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BAB V 

KESIMPULAN DAN SARAN 

 

A. Kesimpulan 

Berdasarkan penelitian yang telah dilakukan dapat diperoleh kesimpulan 

bahwa : 

Pertama, tanaman sambiloto yang memiliki afinitas terbaik adalah 

glukokinase (-10,4 kkal / mol), DPP4 (9,3 kkal / mol) dan α-glukosidase (-8,8 

kkal / mol) senyawa 19-tripenhyl andrographolide dan PTP1B (-9,5 kkal / mol) 

senyawa andrographolactone. Sedangkan tanaman keji beling memiliki afinitas 

terbaik adalah glukokinase (-9,9 kkal / mol) senyawa stigmasterol, DPP4 (-9,7 

kkal / mol) senyawa rutin, α-glukosidase (-8,8 kkal / mol) senyawa lupeol dan 

PTP1B (- 8,8 kkal / mol) senyawa luteolin.  

Kedua, model interaksi tanaman sambiloto khususnya senyawa 

andrographolactone memiliki kemiripan yang sama dengan ligan asli sehingga 

sangat berpotensi sebagai antidiabetes. 

Ketiga, prediksi profile farmakikinetika diperoleh kandidat terbaik yaitu 

andrographolactone dengan nilai afititas terbaik, model interaksi terbaik, dapat di 

absorpsi dengan baik melalui oral, blood brain barier yang baik, dan radar 

bioavailabilitas yang baik serta dapat dimetabolisme oleh CYP450.  

 

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 pada sitokrom 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) 

 

http://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 ΔGbinding  

No Kandungan kimia 

ΔGbinding  (kkal/mol) 

DPP4 
2QOE 

PTP1B 
5T19 

Glukokinase 
4RCH 

α-glucosidase 
5NN8 

 Ligan asli -8,28 ± 0,23 -9,60 ± 1,00 -8,30 ± 0,08 -8,43 ± 0,05 

 Kontrol Positif -8,88 ± 0,38 -8,60 ± 0,00 -8,10 ± 0,00 - 
  Sitagliptin C0A Cyclopentadecα

-4,12-dione  
 

1. 19-Triphenyl 
isoandrographolide 

-9,3 ± 0,05 -8,2 ± 0,00 -10,4 ± 0,05 -8,8 ± 0,06 

2. Andrographiside -9,0 ± 0,00 -8,1 ± 0,06 -9,1 ± 0,00 -7,8 ± 0,10 

3. 8,7-Epoxy-14-Deoxyandrogra
pholide 

-8,8 ± 0,05 -7,7 ± 0,32 -8,9 ± 0,50 -8,0 ± 0,05 

4. Apigenin -8,6 ± 0,00 -8,5 ± 0,00 -8,9 ± 0,00 -7,1 ± 0,00 
5. Neoandrographolide -8,6 ± 0,00 -8,3 ± 0,00 -8,5 ± 0,05 -8,5 ± 0,15 
6. Andrographolide -8,3 ± 0,00 -7,3 ± 0,00 -8,1 ± 0,10 -7,6 ± 0,12 
7. 14-Deoxyandrographolide -8,3 ± 0,06 -8,2 ± 0,05 -8,4 ± 0,06 -7,5 ± 0,10 
8. Deoxyandrographolide -8,1 ± 0,00 -8,8 ± 0,06 -8,2 ± 0,00 -7,7 ± 0,06 
9. Andrographolactone -8,0 ± 0,05 -9,5 ± 0,06 -9,3 ± 0,00 -7,7 ± 0,13 

10. 14-Deoxy-11-Oxoandrograph
olide 

-7,9 ± 0,29 -7,9 ± 0,06 -8,0 ± 0,00 -7,0 ± 0,00 

11. Andrograpanin -7,8 ± 0,10 -7,9 ± 0,42 -8,4 ± 0,05 -7,3 ± 0,00 
12. 3,14-Dideoxyandrographolide -7,8 ± 0,17 -8,0 ± 0,10 -8,3 ± 0,05 -7,3 ± 0,00 
13. Andrographidine A -7,6 ± 0,05 -7,7 ± 0,05 -8,2 ± 0,00 -7,2 ± 0,08 
14. 14,15-Andhydroandrographoli

de 
-7,5 ± 0,00 -7,6 ± 0,00 -8,8 ± 0,00 -7,4 ± 0,05 

15. Andrographidine C -7,5 ± 0,00 -7,8 ± 0,08 -8,2 ± 0,05 -7,4 ± 0,05 
16. 5,2-Dihydroxy-7,8-Dimethox

yflavone 

-7,3 ± 0,29 -7,1 ± 0,10 -8,0 ± 0,10 -7,0 ± 0,00 

17. Isoandrographolide -7,3 ± 0,00 -6,6 ± 0.05 -8,9 ± 0,05 -7,3 ± 0,00 
18. 14-Deoxy-12-Hydroxyandrog

rapholide 
-7,2 ± 0,00 -7,3 ± 0,00 -8,0 ± 0,00 -7,2 ± 0,00 

19. 14-Deoxy-11,12-Didehydroan
drographolide 

-6,8 ± 0,00 -7,3 ± 0,05 -8,3 ± 0,05 -7,3 ± 0,00 
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Lampiran 3. Prediksi ADME 

1. Lipinski Rules terhadap Ligan Uji  

A. Sambiloto (Andrographis paniculata Nees.) 

Ligan 
Bobot 

Molekul 

H-Bond 

acceptors 

H-Bond 

donors 
Log P 

14-Deoxy-12-Hydroxyandrographolide 350,45 5 3 2,53 

19-Triphenyl isoandrographolide 592,72 5 1 6,25 

Andrographiside 512,59 10 6 0,51 

8,7-Epoxy-14-Deoxyandrographolide 350,45 5 2 2,6 

Apigenin 270,24 5 3 2,11 

Neoandrographolide 480,59 8 4 2,33 

Andrographolide 350,45 5 3 2,33 

14-Deoxyandrographolide 334,45 4 2 3,15 

Deoxyandrographolide 334,45 4 2 3,12 

Andrographolactone 296,4 2 0 4,54 

14-Deoxy-11-Oxoandrographolide 348,43 5 2 2,29 

Andrograpanin 314,85 3 1 3,95 

3,14-Dideoxyandrographolide 314,85 3 1 3,95 

Andrographidine A 462,65 10 4 0,69 

14,15-Andhydroandrographolide 332,43 4 2 3,12 

Andrographidine C 460,63 10 4 0,85 

5,2-Dihydroxy-7,8-Dimethoxyflavone 312,49 6 2 2,44 

Isoandrographolide 592,76 5 1 6,25 

14-Deoxy-11,12-Didehydroandrographolide 332,43 4 2 3,07 
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B. Keji Beling (Strobilanthes crispus L.) 

Ligan 
Bobot 

Molekul 

H-Bond 

acceptors 

H-Bond 

donors 
Log P 

Rutin 610,52 16 10 -1,51 

Myricetin 318,24 8 6 0,79 

Luteolin 286,24 6 4 1,73 

Verbascoside 624,59 15 9 -0,6 

Stigmasterol 412,69 5 1 6,98 

Naringenin 272,75 5 3 1,84 

Beta-sitosterol 414,71 1 1 7,24 

Kaempferol 286,84 6 4 1,58 

Lupeol 426,72 1 1 7,28 

Caffeic acid 180,16 4 3 0,93 

Ferulic acid 194,18 4 2 1,36 

p-coumaric acid 164,16 3 2 1,26 

Phytol 296,53 1 1 6,23 

Vanilic acid 168,15 4 2 1,08 

Gentisic acid 154,12 4 3 0,74 

p-Hydroxybenzoic acid 138,12 3 2 1,05 

Tritriacontane 464,89 0 0 12,81 

Hexadecanoic acid 256,42 2 1 5,2 

Syringic acid 198,17 5 2 1,02 

Undecane 156,31 0 0 4,56 
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Lampiran 4. Nilai farmakokinetika 

A. Andrographis paniculata Nees. 

Ligan 
GI 

Absorpsion 

BBB 

Permeant 
Pgp Substrate CYPA12 Inhibitor 

CYP2C19 

Inhibitor 

CYP2C9 

Inhibitor 

CYPD6 

Inhibitor 

CYP3A4 

Inhibitor 

Bioavailability 

Score 

14-Deoxy-12-Hydroxyandrographolide Tinggi Tidak Ya Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 0.55 

19-Triphenyl isoandrographolide Rendah Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak Ya Tidak 0.17 

Andrographiside Rendah Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 0.17 

8,17-Epoxy-14-Deoxyandrographolide Tinggi Tidak Ya Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 0.55 

Apigenin Tinggi Tidak Tidak Ya Tidak Tidak Ya Ya 0.55 

Neoandrographolide Tinggi Tidak Ya Tidak Tidak Tidak Tidak Ya 0.55 

Andrographolide Tinggi Tidak Ya Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 0.55 

14-Deoxyandrographolide Tinggi Ya Ya Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 0.55 

Deoxyandrographolide Tinggi Ya Ya Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 0.55 

Andrographolactone Tinggi Ya Tidak Tidak Tidak Ya Tidak Tidak 0.55 

14-Deoxy-11-Oxoandrographolide Tinggi Tidak Ya Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 0.55 

Andrograpanin Tinggi Ya Tidak Tidak Ya Ya Tidak Tidak 0.55 

3,14-Dideoxyandrographolide Tinggi Ya Tidak Tidak Ya Ya Tidak Tidak 0.55 

Andrographidine A Rendah Tidak Ya Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 0.55 

14,15-Andhydroandrographolide Tinggi Ya Ya Tidak Tidak Ya Tidak Ya 0.55 

Andrographidine C Rendah Tidak Ya Tidak Tidak Tidak Tidak Ya 0.55 

5,2-Dihydroxy-7,8-Dimethoxyflavone Tinggi Tidak Tidak Ya Tidak Ya Ya Ya 0.55 

Isoandrographolide Rendah Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak Ya Tidak 0.17 

14-Deoxy-11,12-Didehydroandrographolide Tinggi Ya Tidak Tidak Tidak Ya Tidak Ya 0.55 
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B. Strobilanthes crispus L. 

Ligan 
GI 

Absorpsion 

BBB 

Permeant 

Pgp 

Substrate 

CYP1A2 

Inhibitor 

CYP2C19 

Inhibitor 

CYP2C9 

Inhibitor 

CYP2D6 

Inhibitor 

CYP3A4 

Inhibitor 

Bioavailability 

Score 

Rutin Rendah Tidak Ya Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 0.17 

Myricetin Rendah Tidak Tidak Ya Tidak Tidak Tidak Ya 0.55 

Luteolin Tinggi Tidak Tidak Ya Tidak Tidak Ya Ya 0.55 

Verbascoside Rendah Tidak Ya Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 0.17 

Stigmasterol Rendah Tidak Tidak Tidak Tidak Ya Tidak Tidak 0.55 

Naringenin Tinggi Tidak Ya Ya Tidak Tidak Tidak Ya 0.55 

Beta-sitosterol Rendah Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 0.55 

Kaempferol Tinggi Tidak Tidak Ya Tidak Tidak Ya Ya 0.55 

Lupeol Rendah Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 0.55 

Caffeic acid Tinggi Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 0.56 

Ferulic acid Tinggi Ya Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 0.56 

p-coumaric acid Tinggi Ya Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 0.56 

Phytol Rendah Tidak Ya Tidak Tidak Ya Tidak Tidak 0.55 

Vanilic acid Tinggi Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 0.56 

Gentisic acid Tinggi Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak Ya 0.56 

p-Hydroxybenzoic acid Tinggi Ya Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 0.56 

Tritriacontane Rendah Tidak Ya Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 0.55 

HexadecaTidakic acid Tinggi Ya Tidak Ya Tidak Ya Tidak Tidak 0.56 

Syringic acid Tinggi Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 0.56 

Undecane Rendah Tidak Tidak Ya Tidak Tidak Tidak Tidak 0.55 

 


