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Lampiran 1. Gambar protein 

 

ALDOSE REDUKTASE (3G5E)   GLUCOKINASE (6E0I) 

 

 

PPAR-ALFA (3VI8)   PTP-1B (1C83) 
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Lampiran 2. Data hasil penambatan molekuler 

Senyawa 

Aldose Reduktase (3G5E) Glucokinase (6E0I) 

Replikasi 

1 

Replikasi 

2 

Replikasi 

3 
Rata-rata STD 

Replikasi 

1 

Replikasi 

2 

Replikasi 

3 

Rata-

rata 
STD 

Beta-Caryophylenne -8,71 -8,71 -8,71 -8,71 0  -6,81 -6,81 -6,81 -6,81 0 

Catechin -8,14 -8,13 -8,14 -8,14 0,01 -6,80 -6,80 -6,80 -6,80 0 

Cis-cynnamaldehide -5,97 -5,97 -5,96 -5,97 0,01 -4,85 -4,85 -4,85 -4,85 0 

Coumarin -6,86 -6,86 -6,86 -6,86 0 -5,71 -5,71 -5,71 -5,71 0 

Epi-catechin -8,14 -8,14 -8,14 -8,14 0 -6,80 -6,80 -6,80 -6,80 0 

Ethyl-cinnamate -6,90 -6,91 -6,92 -6,91 0,01 -5,40 -5,40 -5,39 -5,40 0,01 

Linalool -5,72 -5,73 -5,70 -5,72 0,01 -5,01 -5,00 -5,01 -5,01 0,01 

MHCP -9,43 -9,44 -9,43 -9,43 0,01 -7,98 -7,98 -7,98 -7,98 0 

Proanthocyanidin 2,62 2,55 2,53 2,57 0,04 -8,06 -8,04 -8,06 -8,05 0,01 

Procyanidin A1 3,02 3,02 2,99 3,01 0,01 2,81 2,75 2,81 2,81 0,03 

Procyanidin B2 1,33 1,35 1,41 1,36 0,04 -8,78 -8,86 -8,87 -8,84 0,04 

Quercetin -7,79 -7,79 -7,79 -7,79 0 -6,93 -6,89 -6,88 -6,90 0,02 

Rutin -9,73 -9,34 -9,59 -9,55 0.1 -8,76 -8,85 -8,45 -8,69 0,2 

Trans-cynnamaldehyde -5,99 -6,00 -5,99 -5,99 0,01 -4,57 -4,57 -4,73 -4,62 0,09 
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Senyawa 

PPAR-Alfa (3VI8) PTP-1B (1C83) 

Replikasi 

1 

Replikasi 

2 

Replikasi 

3 
Rata-rata STD 

Replikasi 

1 

Replikasi 

2 

Replikasi 

3 

Rata-

rata 
STD 

Beta-Caryophylenne -7,72 -7,72 -7,72 -7,72 0 -5,39 -5,39 -5,39 -5,39 0 

Catechin -6,63 -6,67 -6,68 -6,66 0,02 -8,08 -8,08 -8,09 -8,08 0,01 

Cis-cynnamaldehide -4,96 -4,96 -4,96 -4,96 0 -5,94 -5,94 -5,95 -5,94 0,01 

Coumarin -5,79 -5,79 -5,79 -5,79 0 -6,74 -6,74 -6,74 -6,74 0 

Epi-catechin -6,59 -6,67 -6,67 -6,64 0,04 -8,09 -8,08 -8,09 -8,09 0,01 

Ethyl-cinnamate -6,17 -6,16 -6,16 -6,16 0,01 -6,26 -6,27 -6,27 -6,27 0,01 

Linalool -5,68 -5,69 -5,69 -5,69 0,01 -4,37 -4,38 -4,36 -4,37 0,01 

MHCP -8,36 -8,36 -8,38 -8,37 0,01 -6,94 -6,95 -6,95 -6,95 0,01 

Proanthocyanidin -9,49 -9,50 -9,48 -9,49 0,01 -5,65 -5,66 -5,64 -5,65 0,01 

Procyanidin A1 -1,77 -1,76 -1,81 -1,78 0,02 -4,12 -4,09 -4,10 -4,12 0,01 

Procyanidin B2 -3,18 -3,14 -3,31 -3,21 0,08 -7,01 -7,03 -7,02 -7,01 0,01 

Quercetin -6,03 -6,03 -6,03 -6,03 0 -8,46 -8,45 -8,46 -8,46 0,01 

Rutin -8,50 -8,85 -8,77 -8,71 0,1 -6,88 -6,85 -7,02 -6,92 0,09 

Trans-cynnamaldehyde -4,92 -4,92 -4,92 -4,92 0 -5,69 -5,68 -5,68 -5,68 0,01 

 



79 
 

 

Lampiran 3. Interaksi ligan dan protein terpilih dalam ruang 3 dimensi 

 

Native ligand – 3G5E 

 

 

Beta-Caryophyllene – 3G5E 
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MHCP – 3G5E 

 

 

Rutin – 3G5E 
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Native Ligand – 6E0I 

 

 

Proanthocyanidin – 6E0I 
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Procyanidin B2 – 6E0I 

 

 

Rutin – 6E0I 
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Native Ligand – 3VI8 

 

 

MHCP – 3VI8 
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Proanthocyanidin – 3VI8 

 

 

Rutin – 3VI8 
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Native Ligand – 1C83 

 

 

Catechin – 1C83 
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Epi-Catechin – 1C83 

 

 

Quercetin – 1C83 
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Lampiran 4. Daftar kesamaan asam amino ligan uji terhadap protein target 

a. Protein aldose reduktase (3G5E) 

Keterangan: cetak tebal merupakan asam amino yang sama dengan native ligand 

 

Rumus perhitungan : 

⮚ Kesamaan asam amino dengan native ligand (%)  

=  
𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 𝑎𝑠𝑎𝑚 𝑎𝑚𝑖𝑛𝑜 𝑙𝑖𝑔𝑎𝑛 𝑢𝑗𝑖 𝑦𝑎𝑛𝑔 𝑠𝑎𝑚𝑎 𝑛𝑎𝑡𝑖𝑣𝑒 𝑙𝑖𝑔𝑎𝑛𝑑

𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 𝑎𝑠𝑎𝑚 𝑎𝑚𝑖𝑛𝑜 𝑛𝑎𝑡𝑖𝑣𝑒 𝑙𝑖𝑔𝑎𝑛𝑑
× 100 = (A) 

⮚ Kesamaan tipe interaksi dengan native ligand (%) 

= 
𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 𝑡𝑖𝑝𝑒 𝑖𝑛𝑡𝑒𝑟𝑎𝑘𝑠𝑖 𝑙𝑖𝑔𝑎𝑛 𝑢𝑗𝑖 𝑦𝑎𝑛𝑔 𝑠𝑎𝑚𝑎 𝑛𝑎𝑡𝑖𝑣𝑒 𝑙𝑖𝑔𝑎𝑛𝑑

𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 𝑎𝑠𝑎𝑚 𝑎𝑚𝑖𝑛𝑜 𝑛𝑎𝑡𝑖𝑣𝑒 𝑙𝑖𝑔𝑎𝑛𝑑
× 100 = (B) 
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⮚ Kesamaan interaksi reseptor-ligan uji (%) 

= 
(𝐴)×(𝐵)

100
 

- Total asam amino native ligand = 17 

- Total asam amino ligan uji yang sama dengan native ligand: 

▪ Rutin     = 16 

▪ MHCP   = 16 

▪ Beta-caryofilen  = 14 

- Total tipe interaksi ligan uji yang sama dengan native ligand: 

▪ Rutin     = 8 

▪ MHCP    = 8 

▪ Beta-caryofilen  = 3 

Perhitungan: 

● Rutin  

⮚ Kesamaan asam amino dengan native ligand (%)  

= 
16

17
× 100 = 94,12 

⮚ Kesamaan tipe interaksi dengan native ligand (%)  

= 
8

17
× 100 = 47,06 

⮚ Kesamaan interaksi reseptor-ligan uji (%) 

= 
94,12 ×47,06

100
= 44,29 

● MHCP 

⮚ Kesamaan asam amino dengan native ligand (%)  

= 
16

17
× 100 = 94,12 

⮚ Kesamaan tipe interaksi dengan native ligand (%)  

= 
8

17
× 100 = 47,06 

⮚ Kesamaan interaksi reseptor-ligan uji (%) 

= 
94,12 ×47,06

100
= 44,29 

● Beta-caryofilen 

⮚ Kesamaan asam amino dengan native ligand (%)  

= 
14

17
× 100 = 82,35 

⮚ Kesamaan tipe interaksi dengan native ligand (%)  

= 
3

17
× 100 = 17,65 

⮚ Kesamaan interaksi reseptor-ligan uji (%) 

= 
82,35 ×17,65

100
= 14,53 
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b. Protein glukokinase (6E0I) 

 

Keterangan: cetak tebal merupakan asam amino yang sama dengan native ligand 

 

- Total asam amino native ligand = 16 

- Total asam amino ligan uji yang sama dengan native ligand: 

▪ Proantosianidin   = 14 

▪ Prosianidin B2  = 14 

▪ Rutin     = 16 

- Total tipe interaksi ligan uji yang sama dengan native ligand: 

▪ Proantosianidin   = 4 

▪ Prosianidin B2  = 4 
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▪ Rutin     = 5 

Perhitungan: 

● Proantosianidin  

⮚ Kesamaan asam amino dengan native ligand (%)  

= 
14

16
× 100 = 87,5 

⮚ Kesamaan tipe interaksi dengan native ligand (%)  

= 
4

16
× 100 = 25 

⮚ Kesamaan interaksi reseptor-ligan uji (%) 

= 
87,5 ×25

100
= 21,88 

● Prosianidin B2 

⮚ Kesamaan asam amino dengan native ligand (%)  

= 
14

16
× 100 = 87,5 

⮚ Kesamaan tipe interaksi dengan native ligand (%)  

= 
4

16
× 100 = 25 

⮚ Kesamaan interaksi reseptor-ligan uji (%) 

= 
87,5 ×25

100
= 21,88 

● Rutin  

⮚ Kesamaan asam amino dengan native ligand (%)  

= 
16

16
× 100 = 100 

⮚ Kesamaan tipe interaksi dengan native ligand (%)  

= 
5

16
× 100 = 31,25 

⮚ Kesamaan interaksi reseptor-ligan uji (%) 

= 
100 ×31,25

100
= 31,25
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c. Protein PPAR-alfa (3VI8) 

 
Keterangan: cetak tebal merupakan asam amino yang sama dengan native ligand

 

- Total asam amino native ligand = 28 

- Total asam amino ligan uji yang sama dengan native ligand: 

▪ MHCP    = 17 

▪ Proantosianidin   = 26 

▪ Rutin     = 26 

- Total tipe interaksi ligan uji yang sama dengan native ligand: 

▪ MHCP   = 5 

▪ Proantosianidin  = 12 

▪ Rutin     = 16 
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Perhitungan:  

● MHCP 

⮚ Kesamaan asam amino dengan native ligand (%)  

= 
17

28
× 100 = 60,71 

⮚ Kesamaan tipe interaksi dengan native ligand (%)  

= 
5

28
× 100 = 17,86 

⮚ Kesamaan interaksi reseptor-ligan uji (%) 

= 
60,71 ×17,86

100
= 10,84 

● Proantosianidin  

⮚ Kesamaan asam amino dengan native ligand (%)  

= 
26

28
× 100 = 92,86 

⮚ Kesamaan tipe interaksi dengan native ligand (%)  

= 
12

28
× 100 = 42,86 

⮚ Kesamaan interaksi reseptor-ligan uji (%) 

= 
92,86 ×42,86

100
= 39,80 

● Rutin  

⮚ Kesamaan asam amino dengan native ligand (%)  

= 
26

28
× 100 = 92,86 

⮚ Kesamaan tipe interaksi dengan native ligand (%)  

= 
16

28
× 100 = 57,14 

⮚ Kesamaan interaksi reseptor-ligan uji (%) 

= 
92,86 ×57,14

100
= 53,06
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d. PTP-1B (1C83) 

 
Keterangan: cetak tebal merupakan asam amino yang sama dengan native ligand 

 

- Total asam amino native ligand = 14 

- Total asam amino ligan uji yang sama dengan native ligand: 

▪ Katekin  = 14 

▪ Epikatekin  = 14 

▪ Kuersetin  = 14 

- Total tipe interaksi ligan uji yang sama dengan native ligand: 

▪ Katekin  = 7 

▪ Epikatekin  = 5 

▪ Kuersetin  = 5 
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Perhitungan:  

● Katekin  

⮚ Kesamaan asam amino dengan native ligand (%)  

= 
14

14
× 100 = 100 

⮚ Kesamaan tipe interaksi dengan native ligand (%)  

= 
7

14
× 100 = 50,00 

⮚ Kesamaan interaksi reseptor-ligan uji (%) 

= 
100 ×50

100
= 50,00 

● Epi-katekin  

⮚ Kesamaan asam amino dengan native ligand (%)  

= 
14

14
× 100 = 100 

⮚ Kesamaan tipe interaksi dengan native ligand (%)  

= 
5

14
× 100 = 35,71 

⮚ Kesamaan interaksi reseptor-ligan uji (%) 

= 
100 ×35,71

100
= 35,71 

● Kuersetin  

⮚ Kesamaan asam amino dengan native ligand (%)  

= 
14

14
× 100 = 100 

⮚ Kesamaan tipe interaksi dengan native ligand (%)  

= 
5

14
× 100 = 35,71 

⮚ Kesamaan interaksi reseptor-ligan uji (%) 

= 
100 ×35,71

100
= 35,71 
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Lampiran 5. Gambar overlay rutin terhadap reseptor 

 
Senyawa rutin terhadap protein aldose reduktase replikasi 1 (kuning), replikasi 2 

(biru), replikasi 3 (hijau) 

 

 
Senyawa rutin terhadap protein glukokinase replikasi 1 (kuning), replikasi 2 

(biru), replikasi 3 (hijau) 

 

 
Senyawa rutin terhadap protein PPAR-alfa replikasi 1 (kuning), replikasi 2 (biru), 

replikasi 3 (hijau) 

 


