BAB 3
PROSEDUR PENELITIAN
3.1 Metode Penelitian

Metode penelitian yang digunakan adalah penelitian kualitatif deskriptif
secara in silico menggunakan metode molecular docking. Sampel penelitian ini
merupakan beberapa senyawa bioaktif yang terkandung pada tanaman secang
(Caesalpinia sappan L.) yang berpotensi sebagai antidiabetes berdasarkan hasil uji
GC-MS (Gas Chromatography Mass Spectrometry). Pada penelitian ini senyawa
kontrol yang digunakan adalah acarbose yang didapatkan berdasarkan kajian
literatur, sedangkan protein yang digunakan yaitu enzim a-amilase (PDB ID:
I1B2Y). Pengujian ini dilakukan untuk mengetahui interaksi antara ligan dan
reseptor dalam menemukan kandidat senyawa yang berpotensi sebagai pengontrol
kadar gula darah dalam menghambat enzim a-amilase (PDB ID: 1B2Y).

Menurut (Basrowi & Suwandi, 2008) metode penelitian kualitatif
melibatkan peneliti untuk mampu memahami dan mengenali latar belakang subjek
dengan situasi dan fenomena alami sesuai dengan yang sedang diteliti. Penelitian
kualitatif bertujuan untuk memahami kondisi suatu konteks dengan mengarahkan
pada bentuk pendeskripsian secara rinci dan mendalam mengenai potret kondisi

dalam suatu konteks yang alami (natural setting).

3.2 Ruang Lingkup Penelitian

Hal yang menjadi fokus dalam penelitian ini yaitu melakukan identifikasi
senyawa yang terkandung dalam tanaman secang (Caesalpinia sappan L.) dengan
metode ekstraksi maserasi lalu dilanjutkan dengan uji GC-MS (Gas
Chromatography Mass Spectrometry) setelah itu dilakukan analisis in silico dengan
metode molecular docking terkait senyawa yang terkandung dalam tanaman secang
(Caesalpinia sappan L.) terhadap reseptor enzim o-amilase (1B2Y) yang berperan
dalam patofisiologi diabetes untuk menganalisis potensi menjadi kandidat obat

pengontrol kadar gula darah.
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33 Sumber Data Penelitian

Sumber data pada penelitian ini terbagi menjadi data primer dan data
sekunder. Data primer merupakan sebuah data yang diberikan langsung kepada
pengumpul data, dalam artian peneliti mengumpulkan secara langsung dari sumber
pertama atau objek penelitian yang sedang dilakukan. Sedangkan data sekunder
merupakan sebuah data yang tidak diberikan langsung kepada pengumpul data,
misalnya melalui orang lain atau dokumen (Sugiyono, 2015).

Sumber data primer dalam penelitian ini diantaranya yaitu identifikasi
senyawa bioaktif yang terkandung dalam tanaman secang (Caesalpinia sappan L.)
yang kemudian dijadikan ekstrak dengan metode ekstraksi maserasi dan diteliti
lebih lanjut melalui uji GC-MS (Chromatography Mass Spectrometry) serta hasil
biokomputasi in silico dengan metode molecular docking. Sumber data sekunder
dalam penelitian ini berupa hasil studi literatur dari jurnal penelitian, website resmi,

dan dokumentasi lainnya.

34 Langkah-langkah Penelitian
3.4.1 Alat dan Bahan
Dalam tahap pelaksanaan penelitian ini, terdapat beberapa alat dan bahan
yang digunakan. Adapun alat dan bahan yang digunakan dalam penelitian ini
sebagaimana tertera pada Tabel 3.1 dan Tabel 3.2 di bawah ini.
Tabel 3.1 Alat Penelitian

No. Alat Spesifikasi dan Kegunaan Jumlah | Dokumentasi

1. | Alat Tulis Buku dan pulpen untuk | 1 Buah
mencatat hal-hal penting

selama penelitian.

2. | Laptop Asus Vivobook E410MA | 1 Buah
yang dilengkapi  dengan
beberapa aplikasi pendukung

keperluan studi in silico.
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No. Alat Spesifikasi dan Kegunaan | Jumlah | Dokumentasi

3. | Smartphone | iPhone 13 sebagai alat| 1 Buah
penunjang untuk
dokumentasi selama
penelitian.

4. | Oven Memmert sebagai alat untuk | 1 Buah
mengeringkan tanaman
secang.

5. | Blender Digunakan untuk | 1 Buah
menghaluskan tanaman
secang yang sudah kering.

6. | Saringan Digunakan untuk menyaring | 1 Buah
serbuk tanaman secang yang
sudah diblender.

7. | Autoklaf Autoclave  All ~ American | 1 Buah
untuk mensterilkan alat yang
digunakan.

8. | Timbangan | Digunakan untuk | 1 Buah

Analitik menimbang simplisia
dan Cawan | tanaman secang.
Petri
9. | Labu Pyrex 250 ml sebagai alat | 2 Buah
Erlenmeyer | untuk melarutkan simplisia

dengan larutan etanol 96%

pada saat shaking.
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No. Alat Spesifikasi dan Kegunaan Jumlah | Dokumentasi
10. | Labu Pyrex 500 ml sebagai alat | 2 Buah
Erlenmeyer | untuk melarutkan simplisia
dengan larutan etanol 96%
pada saat shaking.
11. | Shaker Thermoshake 500 Gerhardt | 1 Buah
Orbital sebagai alat untuk
menghomogenkan simplisia
dan pelarut etanol 96%.
12. | Shaker Digunakan untuk menyangga | 1 Buah
Vertikal labu erlenmeyer saat
menghomogenkan larutan.
13. | Corong Digunakan untuk menyaring | 1 Buah
Buchner ekstrak tanaman secang.
14. | Gelas Pyrex 250 ml sebagai wadah | 2 Buah
Kimia untuk  mendokumentasikan
perbandingan hasil ekstraksi
maserasi.
15. | Gelas Pyrex 500 ml sebagai wadah | 1 Buah
Kimia untuk  mengukur  jumlah
etanol yang akan digunakan.
16. | Botol Berukuran 250 ml sebagai | 2 Buah
Zat Gelap | wadah untuk melakukan

ekstraksi maserasi tanaman

secang.
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No. Alat Spesifikasi dan Kegunaan Jumlah | Dokumentasi

17. | Botol Berukuran 250 ml sebagai | 2 Buah
Zat Bening | wadah untuk hasil ekstraksi

maserasi akhir.

18. | Spatula Digunakan untuk mengambil | 1 Buah

bahan selama penelitian.

19. | Alumunium | Digunakan untuk | Secukup
Foil membungkus alat dan bahan nya

yang disterilkan dan
digunakan.

20. | Plastik Digunakan untuk | Secukup
piala dan membungkus alat dan bahan nya
Karet yang telah disterilkan.

21. | Plastic Digunakan untuk | Secukup
Wrap membungkus alat dan bahan nya

yang telah disterilkan.

22. | Kertas Digunakan untuk menyaring | Secukup
Saring hasil ekstraksi maserasi dari nya

tanaman secang.
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No. Alat Spesifikasi dan Kegunaan Jumlah | Dokumentasi
23. | Sarung Digunakan untuk melindungi | 6 Buah
Tangan tangan selama  proses
Latex penelitian.
24. | Sikat Digunakan untuk mencuci | 1 Buah
Tabung alat-alat laboratorium yang
telah digunakan.
Tabel 3.2 Bahan Penelitian
1. | Tanaman Bahan yang digunakan | Secukup
secang sebagai sampel penelitian. nya
(Caesalpinia
sappan L.)
2. | Etanol 96% | Bahan yang digunakan | 2 Liter
sebagai  pelarut  dalam
ekstraksi maserasi tanaman
secang.
3. | Alkohol Bahan yang digunakan untuk | Secukup
Sterilisasi mensterilisasikan alat yang nya

digunakan.
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3.4.2 Tahap Identifikasi Senyawa
3.4.2.1 Pembuatan Simplisia
Adapun langkah-langkah dalam pembuatan simplisia tanaman secang
(Caesalpinia sappan L.) sebagai berikut:
a) Bersihkan lalu keringkan tanpa terkena sinar matahari secara langsung.
b) Potong tipis tanaman secang lalu keringkan menggunakan oven di laboratorium
Universitas Siliwangi dengan suhu sekitar 60°C.
c) Setelah kering, haluskan menggunakan blender hingga menjadi serbuk halus

lalu saring menggunakan saringan seperti pada Gambar 3.1 di bawabh ini.

©)

(b)

Gambar 3.1 Proses Pembuatan Simplisia

(a) Proses Pengeringan dan (b) Proses Penghalusan
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025

3.4.2.2 Sterilisasi Alat dan Bahan Penelitian

Adapun langkah-langkah dalam sterilisasi alat dan bahan yang akan
digunakan dalam penelitian sebagai berikut:
a) Cuci hingga bersih alat-alat yang akan digunakan.
b) Bungkus alat dan bahan menggunakan alumunium foil kemudian lapisi

menggunakan plastik dan ikat dengan karet.

¢) Masukkan alat dan bahan ke dalam autoklaf selama 60 menit dengan suhu

121°C pada tekanan 2 atm.
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d) Matikan autoklaf dan tunggu hingga tekanan menyentuh angka 0 lalu keluarkan
alat dan bahan dari autoklaf.
e) Tiriskan alat dan bahan yang telah disterilisasikan. Setelah itu alat dan bahan

siap untuk digunakan seperti pada Gambar 3.2 di bawah ini.

< 57 o

Gambar 3.2 Proses Sterilisasi Alat
(a) Mencuci Alat, (b) Membungkus Alat, dan (c) Masukkan ke Autoklaf
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025
3.4.2.3 Tahapan Ekstrasi Maserasi
Adapun langkah-langkah dalam pembuatan ekstrak tanaman secang dengan

metode maserasi sebagai berikut:
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a) Serbuk simplisia ditimbang dengan berat sebesar 500 gram, lalu dimasukkan ke
dalam labu erlenmeyer masing-masing berukuran 500 ml sebanyak 50 gram

seperti pada Gambar 3.3 di bawah ini.

b —

Gt WA

"a

(a) (b)
Gambar 3.3 Proses Penimbangan Simplisia
(a) Proses Menimbang Serbuk Simplisia dan (b) Bentuk Serbuk Simplisia
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025
b) Tambahkan pelarut etanol 96% dengan perbandingan 1:10 hingga serbuk

simplisia terendam seperti pada Gambar 3.4 di bawah ini.

Gambar 3.4 Proses Penambahan Etanol 96%
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025
¢) Tutup menggunakan alumunium foil dan lapisi dengan plastik wrap untuk

mencegah terjadinya proses penguapan etanol.
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d) Letakan labu erlenmeyer pada shaker untuk proses homogenisasi selama sekitar

6 jam seperti pada Gambar 3.5 di bawah ini.

ORBIT'AL SHAKING INCUBATOR

(b)

Gambar 3.5 Proses Homogenisasi Larutan

(a) Memasukkan Labu Erlenmeyer ke dalam Shaker dan
(b) Pengaturan Suhu Shaker
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025
e) Larutan yang sudah homogen disaring menggunakan corong buchner dan

dipindahkan ke dalam botol zat gelap seperti pada Gambar 3.6 di bawah ini.

Gambar 3.6 Proses Pemindahan Larutan
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025
f) Tutup menggunakan alumunium foil, plastik wrap, dan karet dengan rapat.
Proses maserasi dilakukan selama 3 hari dengan proses penyaringan setiap hari

menggunakan corong buchner dan kertas saring seperti pada Gambar 3.7.
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(b)
Gambar 3.7 Proses Maserasi
(a) Penyaringan Hari Pertama dan (b) Penyaringan Hari Kedua
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025
g) Hasil penyaringan pada hari ketiga dimasukkan ke dalam botol zat bening lalu

tutup dengan alumunium foil dan plastik wrap seperti pada Gambar 3.8.

Gambar 3.8 Filtrat Hasil Maserasi Tanaman Secang
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025
3.4.2.4 Tahapan Uji GC-MS (Gas Chromatography Mass Spectrometry)
Identifikasi senyawa bioaktif dari tanaman secang dengan cara filtrat akhir
dari hasil ekstraksi maserasi yaitu dilakukan uji GC-MS (Gas Chromatography
Mass Spectrometry) untuk mengidentifikasi dan mengukur kemurniannya
menggunakan instrumen yang telah disusun dan dilakukan di Laboratorium

Penelitian dan Pengujian Terpadu Universitas Gadjah Mada.
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3.4.3 Tahap Pencarian dan Pengunduhan Ligan

Penentuan ligan dari senyawa bioaktif yang terkandung dalam tanaman
secang dilakukan berdasarkan hasil uji GC-MS. Setelah ligan ditemukan, maka
langkah selanjutnya yaitu mengunduh berkas ligan melalui website PubChem.
Adapun langkah-langkah dalam pengunduhan berkas ligan sebagai berikut.
a) Akses alamat website PubChem pada url https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/

seperti pada Gambar 3.9 di bawah ini.

m National Library of Medicing

PubC)hem

Explore Chemistry

Gambar 3.9 Tampilan Website PubChem
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025
b) Masukkan nama senyawa pada menu pencarian, lalu tekan Enfer untuk memulai
pencarian seperti pada Gambar 3.10 di bawah ini.

Pub(Clhem

Gambar 3.10 Kolom Pencarian di PubChem

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025
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¢) Klik pada hasil yang paling memenuhi kebutuhan atau best match untuk
membuka informasi lebih detail seperti pada Gambar 3.11 di bawah ini.

SEARCH FOR

Brazilin Q,

umey Sl Suchees Seench Redares Recness

Lo poain o Substances Ltersturs Patents
[t} [1om) (178} (28)

. . - A
wheel Graed Mare

Gambar 3.11 Hasil Pencarian Ligan di PubChem
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025
d) Halaman berisi data informasi yang lebih lengkap mengenai senyawa yang
dicari akan otomatis terbuka seperti pada Gambar 3.12 di bawah ini.

pubg hem Aboart  Dors  Submit  Comtacy % Search PubChe

SUMTARY " Cne & Do

Brazilin

Pl hasry 10 TIAB

Structure

Cheerricad Satuty

Maleoular Fermula Cophha0y

Gambar 3.12 Informasi Ligan di PubChem
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025
e) Klik Download untuk mengunduh struktur 3D, pilih SDF Save seperti pada
Gambar 3.13 di bawabh ini.
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DHORASILOWAD

Download dats uied to display this page

BoW 8 isee  Oaplay B T PR

50N B Sawe E dave

L Save  Display OF

Gambar 3.13 Download Struktur Ligan

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025

3.4.4 Tahap Pencarian dan Pengunduhan Reseptor

Pencarian reseptor dilakukan dengan cara studi literatur yang telah
dilakukan sebelumnya. Hasil studi literatur yang dilakukan, ditemukan bahwa
reseptor dari penyakit diabetes tersebut yaitu enzim o-amilase dengan kode PDB
ID 1B2Y. Reseptor ini kemudian diunduh dalam format pdb di website RSCB
dengan langkah-langkah sebagai berikut.
a) Akses alamat website RCSB pada url https://www.rcsb.org/ seperti pada

Gambar 3.14 di bawabh ini.

i @ | G sk it By — H

RCSE Proten Data Bank (RCS8 PDB) enadles braakthsoughs n August Molecule of the Month
science and ducation by provEing access and tools for explonation

visusizason, and analysis of

& Deposit u Expermentaily-cetermynec 30 syuctures from te Protein Data
Bank [POR) aschive

Q Sesrch E omputed Structure Models (CSM) fom AlphaFoid DB and
Modelrchve

Ed Visualize These dato can be explorod in context of oxtemal annotatons providing

B STuCUral view of blogy

Gambar 3.14 Tampilan Website RCSB

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025

&1 Analyzo

& Download
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b) Masukkan nama protein pada kolom pencarian, misalnya 1B2Y lalu tunggu

seperti pada Gambar 3.15 di bawah ini.

RCSBPDB Depost ~ Sasrch ~ Visuaizs ~ Anslyze ~ Daownlosd ~ Lesm =  About = Documentstion ~ Careers  COVID-18

WOsjisy Fles v © Download Fles ~

: 1B2Y
i ) STRUCTURE OF HUMAN PANCREATIC ALPHA-AMYLASE IN COMPLEX WITH THE
O™ CARBOHYDRATE INHIBITOR ACARBOSE

e

X ) o) POB DO 11! 310 22100

o & N4 Classification: HYDROLASE

) \* Organismis): Homa sapiens

558 Mutstonis): No @

.. 2
. eARIS Deposited: 1956.12-03 Released: 7000-2-16
X N v g Deposition Author(s): N Payan, F.

oy
ot >

I~ Experimental Data Snapahot wwPDS Validation @ © 30 Repert | Fukl Repent

Method: X-RAY DIFFRACTION

& Explors in 30: Siruc
Viakdation Report | Lig

R-Value Work: 0.10
R-Value Observed: 0 199

Global Symmetry Asymene
Giobal Stoichiometry. Mor

Starting Model: exporimontal
View mare datal

Gambar 3.15 Informasi Reseptor di RCSB
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025
¢) Klik Download Files lalu pilih PDB Format untuk mengunduh file reseptor
seperti pada Gambar 3.16 di bawah ini.

RCSB PDB Download = Leam = Abowt = Documantation = Conlag ux

Struchire

ANMOETCNE Expariment Saguence Gename warsiong

FASTA Sagquance

B 1B2Y
POB=MMCIF Format

STRUCTURE OF HUMAM PANCREATIC ALPHA o — o 1 THE
CARBOHYDRATE INHIBITOR ACARBOSE mmGIE Format igzt
s EraryCIF Formal (ge)
PDB DOI: hitoeidoi og'10.221 Qi 1E2Yipda
Classilication: HYDROLASE. PDE Femal
Ouganismis): Horo sapisns .
Mutation(s): Mo 8 b Femat gz
Deposited: 13851203 Released: 2000.02.18 PDBMLXML Fomnat ig2)
Deposition Auther(s): Nahwam, V., Payan, F.
veldation Ful FOF
Expanmental Data Snapshot WWPDE V. vnidation poML - or) spor | Full Rt

Mathod: 3-2AY DIFFRACTION
Resolution: 320 &

R-value Frae; 0277

R-¥alus Work: 0,154

R-Valus Dbsarved: 0151

& Explare in 1D: &

| Vialiciation Repart

Global Symmetry: Azyrmstic - C1 8

Global Stolchiomatry: Moremer - 41 €0 Starting Modsl: sxaenmants|
Ve mars catalls

Gambar 3.16 Download Struktur Reseptor

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025

3.4.5 Tahap Preparasi Ligan dan Reseptor
Setelah mengunduh berkas ligan dan berkas reseptor, maka tahap
selanjutnya yaitu preparasi untuk memisahkan senyawa yang tidak diperlukan

supaya interaksi penambatan ligan dan reseptor dapat dilakukan dengan baik.
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a) Preparasi Reseptor

Langkah awal yang dilakukan yaitu dengan membuka berkas file reseptor
yang sudah diunduh menggunakan aplikasi Discovery Studio Visualizer. Kemudian
preparasi dimulai untuk memisahkan molekul air terlebih dahulu dengan cara klik
scripts — selection — select water molecules — delete. Selanjutnya lakukan
pemisahan native ligands hingga hanya tersisa reseptor dengan cara klik scripts —
selection — select ligands — delete. Setelah itu klik save as dan simpan file

tersebut dalam format pdb. Preparasi reseptor dapat dilihat pada Gambar 3.17.

1 Loy St Whosion - o X
W S0 Ve Uensty  Setee Seueme Ukt Sops ok Wrdow Mk

nmuwu..-nn-a-u Pharmacopheres | Small Molecdes | Xovwy | My Teos

“ = P W umny ot v wertore i, v

Loy s urlam.

Gambar 3.17 Preparasi Reseptor
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025
Setelah reseptor di preparasi, perlu dilakukan validasi struktur 3D
(Gambar 3.18) untuk mengetahui apakah struktur tersebut sudah cukup layak
untuk diujitkan. Langkah pertama buka website Saves 6.1 — masukkan file
reseptor yang sudah di preparasi — gunakan parameter ERRAT untuk

memvalidasi struktur reseptor yang akan digunakan dalam proses docking.
ERRAT complete

Overall Quality Factor

96.8815

Results

Gambar 3.18 Validasi Struktur Reseptor
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025
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b) Preparasi Ligan
Melakukan preparasi ligan menggunakan aplikasi PyRx dimulai dengan
klik open babel — insert new item — unggah berkas ligan yang sudah dipreparasi

sebelumnya — minimize all — save as dalam format PDB. Proses preparasi ligan

dapat dilihat pada Gambar 3.19 di bawah ini.

1m0z - Wt ereeninn ol
Fla Edt e Hup
Rad EEIL]
| — ] i
|jwrum|u 2 auwouk | B R | - || o [BRaose | o b | WUl
By Lunss XX W
I TR |
W L 1B Claan u¥_E= 37675 pdzck
| W Ligas 1BV E= INGT3 pdivgt
g WY 1 TR rar p
By Mecomckeule
d 2
i E liges
b Passton, 1824
- Resestor 1827 Clesn . =
i [ Wommster Srmzamn

A

¢ \ l'iﬂ
Ligan preparasi fix
teps =43 E=852.2182830

| veawiewd 0 AssoocWead | B OpenBabel | ® Ptoechel | Qo
Vi Ho e - embazd i
= T =y T et
Ugan semaras P U EnbEl 10 ConHim 45604 [l

SEOME
Farabwer af pioves.

Gambar 3.19 Preparasi Ligan
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025

3.4.6 Tahap Docking Ligan dan Reseptor

Melakukan docking masih menggunakan aplikasi PyRx yang dilanjutkan
dari langkah sebelumnya. Klik vina wizard — start — pilih ligan — pilih reseptor
— forward — maximize vina search space — add exhaustiveness — run vina

lalu proses docking sedang berlangsung, lalu klik save as dalam format pdb.

L e i L e o | @0Seeme DA O R
+ B ¥ o hoss > XXYYEXS B +50 W

# B O fee P Lo et 2eamL 2

——
Ve Wimed D AdDodWerd  MgOpmiini  #rrteeted | g loge
§ owtvee X soutiviecis fuwe D dowiow femie

o - FLL R
g vy Al sk L AL e b AL o

Aot PO g peeiran M ek 11 * - 00 |

At ecwss g v, e 528 74 B i
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FE8

s [T RRED) o s

(b)
Gambar 3.20 Tahap Docking di PyRx

(a) Visual docking reseptor dan ligan dan (b) Hasil docking

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025

3.4.7 Tahap Visualisasi Hasil Docking

Langkah terakhir dalam tahap docking yaitu visualisasi hasil dengan
langkah-langkah sebagai berikut.
a) Buka file reseptor dan ligan yang telah dipreparasi, salin ligan dan tempel pada

reseptor lalu klik Define Ligand seperti pada Gambar 3.21 di bawah ini.

[ O oy 5o Vit
Fm A Ve Ownmy  Sweus  Seewe Ot Soem

Gambar 3.21 Tampilan Menu Define Ligand
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025
b) Klik Ligand Interactions pada kolom sebelah kiri seperti pada Gambar 3.22 di

bawah ini.
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Gambar 3.22 Tampilan Ligand Interactions

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025
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¢) Klik tampilkan reseptor pada kolom sebelah kiri untuk visualisasi secara 3D

seperti pada Gambar 3.23 di bawah ini.
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Gambar 3.23 Tampilan Visualisasi Hasil Docking 3D
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025

d) Klik Show 2D Diagram dan tunggu hingga muncul hasil seperti pada Gambar

3.24 di bawabh ini.
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Gambar 3.24 Tampilan Visualisasi Interaksi Residu

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025

3.4.8 Tahap Prediksi Sifat Fisikokimia

Prediksi sifat fisikokimia dapat dilakukan dengan bantuan website Lipinski
Rule of Five dengan langkah-langkah sebagai berikut.
a) Akses alamat website SwissADME pada url https://www.swissadme.ch/ lalu

unggah berkas ligan yang sudah dipreparasi pada kolom yang tersedia seperti

pada Gambar 3.25 di bawah ini.

- SminnSdnchain

e — SwineBiincatern Swing TargelPreciction " SwinaADME Swinnirmmity
N7 b * O ® & i
H ]
SwissADME
. SwissDrugDesign Home  About  FAG  Heln  Giling  Contact  Temizof Use

I For information: W Fave changed the leok and Teel of our ool However, we have NOT changed the underfying lechnologies
and lers. Cansequently, this updated Wab lool provides exaclly the same resulls as the previous version

=0 PECR| 5_;;“ CRCE Enter a list of SMILES here:

=

Gambar 3.25 Tampilan Website SwissADME
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025
b) Setelah itu klik Run, maka akan muncul hasil yang menunjukan nilai

berdasarkan parameter Lipinski s rule of five seperti pada Gambar 3.26 di bawah

ini.
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Gambar 3.26 Hasil Prediksi Sifat Fisikokimia

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025

3.4.9 Tahap Prediksi Sifat Farmakokinetik
Prediksi sifat farmakokinetik dari senyawa aktif yang terkandung dalam
tanaman secang (Caesalpinia sappan L.) dilakukan dengan menggunakan website
server pkCSM sesuai indikator ADME (A4bsorption, Distribution, Metabolism, dan
Excretion) dengan langkah-langkah sebagai berikut.
a) Akses website pkCSM lalu masukkan kode SMILE dari senyawa yang telah
didapatkan sebelumnya seperti pada Gambar 3.27 di bawabh ini.

Step 1: Please provide a set of molecules (SMILES format)

Dascrition

Upload your SMILES fils OR Provida a SMILES saring

Chooss Fie | Na il chasar 11CE=CC(=CIC=C203C

Exnmpin:

Files aiw axpectad 1o hive headers SOOIOC e CaCEaOO

Identitying the caumna [T

Step 2: Please choose the prediction mode

Dascriction

Prediction of pharmacokinetic properties

o] aowct |
Gambar 3.27 Tampilan Website pkCSM
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025

b) Klik mode ADME, lalu tunggu hingga muncul hasil seperti pada Gambar 3.28

di bawah ini.



49

Pharmacokinetic Properties

Molecule Depiction Proparty Muodel Name Prodicied Value  Unit
Water salubilty BT
. *aco permeabiliy 0250 omis:

r___-\[_/‘x. Intastinal absorption {human 4,651

— | [ ancerpnon | 2735
,&\' r Y WL Yos
— o o
| Acorption No

0506

[EFH Numesia [Fu)

Gambar 3.28 Hasil Prediksi Sifat Farmakokinetik
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025
c) Scroll ke bawah hingga menemukan Molecule Properties pada prediksi sifat

fisikokimia seperti pada Gambar 3.29 di bawah ini.

0606 Mumere {log Likg)}
— [ it biitice | LEEN Numane: [Fuj
BHE pemeatiity 062 Numane liog BE)
Molecule properties: CME seTneability 2497 Mumane flog PS)
Dsscriptor alue = -
Moiazuler Weight 266 283
| Mctatiollzm | Yos
LegP 16148
#Rotatrale Bonos a motaboll=m =
5 fucionotun! Running
D Running
120227
Running
Running Categorical {YaeMo)
Excreton Tolsi Clesrence Running MumanG (109 Mlimiaka)
Excretion Rl QCTZ wabsirals Runming
AMES toxicily Running
Max. llerated doss thuman) Running
RERS | inhizitor Running Categerical {Yeso)

Gambar 3.29 Tampilan Molecule Properties di pkCSM

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025

3.4.10 Tahap Prediksi Sifat Toksisitas

Prediksi sifat toksisitas dapat dilakukan dengan bantuan website server
ProTox online tool dengan langkah-langkah sebagai berikut.
a) Akses alamat website ProTox pada url https://tox.charite.de/protox3/ lalu klik

Tox Prediction untuk mulai melakukan prediksi sifat toksisitas seperti pada

Gambar 3.30 di bawah ini.
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Gambar 3.30 Tampilan Website ProTox
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025
b) Klik Start Tox-Prediction untuk mulai melakukan prediksi sifat toksisitas
seperti pada Gambar 3.31 di bawah ini.

Acute Tomoey ans bincing fo 16 towsiy tangess is akways computed, further models can take 103 time each

Organ Taxicty Molecular Initialing Evenls

U Hepancnamicity ) Naurcaesicity | Neshotoxicy | Fusspiratary toxicky I Tryraid haresona rcegar algha {THRa)
| Casdiotomicity | Thygroid hormona recegion beta [THRE

Taxicity end points Oran (TTR}

- — Rya wesper (YR}

- - o
Cl Gavnogen O o O Gytotemicity 0 888-barrior 0 120 sceglar (GABRR)
Ecoseoraity ) Chinicaal towiciy U Mutebional seicity

Ol Giutamate Memathyi-Deaspartate recaptor (NMEAR)
[ ainhs & e &

T Nuchear recentor signalling pathwys Taip -y receptor (AMPAR)
] Ayt hydrocarban Rocepiar (AR} 1 Kosirats rucsprior [MAR)
T Androgen Racspéor [AR) Ll mchatylchal estarasa (hCHE]
] Androgen Receptor Ligand Binding Doman (AR AD) L Constmeve androstans receptor (CAR)
T humemstms | Pragrare X recagior (PRH)
| Estrogan Hecaptor Alpna (ER) L NADH-quirena addareduciais (NADHOX)
C)Estragen Receptor Ligand Birding Domain [ER-LED) Lvdtage ganad sadium channal {¥ GEC)
) Prrosizome Profileraio: Acivated Hecsstor Gamma (PRAR-Gamms) L]

Tox21 Stress resparsa petbweays [
[ Msctar lacior jeryetvoi-tenived 24HRe Haniondant iesporshe slemant [I2NRE] - ) eytacheome CYP1AZ O cvpacta DG JE—
[l Maat shock factor responsa akemen (HSE) —_ . O ochnome L1FELTE - Lyloohrome

E o . 1
[T Mitochonsisl Membrans P al (MNP Cylochvome GYP206 L) Cyiochrome CYP3A4 L Gytochrome CYPZE

O Phesphapestuin (Tumeor Buppresacr) 53 AN

O AT Pase family A, damain conbaining protein & (ATADE)

Start Tox-Prediction

oot ke st e e e T e s e e
Gambar 3.31 Tampilan Menu 7Tox-Prediction
Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025
c) Setelah itu, maka akan muncul hasil dari prediksi toksisitas senyawa tersebut

seperti pada Gambar 3.32 di bawah ini.
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Print Toxicty Report

Gambar 3.32 Hasil Prediksi Sifat Toksisitas

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025

3.5  Teknik Pengumpulan Data

Teknik pengumpulan data yang dilakukan dalam penelitian ini
menggunakan studi dokumentasi yang meliputi studi literatur dari jurnal, artikel
ilmiah, hasil penelitian, dan screening melalui website. Selain itu penelitian ini juga
menggunakan studi in silico dengan metode molecular docking untuk
menggambarkan eksperimen yang dilakukan dengan bantuan komputer untuk
mengetahui interaksi antara suatu senyawa dengan reseptor yang nantinya dapat

divisualisasikan.

3.6 Teknik Analisis Data

Analisis data adalah proses menemukan dan menyusun secara sistematis
dari data yang telah diperoleh dari hasil penelitian dengan mengklasifikasikan data
tersebut ke dalam beberapa kategori lalu menarik kesimpulannya sehingga mudah
dipahami (Sugiyono, 2017). Adapun analisis data yang dilakukan diawali dengan
data hasil studi pendahuluan dan studi literatur yang digunakan oleh peneliti untuk
menentukan fokus penelitian.

Afinitas senyawa aktif dari tanaman secang (Caesalpinia sappan L.)
terhadap reseptor target enzim a-amilase (PDB ID 1B2Y) diukur berdasarkan
perbandingan energi afinitas, RMSD (Root Mean Square Deviation), dan interaksi

ligan dengan protein targetnya. Analisis data prediksi sifat fisikokimia
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menggunakan 5 parameter (Lipinski’s rule of five) yang terdiri atas berat massa
molekul (BM) <500 Da, logaritma koefisien partisi oktanol/ait (LogP) <5, hydrogen
bond donor (HBD) <5, dan hydrogen bond acceptor (HBA) <10 (Shofi, 2021).
Langkah ini dilakukan dengan menggunakan bantuan website server online yaitu
pkCSM. Analisis data hasil prediksi sifat farmakokinetik dilakukan secara
deskriptif dengan mendeskripsikan nilai senyawa aktif pada web pkCSM sesuai
indikator ADME (Absorption, Distribution, Metabolism, dan Excretion). Analisis
data untuk mengukur tingkat toksisitas dilakukan dengan bantuan website server
ProTox online tool dengan dilihat dari nilai LDso kemudian data yang dihasilkan
dianalisis secara deskriptif.

Teknik analisis data pada penelitian ini dilakukan dengan tiga langkah yang
sesuai dengan teknik analisis data pada penelitian kualitatif, yaitu:
1) Reduksi Data

Reduksi data merupakan proses penyaringan, pemfokusan, dan
penyederhanaan dari semua jenis informasi yang menjadi pendukung data
penelitian yang diperoleh selama proses penelitian berlangsung (Zulfirman, 2022).
Dalam penelitian ini, peneliti memilih data dari beberapa jurnal penelitian untuk
kemudian disaring dan dipilih berdasarkan data-data yang sesuai dengan kebutuhan
peneliti.
2) Penyajian Data

Penyajian data merupakan proses penyusunan informasi yang akan
memberikan kemungkinan adanya penarikan kesimpulan berdasarkan data yang
telah diperoleh (Zulfirman, 2022). Penyajian data yang dilakukan oleh peneliti
berupa penjelasan deskriptif dan disajikan dalam bentuk tabel.
3) Penarikan Kesimpulan

Penarikan kesimpulan menjadi proses akhir dari langkah-langkah yang
dilakukan dalam analisis data kualitatif dan data yang disimpulkan diambil dari
hasil analisis yang dilakukan pada saat penelitian (Zulfirman, 2022). Penarikan
kesimpulan yang dilakukan oleh peneliti yaitu menyimpulkan hasil dari penyajian

data yang sudah dilakukan.



3.7  Waktu dan Tempat Penelitian

Penelitian ini dilaksanakan di Laboratorium Botani Universitas Siliwangi
dan Laboratorium Penelitian dan Pengujian Terpadu Universitas Gadjah Mada yang
ditunjukkan pada gambar 3.33. Adapun rincian waktu pelaksanaan penelitian dapat

dilihat pada tabel 3.3 di bawah ini.

(a) (b)
Gambar 3.33 Tempat Penelitian

(a) Laboratorium Botani Universitas Siliwangi dan (b) Laboratorium Penelitian
dan Pengujian Terpadu Universitas Gadjah Mada
Sumber: (a) Dokumentasi Penulis dan (b) Google
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Uraian Kegiatan

2023

2024

November

Desember

Juli

Agustus

September

Oktober

November

Desember

1

2

3

411

2

3

4

2

3

1

2

3

41

2

3

1

2

3

4

1

2

3

4

Mendapatkan SK
Dosen
Pembimbing
Skripsi

Mengonsultasikan

Topik Penelitian

Mengajukan judul
penelitian kepada
Dosen

Pembimbing dan

DBS

Menyusun  dan
Bimbingan

Proposal

Seminar Proposal

Penelitian
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2023 2024
No. | Uraian Kegiatan | November Desember Juli Agustus September Oktober November Desember
1(2|3(4|1(2|3]|4 2|3 2|3 1/2|3(4]1]|2|3 1/2|3(4|1/2(3]|4
6. | Penyempurnaan
Proposal
Penelitian
7. | Persiapan
Penelitian
8. | Pengambilan Data
9. | Pengolahan Data
10 | Seminar Hasil
Penelitian
11. | Melakukan Revisi
Seminar Hasil
Penelitian
12. | Melakukan
Bimbingan
Skripsi
13. | Sidang Skripsi
14. | Penyempurnaan

Skripsi




