BAB V
KESIMPULAN DAN SARAN

A. Kesimpulan
Berdasarkan penelitian yang telah dilakukan, hasil penambatan molekul
adalah:

1. Kandungan kimia pada mahkota dewa (Phaleria macrocarpa) yang diprediksi
sebagai inhibitor enzim o-amilase adalah naringin, fevikordin A-glukosida,
desasetilfevikordin A, dan rutin dan a-glukosidase adalah rutin, kaempferol 3-
-D-glukopiranosida, naringin, dan falerin. Naringin dan rutin diprediksi dapat
menghambat kedua makromolekul target.

2. Model interaksi penambatan molekuler kandungan kimia mahkota dewa
(Phaleria macrocarpa) terhadap a-amilase dan a-glukosidase dengan
menggunakan teknik penambatan molekuler Autodock Vina sebagai perangkat
lunak didapatkan hasil ligan uji terbaik terhadap a-amilase adalah fevikordin
A-glukosida dengan skor-9,5 kkal/mol dan falerin dengan skor -8,5 kkal/mol

terhadap a-glukosidase.

B. Saran

Saran dari penelitian ini adalah untuk menguji validitas hasil yang diperoleh
dapat dilakukan penambatan molekuler dengan merubah algoritma dan atau
parameter dengan menggunakan perangkat lunak lain yang memiliki kemampuan
lebih baik, dan karena hasil penelitian merupakan prediksi aktivitas biologis yang
didapat dari simulasi pemodelan komputasi maka diperlukan pengujian lanjutan
seperti pengujian in vitro dan in vivo. Ligan uji lainnya juga dapat dilakukan
penambatan molekuler terhadap makromolekul target yang sama untuk mengetahui

perbandingan hasil sehingga diperoleh kandidat obat antidiabetes terbaik.
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Lampiran 1. Struktur Tiga Dimensi Makromolekul Target
a. Struktur Tiga Dimensi Makromolekul Target a-amilase dengan Kode 4W93

(Sumber: www.rcsb.org)

b. Struktur Tiga Dimensi Makromolekul Target o-glukosidase dengan Kode
20MJ

(Sumber: www.rcsb.org)
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Lampiran 2. Penyiapan Struktur Makromolekul Target dan Ligan Uji
a. Penyiapan Struktur Makromolekul Target
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Pub@hem Naringin (Compound)

» from PubChem

@B

2.1.4 Canonical SMILES

CCIC(CC(COT)0C2C(C(C(0C20C3=CC{=C4C(=0)CC(OC4=C3)C5=CC=C(C=C5)0)0)CO)0)0)0)0)0

b from PubChem

@B

2.1.5 Isomeric SMILES

HI([C@@H]([C@H]
5)0)0)CO)0)0)0)0)0)

» from PubChem

@B

2.2 Molecular Formula

Co7H3204

» from PubChem

2.3 Other Ildentifiers ®@E

Name Date medified Type Size

18 1,6,7-Trihydroxy-3-methoxyxanthone.cdx  11/06/2019 21.04 CS ChemDOraw Dra... 4KB
@ 1,7-Dihydroxy-3,6-dimethoxyxanthon.cdx  21/10/2012 20,49 5 ChemDraw Dra... 4KB
@) Akarbosa.cdx 17/03/2019 10.08 5 ChemDraw Dra... T0KB
@Asam 2,3-dihidroksibenzoat.cdx 11/10/2018 11.22 C5 ChemDraw Dra... 3KB
@) Asam Galat.cdx 09/06/2019 21.37 5 ChemDraw Dra... 3KB
18 Asam Laurat.cdx 25/03/2019 07.08 C5 ChemDraw Dra... IKB
@ Asam Palmitat.cdx 25/03/2019 0715 5 ChemDraw Dra... 3KB
/@) Beta Sitosterol.cdx 09/10/2018 21.09 5 ChemDraw Dra... 4KB
@) Captopril.cdx 13/06/2019 11.06 C5 ChemDraw Dra... IKB
@) Desasetilfevikordin A.cdx 25/03/2019 07.23 5 ChemDraw Dra... SKB
I8 Etil Stearat.cdx 25/03/2019 07.17 C5 ChemDraw Dra... IKB
@ Falerin.cdx 09/10/2018 20.39 5 ChemDraw Dra... 5KB
@) Fevikordin A glukosida.cdx 25/03/201912.26 C5 ChemDraw Dra... 6KB
@ Fevikordin A.cdx 25/03/2019 1247 C5 ChemDraw Dra... 5KB
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@ Gliseril Pentakosanoat.cdx 21/10/2018 20.46 C5 ChemDraw Dra... 4KB
@ lcariside C3.cdx 27/02/2019 15.38 5 ChemDraw Dra... AKB
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@) Kumarin.cdx 0g/10/2018 21.21 5 ChemDraw Dra... 3KB
18 Larisiresinol.cdx 09/10/2018 20.51 C5 ChemDraw Dra... 4KB
@ Mahkoside A.cdx 11/10/2018 1117 5 ChemDraw Dra... 5KB
1@ Mahkoside B.cdx 2171072018 20.34 C5 ChemDraw Dra... SKB
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Lampiran 3. Validasi Metode Penambatan Molekuler
a. Nilai RMSD 4W93
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