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Abstrak 
Nama : Teuku Baihaqi Alamsyah 

NIM : 210704003 

Program Studi : Kimia 

Judul : Studi Penambatan Molekul Senyawa Buah     

Jernang (Daemonorops draco) terhadap Enzim α-

glukosidase 

Tanggal Sidang : 23 Juli 2025 

Jumlah Halaman : 73 

Pembimbing I : Anjar Purba Asmara, M.Sc., Ph.D. 

Pembimbing II : Muslem, S.Si., M.Sc. 

Kata Kunci  : Penambatan molekul, Enzim α-glukosidase, 

Daemonorops draco, Flavonoid, Antidiabetes, Enzim, 

Inhibitor enzim  

penelitian ini didasarkan pada meningkatnya prevalensi diabetes melitus tipe 2 

dan perlunya alternatif terapi dengan efek samping yang dapat di minimalisir. 

Penelitian ini bertujuan untuk mengevaluasi potensi senyawa bioaktif dari 

Dracaena angustifolia sebagai penghambat enzim α-glukosidase melalui 

pendekatan in silico.  Uji dilakukan menggunakan metode penambatan molekul 

(molecular docking) terhadap struktur kristal α-glukosidase, dengan ligan 

pembanding acarbose sebagai inhibitor standar. Analisis interaksi mencakup 

afinitas ikatan, residu asam amino aktif, serta jenis ikatan yang terbentuk. Hasil 

penelitian menunjukkan bahwa beberapa senyawa uji memiliki afinitas yang lebih 

kuat dibandingkan acarbose, dengan interaksi dominan pada residu katalitik 

Asp214, Glu276, dan Asp349, serta melibatkan ikatan hidrogen dan interaksi 

hidrofobik yang mendukung kestabilan kompleks. Temuan ini mengindikasikan 

bahwa senyawa dari D. angustifolia berpotensi sebagai kandidat inhibitor α-

glukosidase yang efektif.  
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Abstract 
Name : Teuku Baihaqi Alamsyah 

NIM : 210704003 

Study Program : Chemistry 

Title : Molecular Docking Study of Jernang Fruit 

(Daemonorops draco) Compounds against the α-

Glucosidase Enzyme 

Thesis defense date : July 23 2025 

Number of page : 73 

Supervisor I : Anjar Purba Asmara, M.Sc., Ph.D. 

Supervisor II : Muslem, S.Si., M.Sc. 

Keyword  : Molecular docking, α-Glucosidase enzyme, 

Daemonorops draco, Flavonoid, Antidiabetic, 

Enzyme, Enzyme inhibitor  

The research is based on the increasing prevalence of type 2 diabetes mellitus 

and the need for alternative therapies which can be minimized the side effects. This 

study aims to evaluate the potential of bioactive compounds from Dracaena 

angustifolia as α-glucosidase inhibitors through an in silico approach.  The 

assessment was carried out using molecular docking against the crystal structure 

of α-glucosidase, with acarbose as the standard reference inhibitor. Interaction 

analyses included binding affinity, active amino acid residues, and the types of 

bonds formed. The results showed that several tested compounds exhibited stronger 

binding affinities compared to acarbose, with dominant interactions involving 

catalytic residues Asp214, Glu276, and Asp349, as well as hydrogen bonds and 

hydrophobic interactions that contribute to complex stability. These findings 

suggest that compounds from D. angustifolia have potential as effective α-

glucosidase inhibitors. 
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BAB I 

PENDAHULUAN 
 

I.1. Latar Belakang 

Penelitian dalam bidang bioinformatika dan bioteknologi molekuler semakin 

berkembang dalam mengidentifikasi interaksi antara senyawa bioaktif dengan 

target-target protein, terutama enzim. Salah satu metode in silico yang banyak 

digunakan dalam studi ini adalah molecular docking, yaitu teknik pemodelan 

komputer yang digunakan untuk mensimulasikan ikatan antara ligan (senyawa 

aktif) dan reseptor (biasanya protein atau enzim). Metode ini dapat memberikan 

gambaran awal mengenai afinitas, mode ikatan, serta residu aktif yang berperan 

dalam interaksi tersebut, sehingga berguna dalam pemilihan kandidat senyawa 

inhibitor yang potensial. 

Salah satu enzim yang sering menjadi target dalam studi penghambatan 

adalah α-glukosidase, enzim hidrolase yang berfungsi memecah karbohidrat 

kompleks menjadi monosakarida di usus halus. Penghambatan aktivitas enzim ini 

akan memperlambat pemecahan karbohidrat dan penyerapan glukosa, yang dalam 

banyak studi dijadikan indikator untuk menilai potensi senyawa sebagai agen 

penghambat metabolisme glukosa (Kashtoh & Baek, 2022). 

Dalam pencarian inhibitor alami, buah Jernang (Daemonorops draco) 

menjadi sumber senyawa yang menarik perhatian. Tumbuhan ini tersebar luas di 

Asia Tenggara, termasuk Indonesia, dan telah lama digunakan dalam pengobatan 

tradisional. Penelitian menunjukkan bahwa buah Jernang mengandung berbagai 

senyawa bioaktif yang potensial, seperti proanthosianidin dimerik (Nie dkk., 2023), 

flavan (Al-Ishaq dkk., 2019), dan 2-arilbenzofuran (Shrestha dkk., 2019). Senyawa-

senyawa ini terbukti memiliki aktivitas biologis, termasuk kemampuan 

menghambat enzim-enzim kunci dalam metabolisme glukosa. 

Studi pemodelan molekuler yang memanfaatkan simulasi docking dapat 

membantu mengevaluasi seberapa kuat interaksi senyawa-senyawa aktif dari buah 

Jernang dengan enzim α-glukosidase. Analisis ini mencakup identifikasi energi 
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afinitas ikatan (ΔG), jenis ikatan (hidrogen, hidrofobik, pi-stacking), serta residu 

aktif yang terlibat dalam pengikatan. Penelitian ini tidak hanya memberikan 

pemahaman mekanistik mengenai interaksi ligan-enzim, tetapi juga membantu 

menyaring senyawa kandidat yang dapat dikembangkan lebih lanjut melalui uji 

eksperimental (Widiasti dkk., 2022). 

Dengan pendekatan molekular yang presisi dan berbasis komputasi, studi ini 

bertujuan untuk menganalisis potensi senyawa-senyawa dari buah Jernang sebagai 

inhibitor enzim α-glukosidase menggunakan beberapa aplikasi seperti biovia 

dicovery, open babel gui, autodock 4.2, autodock vina dan ligplot+. Diharapkan 

bahwa hasil simulasi ini dapat memberikan landasan ilmiah dalam pengembangan 

senyawa inhibitor alami yang efektif melalui pemanfaatan teknologi molecular 

docking. 

I.2. Rumusan Masalah 

Berdasarkan latar belakang permasalahan, rumusan masalah dalam penelitian 

ini adalah sebagai berikut: 

1. Bagaimana potensi senyawa yang terkandung dalam buah Jernang dalam 

mengikat enzim α-glukosidase secara molekuler melalui kajian penambatan 

molekul? 

2. Apa saja senyawa-senyawa dalam buah Jernang dapat yang dapat berpotensi 

sebagai penghambat aktivitas enzim α-glukosidase? 

I.3. Tujuan Penelitian 

Berdasarkan rumusan masalah di atas, tujuan dari penelitian ini yaitu: 

1. Mengetahui potensi senyawa yang terdapat dalam buah Jernang sebagai 

inhibitor enzim α-glukosidase melalui kajian penambatan molekul. 

2. Mengetahui jenis-jenis senyawa dalam buah Jernang yang dapat menjadi 

inhibitor enzim α-glukosidase.  

I.4. Batasan Penelitian 

1. Penelitian ini hanya akan memberikan prediksi teoretis atau hasil simulasi 

virtual dari interaksi senyawa dengan enzim α-glukosidase berdasarkan 

hasil molecular docking, tanpa verifikasi langsung melalui percobaan 

laboratorium. 
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2. Penelitian ini tidak mempertimbangkan faktor-faktor lain seperti 

biodisponibilitas, toksisitas, atau efek samping dari senyawa buah Jernang. 

Penelitian ini hanya akan berfokus pada potensi interaksi senyawa dengan 

enzim. 

3. Enzim yang menjadi fokus adalah α-glukosidase, yang berperan dalam 

pemecahan karbohidrat menjadi glukosa dalam sistem pencernaan. 

Penelitian ini hanya akan menganalisis interaksi senyawa dengan enzim 

tersebut, bukan dengan enzim lain atau proses metabolisme lainnya yang 

berhubungan dengan diabetes. 

  


