama yaitu -8,5 kkal/mol. 

Kedua, model interaksi kandungan kimia seskuiterpen daun salam dan 

flavonoid tanaman duwet memiliki kemiripan yang sama dengan ligan asli 

sehingga berpotensi sebagai antidiabetes. 

Ketiga, prediksi profil farmakokinetika dari kedua tanaman diperoleh tujuh 

ligan dengan nilai afinitas dan model interaksi terbaik, menunjukkan bahwa 

kaemferol, kuersetin, dan asam elagik memiliki nilai absorpsi yang tinggi, tidak 

berpenetrasi kedalam otak, dan dapat dimetabolisme oleh sitokrom.  

 

B. Saran 

Pertama, hasil ini merupakan prediksi aktivitas biologis karena didapat dari 

simulasi pemodelan software sehingga perlu dilakukan uji in vitro dan in vivo 

untuk mengetahui aktivitas senyawa–senyawa tersebut. 

Kedua, perlu dilakukan prediksi ADME menggunakan menggunakan 

sofware lain, karena pada sofware SwissADME ini hanya dapat menganalisis 

metabolisme oleh enzim CYP450. 
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Lampiran 1. Struktur 3D Makromolekul 

A. Struktur 3D Makromolekul DPP4 dengan Kode PDB 2QOE 

 

 

(Sumber : www.rscb.org) 

 

B. Struktur 3D Makromolekul PTP1B dengan Kode PDB 5T19 

 

(Sumber : www.rscb.org) 
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C. Struktur 3D Makromolekul α-glukosidase dengan Kode PDB 5NN8 

 

(Sumber : www.rscb.org) 

 

D. Struktur 3D Makromolekul Glukokinase dengan Kode PDB 4RCH  

 

(Sumber : www.rscb.org) 

http://www.rscb.org)/
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Lampiran 2. Nilai energi ikatan pada DPP4 

No Kandungan Kimia R1 R2 R3 R4 Mean SD 

1 α-copaene -6,0 -6,0 -6,0 -6,0 -6,0 0,00 

2 α-humulena -6,6 -6,6 -6,6 -6,6 -6,6 0,00 

3 β-selinena -6,4 -6,4 -6,4 -6,4 -6,4 0,00 

4 1H-siklopropa[a]naftalena -5,9 -5,9 -5,9 -5,9 -5,9 0,00 

5 α-kubebin -6,3 -6,3 -6,2 -6,3 -6,3 0,05 

6 Azulene -6,8 -6,8 -6,8 -6,8 -6,8 0,00 

7 Valencene -6,8 -6,9 -6,8 -6,9 -6,9 0,06 

8 β-panasinsen -6,5 -6,5 -6,5 -6,5 -6,5 0,00 

9 

2-isopropenil-4a,8-

dimetil-1,2,3,4,4a,5,6,7-

oktahidronaftalena 

-6,9 -6,9 -6,9 -6,9 -6,9 0,00 

10 δ-kadinena -6,4 -6,3 -6,4 -6,4 -6,4 0,05 

11 α-panasinsen -6,4 -6,4 -6,4 -6,4 -6,4 0,00 

12 Humulena epoksida II -6,5 -6,5 -6,5 -6,5 -6,5 0,00 

13 Kariofilena oksida -6,8 -6,8 -6,8 -6,8 -6,8 0,00 

14 Skualena -6,1 -5,9 -5,8 -5,8 -5,9 0,14 

15 β-tokoferol -6,4 -6,3 -6,4 -6,2 -6,3 0,10 

16 γ-tokoferol -6,5 -6,1 -7,9 -6,5 -6,8 0,79 

17 α-tokoferol -6,5 -6,4 -6,5 -6,3 -6,4 0,10 

18. Asam asetil oleanolat -8,4 -8,4 -8,4 -8,4 -8,4 0,00 

19. Antosianin -7,3 -7,2 -7,3 -7,3 -7,3 0,05 

20. Bergenin -7,2 -7,2 -7,2 -7,2 -7,2 0,00 

21. Asam elagik -7,9 -7,8 -7,9 -7,9 -7,9 0,05 

22. Asam betulinat -7,5 -7,5 -7,5 -7,5 -7,5 0,00 

23. Kaemferol -7,5 -7,5 -7,5 -7,5 -7,5 0,00 

24. Delfinidin-3-gentiobiosida -9,5 -9,4 -9,5 -9,5 -9,5 0,05 

25. Mirisetin -9,2 -9,2 -9,2 -9,2 -9,2 0,00 

26. Isokuersetin -8,2 -8,2 -8,2 -8,2 -8,2 0,00 

27. Kuersetin -8,7 -8,7 -8,7 -8,7 -8,7 0,00 

28. Malvidin -7,2 -7,2 -7,2 -7,2 -7,2 0,00 
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Lampiran 3. Nilai energi ikatan pada GK 

No Kandungan Kimia R1 R2 R3 R4 Mean SD 

1 α-copaene -7,6 -7,6 -7,6 -7,6 -7,6 0,00 

2 α-humulena -7,8 -7,8 -7,8 -7,8 -7,8 0,00 

3 β-selinena -7,8 -7,8 -7,8 -7,8 -7,8 0,00 

4 1H-siklopropa[a]naftalena -6,5 -6,5 -6,5 -6,5 -6,5 0,00 

5 α-kubebin -7,9 -7,9 -7,9 -7,9 -7,9 0,00 

6 Azulene  -7,9 -7,9 -7,9 -7,9 -7,9 0,00 

7 Valencene  -7,8 -7,8 -7,9 -7,8 -7,8 0,05 

8 β-panasinsen -7,9 -7,9 -7,9 -7,9 -7,9 0,00 

9 

2-isopropenil-4a,8-dimetil-

1,2,3,4,4a,5,6,7-

oktahidronaftalena 

-7,8 -7,8 -7,7 -7,8 -7,8 0,05 

10 δ-kadinena -7,8 -7,8 -7,8 -7,8 -7,8 0,00 

11 α-panasinsen -7,7 -7,7 -7,7 -7,7 -7,7 0,00 

12 Humulena epoksida II -7,0 -7,0 -7,0 -7,0 -7,0 0,00 

13 Kariofilena oksida -7,4 -7,4 -7,5 -7,4 -7,4 0,05 

14 Skualena  -9,1 -8,9 -9,0 -9,2 -9,1 0,13 

15 β-tokoferol -9,0 -8,7 -8,9 -8,9 -8,9 0,10 

16 γ-tokoferol -8,7 -8,6 -8,6 -8,9 -8,7 0,14 

17 α-tokoferol -8,8 -9,0 -8,3 -8,3 -8,6 0,36 

18. Asam asetil oleanolat -7,8 -7,9 -7,9 -7,8 -7,9 0,06 

19. Antosianin -8,4 -8,4 -8,4 -8,4 -8,4 0,00 

20. Bergenin -7,6 -7,6 -7,6 -7,5 -7,6 0,05 

21. Asam elagik -7,8 -7,9 -7,9 -7,8 -7,9 0,06 

22. Asam betulinat -7,5 -7,5 -7,5 -7,5 -7,5 0,00 

23. Kaemferol -9,0 -9,0 -9,0 -9,0 -9,0 0,00 

24. Delfinidin-3-gentiobiosida -8,8 -8,8 -8,8 -9,1 -8,9 0,15 

25. Mirisetin -8,2 -8,3 -8,2 -8,2 -8,2 0,05 

26. Isokuersetin -8,8 -8,8 -8,8 -8,8 -8,8 0,00 

27. Kuersetin -8,8 -8,8 -8,9 -8,8 -8,8 0,05 

28. Malvidin -7,8 -7,8 -7,8 -7,8 -7,8 0,00 
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Lampiran 4. Nilai energi ikatan pada α-G 

No Kandungan Kimia R1 R2 R3 R4 Mean SD 

1 α-copaene -5,9 -5,9 -5,9 -5,9 -5,9 0,00 

2 α-humulena -5,9 -5,8 -5,9 -5,9 -5,9 0,05 

3 β-selinena -6,2 -6,2 -6,1 -6,2 -6,2 0,05 

4 1H-siklopropa[a]naftalena -5,5 -5,7 -5,7 -5,5 -5,6 0,11 

5 α-kubebin -7,0 -7,0 -7,0 -7,0 -7,0 0,00 

6 Azulene  -6,9 -6,9 -6,9 -6,9 -6,9 0,00 

7 Valencene  -6,9 -6,9 -6,9 -7,0 -6,9 0,05 

8 β-panasinsen -5,8 -5,9 -5,9 -5,9 -5,9 0,05 

9 

2-isopropenil-4a,8-dimetil-

1,2,3,4,4a,5,6,7-

oktahidronaftalena 

-6,9 -6,9 -6,9 -7,0 -6,9 0,05 

10 δ-kadinena -6,9 -6,9 -6,9 -6,9 -6,9 0,00 

11 α-panasinsen -6,1 -6,1 -6,1 -6,1 -6,1 0,00 

12 Humulena epoksida II -6,5 -6,4 -6,5 -6,4 -6,5 0,05 

13 Kariofilena oksida -6,8 -6,8 -6,8 -6,8 -6,8 0,00 

14 Skualena  -6,2 -6,5 -6,7 -6,6 -6,5 0,22 

15 β-tokoferol -7,1 -6,9 -6,9 -6,9 -7,0 0,10 

16 γ-tokoferol -6,5 -7,0 -6,5 -6,9 -6,7 0,26 

17 α-tokoferol -5,6 -5,8 -5,6 -7,1 -6,0 0,72 

18. Asam asetil oleanolat -7,7 -7,7 -7,6 -7,7 -7,7 0,04 

19. Antosianin -7,2 -7,2 -7,2 -7,2 -7,2 0,00 

20. Bergenin -6,2 -6,2 -6,3 -6,2 -6,2 0,04 

21. Asam elagik -6,8 -6,8 -6,8 -6,8 -6,8 0,00 

22. Asam betulinat -7,5 -7,5 -7,5 -7,5 -7,5 0,00 

23. Kaemferol -7,4 -7,4 -7,4 -7,4 -7,4 0,00 

24. Delfinidin-3-gentiobiosida -8,5 -8,5 -8,5 -8,5 -8,5 0,00 

25. Mirisetin -7,4 -7,4 -7,4 -7,4 -7,4 0,00 

26. Isokuersetin -8,5 -8,5 -8,5 -8,5 -8,5 0,00 

27. Kuersetin -7,4 -7,4 -7,4 -7,4 -7,4 0,00 

28. Malvidin -6,8 -6,8 -6,8 -6,8 -6,8 0,00 

 

  



75 

 

Lampiran 5. Nilai energi ikatan pada PTP1B 

No Kandungan Kimia R1 R2 R3 R4 Mean SD 

1 α-copaene -5,7 -5,7 -5,7 -5,7 -5,7 0,00 

2 α-humulena -7,2 -7,2 -7,2 -7,2 -7,2 0,00 

3 β-selinena -6,4 -6,4 -6,4 -6,4 -6,4 0,00 

4 1H-siklopropa[a]naftalena -7,5 -7,5 -7,5 -7,5 -7,5 0,00 

5 α-kubebin -7,3 -7,3 -7,3 -7,2 -7,3 0,00 

6 Azulene  -6,9 -6,9 -6,9 -6,9 -6,9 0,00 

7 Valencene  -6,8 -6,9 -6,9 -6,5 -6,8 0,19 

8 β-panasinsen -5,4 -5,4 -5,4 -5,4 -5,4 0,00 

9 

2-isopropenil-4a,8-dimetil-

1,2,3,4,4a,5,6,7-

oktahidronaftalena 

-7,8 -7,3 -7,8 -7,7 -7,7 0,25 

10 δ-kadinena -8,0 -8,0 -8,0 -8,0 -8,0 0,00 

11 α-panasinsen -5,9 -5,9 -6,0 -6,0 -6,0 0,06 

12 Humulena epoksida II -7,0 -6,6 -7,0 -7,1 -6,9 0,22 

13 Kariofilena oksida -7,5 -7,5 -7,5 -7,5 -7,5 0,00 

14 Skualena  -6,9 -6,3 -6,6 -7,1 -6,7 0,35 

15 β-tokoferol -6,2 -7,1 -7,3 -6,3 -6,7 0,56 

16 γ-tokoferol -6,4 -6,4 -6,6 -6,6 -6,5 0,12 

17 α-tokoferol -7,1 -6,5 -7,2 -6,7 -6,9 0,33 

18. Asam asetil oleanolat -6,4 -6,3 -6,3 -6,4 -6,4 0,06 

19. Antosianin -8,1 -8,1 -8,1 -8,1 -8,1 0,00 

20. Bergenin -6,3 -6,3 -6,2 -6,3 -6,3 0,05 

21. Asam elagik -9,2 -9,2 -9,2 -9,2 -9,2 0,00 

22. Asam betulinat -6,9 -6,9 -6,9 -6,9 -6,9 0,00 

23. Kaemferol -8,2 -8,2 -8,2 -8,2 -8,2 0,00 

24. Delfinidin-3-gentiobiosida -8,6 -8,5 -8,5 -8,5 -8,5 0,05 

25. Mirisetin -9,0 -9,0 -9,0 -9,0 -9,0 0,00 

26. Isokuersetin -8,5 -8,5 -8,5 -8,5 -8,5 0,00 

27. Kuersetin -9,1 -9,1 -9,1 -9,1 -9,1 0,00 

28. Malvidin -8,1 -8,1 -8,1 -8,1 -8,1 0,00 



 

 

7
6

 
 

Lampiran 6.      

No. Compound 

Farmakokinetik Ligan 

Absorpsi 

GI 

Skor 

BA 

BBB 

Permeabilitas 

Substrat 

Pgp 
Log P 

Inhibitor 

CYP1A2 

Inhibitor 

CYP2C19 

Inhibitor 

CYP2C9 

Inhibitor 

CYP2D6 

Inhibitor 

CYP3A4 

1. α-copaene Rendah 0.55 Ya Tidak 4.30 Ya Ya Ya Tidak Tidak 

2. α-humulena Rendah 0.55 Tidak Tidak 4.26 Tidak Tidak Ya Tidak Tidak 

3. β-selinena Rendah 0.55 Tidak Tidak 4.50 Tidak Ya Ya Tidak Tidak 

4. 1H-siklopropa[a]naftalena Rendah 0.55 Ya Ya 3.03 Ya Tidak Tidak Tidak Tidak 

5. α-kubebin Rendah 0.55 Ya Tidak 4.30 Ya Ya Ya Tidak Tidak 

6. Azulene Rendah 0.55 Ya Tidak 3.02 Ya Tidak Tidak Tidak Tidak 

7. Valencene Rendah 0.55 Tidak Tidak 4.41 Tidak Ya Ya Tidak Tidak 

8. β-panasinsen Rendah 0.55 Tidak Tidak 4.62 Tidak Ya Ya Tidak Tidak 

9. 2-isopropenil-4a,8-dimetil-

1,2,3,4,4a,5,6,7-oktahidronaftalena 

Rendah 0.55 Tidak Tidak 4.46 Tidak Ya Ya Tidak Tidak 

10. δ-kadinena Rendah 0.55 Tidak Tidak 4.14 Tidak Ya Ya Tidak Tidak 

11. α-panasinsen Rendah 0.55 Tidak Tidak 4.52 Tidak Ya Ya Tidak Tidak 

12. Humulena epoksida II Tinggi 0.55 Ya Tidak 3.74 Tidak Tidak Ya Tidak Tidak 

13. Kariofilena oksida Tinggi 0.55 Ya Tidak 3.68 Tidak Ya Ya Tidak Tidak 

14. Skualena Rendah 0.55 Tidak Tidak Tida
k 

Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

15. β-tokoferol Rendah 0.55 Tidak Ya 7.97 Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

16. γ-tokoferol Rendah 0.55 Tidak Ya 7.83 Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

17. α-tokoferol Rendah 0.55 Tidak Ya 8.29 Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

18. Asam asetil oleanolat Rendah 0.56 Tidak Tidak 6.40 Tidak Tidak Ya Tidak Tidak 

19. Antosianin Tinggi 0.55 Ya Ya 2.63 Ya Tidak Tidak Ya Tidak 

20. Bergenin Rendah 0.55 Tidak Tidak -

0.80 

Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

21. Asam elagik Tinggi 0.55 Tidak Tidak 1.00 Ya Tidak Tidak Tidak Tidak 

22. Asam betulinat Rendah 0.56 Tidak Tidak 6.14 Tidak Tidak Ya Tidak Tidak 

23. Kaemferol Tinggi 0.55 Tidak Tidak 1.58 Ya Tidak Tidak Ya Ya 

24. Delfinidin-3-gentiobiosida Rendah 0.17 Tidak Ya -

3.76 

Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 
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No. Compound 

Farmakokinetik Ligan 

Absorpsi 

GI 

Skor 

BA 

BBB 

Permeabilitas 

Substrat 

Pgp 
Log P 

Inhibitor 

CYP1A2 

Inhibitor 

CYP2C19 

Inhibitor 

CYP2C9 

Inhibitor 

CYP2D6 

Inhibitor 

CYP3A4 

25. Mirisetin Rendah 0.55 Tidak Tidak 0.79 Ya Tidak Tidak Tidak Ya 

26. Isokuersetin Rendah 0.17 Tidak Tidak -

0.48 

Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

27. Kuersetin           

28. Malvidin Tinggi 0.55 Tidak Ya 0.71 Ya Tidak Tidak Tidak Tidak 

 


