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ABSTRAK

STUDI IN SILICO SENYAWA CINNAMOMI CORTEX TERHADAP
ENZIM GLIKOSILASI KOMPLEKS DENGAN ACARBOSE (2QV4)

CHRISTINE ALEXANDRA WUA DJONE
2443018140

Diabetes melitus merupakan suatu penyakit metabolik dengan
karakteristik hiperglikemia. Salah satu obat golongan antidiabetes
penghambat a-glukosidase dan a-amilase yaitu acarbose yang menurunkan
gula darah dengan memperlambat penyerapan glukosa. Namun obat ini
diketahui memiliki efek samping pada saluran cerna seperti flatulen, diare,
dan malabsorbsi makanan. Produk alam dari tumbuhan memiliki potensi
yang menjanjikan untuk menghasilkan obat dengan efektifitas yang baik,
sedikit efek samping, toksisitas kecil, dan hemat biaya. Salah satu tanaman
yang diketahui sebagai antidiabetes adalah Cinnamomic Cortex. Tujuan
penelitian ini adalah mengetahui potensi senyawa yang terkandung dalam
Cinnamomi Cortex sebagai penghambatenzim a-amilase melalui interaksi
antara senyawa dan enzim juga afinitas pengikatanya. Penelitian ini
menggunakan pendekatan in silico yaitu penambatan molekul antara a-
amilase yang memiliki kompleks dengan acarbose (2QV4) dengan 14
senyawa terkandung didalam Cinnamomi Cortex. Senyawa tersebut terdiri
dari(+)- dan katekin, (-)-katekin, (-)-epikatekin, B-kariofilen, proantosianidin
A, kumarin, transinamaldehid, benzil benzoat, eugenil asetat, eugenol,
sinamil asetat, sinamil alkohol, asam sinamat, dan linalool. Validasi proses
dilakukan dengan redocking target a-amylase dengan ligan asli acarbose.
Hasil menunjukan validasi menghasilkan RMSD 2.15 A, sementara untuk
hasil penelitian dengan senyawa terkandungdalam Cinnamomi Cortex adakh
8 dari 14 senyawa berpotensi sebagai penghambat enzim a-amilase karena
memiliki afinitasikatan dengan nilai konstanta inhibisi <250 uM dan AG <
-5 kcal/mol. Diamati terdapat interaksi antara 8 senyawa potensial dengan
residu asam amino yang berpengaruh pada ikatan yaitu residu yang sering
muncul melalui ikatan hidrogen adalah LYS200, GLU233, ASP300,
ASP197, dan HIS 299, sedangkan melaluiikatan hidrofobik adalah LEU162,
ILE235,ALA198, dan TYR2.

Kata kunci: Diabetes melitus, penghambat a-amilase, Cinnamomi Cortex,
2QV4, acarbose, penambatan molekul.



ABSTRACT

IN SILICO STUDY OF CINNAMOMI CORTEX ON COMPLEXED
GLYCOSYLATION ENZYME WITH ACARBOSE (2QV4)

CHRISTINE ALEXANDRA WUA DJONE
2443018140

Diabetes mellitus is a metabolic disease characterized by
hyperglycaemia. One of the antidiabetic drugs that inhibit a-glucosidase and
a-amylase, namely acarbose, which lowered blood sugar by slowing glucose
absorption. However, this drug is known to have side effects on the
gastrointestinal tract. Natural products from plants have promising potential
to produce drugs with good effectivity, fewside effects, and lowtoxicity. The
purpose of this study was to determine the potential of Cinnamomi Cortex
compounds as a-amylase inhibitors through the interaction between the
compound and the enzyme as well as its binding affinity. This study uses an
in-silico molecular docking approach which target enzyme a-amylasein
complexed with acarbose (2QV4), with 14 Cinnamomi Cortex compounds
consisting of (+)-catechin, (-)-catechins, (-)-epicatechin, B-caryophyllene,
proanthocyanidin A, coumarin, trans-cinnamaldehyde, benzyl benzoate,
eugenyl acetate, eugenol, cinnamylacetate, cinnamylalcohol, cinnamic acid,
and linalool. The results showed RMSD value 2.15 A, meanwhile for the
results of the research with compounds contained in Cinnamomi Cortex, 8
outof 14 compounds have the potentialasinhibitors of the a-amylase enzyme
because they have binding affinity with inhibition constant (Ki) <250 uM
and binding affinity AG-5 kcal/mol. Meanwhile observed interactions
between 8 potential compounds with amino acid residues that often appear
through hydrogen bondsare LYS200, GLU233, ASP, ASP197,and HIS299,
through hydrophobic bondsare LEU162, ILE235, ALA198, and TYR2.

Keyword: Diabetes mellitus, a-amylase inhibitor, Cinnamomi Cortex,
2QV4, acarbose, moleculardocking.
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