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MOTTO 

 

“Ilmu adalah uang yang berlaku dimana saja” 

 

“Life is like riding a bicycle. To keep your balance, you must keep moving” 

-Albert Einstein- 
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Analisis Molecular Docking Isolat Turunan Xanton Pada Daun Dan Buah 

Manggis (Garcinia mangostana L.) Sebagai Penghambat Enzim Xantin Oksidase 

 

Alfathir Dimas Sutansyah1, Diniatik2, Nunuk Aries Nurulita3 

 

ABSTRAK 

 

Hiperurisemia adalah keadaan dimana kadar asam urat dalam darah berada 

diatas normal. Konsentrasi asam urat normal pria adalah 7,0 mg/dL dan 6,0 mg/dL 

untuk wanita. Tanaman yang memiliki potensi sebagai antihiperurisemia salah 

satunya adalah daun dan buah manggis (Garcinia mangostana L.). Penelitian ini 

didasarkan dari hasil penelitian sebelumnya yang telah mendapatkan senyawa isolat 

turunan xanton. Pada penelitian ini senyawa isolat turunan xanton berasal dari daun 

dan buah manggis dilakukan uji molecular docking untuk mengetahui interaksi 

terhadap protein xantin oksidase (3BDJ). Metode molecular docking PyRx-Vina 

dan NRGSuite digunakan untuk mengetahui interaksi antara senyawa uji dan 

protein xantin oksidase serta Prediksi ADME untuk mengetahui.farmakokinetik 

senyawa uji. Hasil molecular docking dari PyRx-Vina adalah binding affinity dari 

senyawa Garcinone B, Mangostanol, Mangostenone D, Demethylcalabaxanthone 

dan Thwaitesixanthone sebesar -11.3 Kkal/mol, -7.8 Kkal/mol, -12.5 Kkal/mol, -

10.4 Kkal/mol dan -11.3 Kkal/mol lebih baik dibandingkan dengan ligan alami 

3BDJ yaitu -7,4 Kkal/mol. Sedangkan hasil CF molecular docking dari NRGSuite 

untuk senyawa  Garcinone B, Mangostanol, Mangostenone D, 

Demethylcalabaxanthone dan Thwaitesixanthone adalah sebesar -211,922; -

180,735; -230,953; 194,408 dan -198,281 lebih baik dibandingkan CF dari ligan 

alami 3BDJ -172.649 hasil tersebut menunjukan senyawa uji memiliki nilai lebih 

rendah dibandingkan dengan ligan alami 3BDJ, walaupun hasil prediksi ADME 

yang menunjukan prediksi farmakokinetik senyawa uji tidak lebih baik dari ligan 

alami. 

 

Kata kunci: Hiperurisemia, daun  dan buah manggis, molecular docking, xanton 

oksidase, ADME 
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In Silico Analysis Derivate of Xanthone Isolate from (Garcinia mangostana L.) 

Leaves and Fruit against Xhantine Oxidase Inhibitor 

 

Alfathir Dimas Sutansyah1, Diniatik2, Nunuk Aries Nurulita3 

 

ABSTRACT 

Hyperuricemia is a condition where the level of uric acid in the blood is above 

normal. The normal concentration of male uric acid is 7.0 mg / dL and 6.0 mg / dL 

for women. Plants that have potential as antihyperuricemia, one of which is the 

leaves and fruits of the mangosteen (Garcinia mangostana L.). This research is 

based on the results of previous studies that have obtained xanton derivative 

compounds. In this study, xanton derivative compounds derived from mangosteen 

leaves and fruit were carried out by molecular docking test to determine the 

interaction of xanthine oxidase protein (3BDJ). The PyRx-Vina and NRGSuite 

molecular docking method was used to determine the interaction between the test 

compound and xanthine oxidase protein and ADME prediction to determine the 

pharmacokinetics of the test compound. The results of molecular docking from 

PyRx-Vina are binding affinity of compounds Garcinone B, Mangostanol, 

Mangostenone D, Demethylcalabaxanthone and Thwaitesixanthone of -11.3 Kcal / 

mol, -7.8 Kcal / mol, -12.5 Kcal / mol, -10.4 Kcal / mol and -11.3 Kcal Kcal / mol 

is better than 3BDJ natural ligand which is -7.4 Kcal / mol. While the molecular 

docking results of NRGSuite for Garcinone B, Mangostanol, Mangostenone D, 

Demethylcalabaxanthone and Thwaitesixanthone compounds were -211,922; -

180,735; -230,953; 194,408 and -198,281 are better than CF of 3BDJ natural ligand 

-172,649 these results indicate the test compound has a lower value than the 3BDJ 

natural ligand, although the ADME prediction results that show pharmacokinetic 

prediction of the test compound is no better than natural ligands. 
 

Keywords: Hyperuricemia, mangosteen leaves and fruit, Molecular docking, 

xanton oxidase, ADME 
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