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Prediksi Aktivitas, Toksisitas, Absorbsi, Distribusi, Metabolisme, dan Ekskresi
Senyawa Aktif Biji Mahoni (Swietenia sp) Sebagai Antidiabetes

Aditya Naova Sofyan', Asmiyenti Djaliasrin Djalil?, Lailiana Garna Nurhidayati?

ABSTRAK

Diabetes Mellitus merupakan penyakit metabolik yang berkaitan dengan
kelainan sekresi insulin, kerja insulin maupun keduanya. Terapi diabetes
mellitus dengan memanfaatkan obat tradisional dari tumbuhan perlu
dikembangkan demi tercapainya obat herbal yang teruji secara klinis. Tumbuhan
mahoni (Swietenia sp) merupakan salah satu tumbuhan yang dipercaya oleh
masyarakat dapat mengobati peyakit diabetes. Bagian yang diambil berupa
bijinya yang dapat menstimulasi sekresi insulin dengan target reseptor PPAR-y
sehingga menurunkan tingkat resistensi insulin pada gula darah. Penelitian ini
dilakukan menggunakan uji in silico untuk memprediksi aktivitas, tingkat
toksisitas dan memprediksi absorbsi, distribusi, metabolisme dan ekskresi
(ADME) menggunakan berbagai program komputasi seperti PyRx-Vina,
Toxtree, dan Swiss ADME. 25 senyawa aktif biji mahoni diskrinning terlebih
dahulu berdasarkan kemiripan dengan ligan alami dan didapatkan hasil sebagai
berikut: swietenin B (1); swietenin D (2); swietenin E (3); swietenin F (4);
3,4,5,6,7-pentaetil-1-metoksi-1H-indazola (5); 3,6,7-trimetoksi-4-metil-1,2,3,4-
tetrahidro-isokuinolon  (6); 3,4,5-trietil-6-metoksi-2-metil-1,2-dihidropiridina
(7); 5-etil-6-metoksimetil-2-metil-1,2-dihidropiridina (8); dan 1,3-dioksalan (9).
Senyawa yang diuji memiliki afinitas yang lebih rendah dibandingkan dengan
ligan alami (-8,4 Kkal/mol). Diantara senyawa uji, didapatkan 4 senyawa dengan
hasil terbaik yang didapat dari proses docking berturut-turut berupa senyawa 6,
senyawa 7, senyawa 8, dan senyawa 5 dengan hasil binding affinity -6,5; -5,7; -
5,5; dan -5.0 Kkal/mol. Berdasarkan interaksi antara senyawa dengan reseptor
PPARy diperoleh satu senyawa yaitu senyawa 8 yang memiliki kemiripan
dengan ligan alami. Dilanjutkan dengan melakukan prediksi toksisitas dan
ADME. Sehingga didapatkan senyawa tersebut telah diprediksi tidak
menyebabkan karsinogen ataupun mutagen dan efektif untuk diabsorbsi dalam
tubuh karena telah memenuhi syarat Lipinski rules.

Kata kunci: Prediksi aktivitas, Swietenia mahagoni, Prediksi toksisitas, Prediksi
ADME

viii

Prediksi Aktivitas, Toksisitas..., Aditya Naova Sofyan, Fakultas Farmasi UMP, 2019



Activity, Toxicity, Absorption, Distribution, Metabolism, and Excretion
Prediction of Active Compounds of Mahogany Seed (Swietenia sp) as
Antidiabetic

Aditya Naova Sofyan', Asmiyenti Djaliasrin Djalil?, Lailiana Garna Nurhidayati?

ABSTRACT

Diabetes Mellitus is a metabolic disease that is associated with insulin secretion
abnormalities, insulin action or also. Diabetes mellitus therapy by utilizing
traditional medicines needs to be developed for the achievement of clinically
tested herbal medicines. Mahogany plant (Swietenia sp) is one of the plants that
should be consumed by the community. The part taken consists of seeds which
can stimulate insulin secretion with the target PPAR-resep receptor thereby
reducing the level of insulin resistance in blood sugar. This research was carried
out using trials in silico to predict activity, toxicity levels and predict absorption,
distribution, distribution and excretion (ADME) using various computational
programs such as PyRx-Vina, Toxtree, and Swiss ADME. 25 active
compositions of mahogany seeds are first screened based on similarities to
natural ligands and the following results are obtained: swietenin B (1); swietenin
D (2); swietenin E (3); swietenin F (4); 3,4,5,6,7-pentaethyl-1-methoxy-1H-
indazola (5); 3,6,7-trimethoxy-4-methyl-1,2,3,4-tetrahydro-isokuinolone (6);
3,4,5-triethyl-6-methoxy-2-methyl-1,2-dihydropyridine (7); 5-ethyl-6-
methoxymethyl-2-methyl-1,2-dihydropyridine  (8); and 1,3-dioxalan (9).
Compounds purchased have a lower affinity compared to natural ligands (-8.4
Kcal / mol). Among the test sets, 4 batches with the best results obtained from
the docking process were collected - consisting of 6, 7, 8, 8, and 5 with the
affinity binding result of -6.5; -5.7; -5.5; and -5.0 Kcal / mol. Based on the
interaction between the composition and the receptor, PPARY is obtained by one
combination, which is composition 8 which has similarities with natural ligands.
Followed by predicting toxicity and ADME. Can be obtained as intended has
been predicted not to cause carcinogens or mutagens and is effective for
absorption in the body because it meets the Lipinski rules.

Keywords: Activity prediction, Swietenia mahagoni, Toxicity prediction,
ADME prediction
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