
 
 

34 
 

BAB 3 

PROSEDUR PENELITIAN 

 

3.1       Metode Penelitian 

Jenis metode penelitian yang digunakan dalam penelitian ini yaitu in silico 

screening menggunakan teknik molecular docking dengan analisis deskriptif 

kuantitatif. Metode analisis data kuantitatif adalah metode komputasi dan statistik 

yang berfokus pada analisis statistik, matematis, atau numerik dari kumpulan data. 

Penggunaan metode ini memungkinkan hasil penelitian dapat diukur atau 

dinyatakan dalam bentuk angka. Metode analisis data kuantitatif deskriptif sendiri 

merupakan pendekatan yang membantu menggambarkan, menunjukkan, atau 

meringkas data secara konstruktif. Metode ini mengacu pada penggambaran 

statistik yang bertujuan untuk memahami rincian data dengan cara meringkas serta 

menemukan pola dari sampel data tertentu. (Sofwatillah et al., 2024).  

Data senyawa yang digunakan dalam penelitian ini berasal dari hasil 

penelitian yang sebelumnya telah melakukan identifikasi senyawa metabolit 

sekunder dari kalus Purwoceng menggunakan teknik GC-MS. Proses uji in silico 

pada penelitian ini menggunakakan aplikasi PyRx, dan Biovia Discovery Studio 

Visualizer 2025. Reseptor target yang digunakan adalah Poly (ADP-ribose) 

Polymerase 2 (PARP2) dengan (PDB ID: 3KCZ). Sedangkan ligan yang akan dikaji 

adalah Phen-1,4-diol, 2,3-dimethyl-5-trifluoromethyl-; Phrobol; dan 9- 

hexadecenoic acid dengan ligan kontrol 3-aminobenzamide. 

 

3.2       Ruang Lingkup Penelitian  

Berdasarkan latar belakang yang telah dipaparkan, fokus penelitian yang 

akan dilakukan adalah menganalisis secara in silico dengan metode molecular 

docking pada senyawa metabolit sekunder tanaman Purwoceng terhadap reseptor 

PARP2 yang berperan penting dalam memperbaiki kerusakan DNA pada sel, 

terutama dalam sel kanker ovarium yang memiliki masalah dalam jalur perbaikan 

DNA utama seperti mutasi BRCA. Hasil yang akan dianalisis mencakup molecular 

docking ligan uji dan ligan kontrol terhadap reseptor, sifat fisikokimia, 
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farmakokinetik, serta toksisitas ligan uji. Analisis ini dapat memberikan kesimpulan 

apakah senyawa metabolit sekunder tanaman Purwoceng yang dikaji memiliki 

potensi sebagai kandidat antikanker pada ovarium dan dapat dikembangkan 

menjadi kandidat obat oral atau tidak. 

 

3.3       Sumber Data Penelitian 

Data dalam penelitian ini diperoleh dari dua jenis sumber data, yaitu sumber 

primer dan sumber sekunder. Sumber primer berupa data yang diunduh dan diolah 

langsung oleh peneliti, meliputi senyawa metabolit sekunder tanaman Purwoceng 

yang dikaji serta ligan kontrol dari web PubChem 

(https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/), dan reseptor PARP2 dari web RCSB PDB 

(https://www.rcsb.org/). Analisis sifat fisikokimia pada web SwissADME 

(http://www.swissadme.ch/), analisis sifat farmakokinetik pada web pkCSM 

(https://biosig.lab.uq.edu.au/pkcsm/prediction), analisis toksisitas pada web 

ProTox 3.0 (https://tox.charite.de/), serta simulasi molecular docking menggunakan 

aplikasi PyRx dan Biovia Discovery Studio Visualizer 2025 dari senyawa metabolit 

sekunder tanaman Purwoceng yang dikaji terhadap reseptor PARP2. Sementara itu, 

sumber sekunder diperoleh dari hasil kajian literatur yang relevan, mencakup 

referensi mengenai senyawa metabolit sekunder tanaman Purwoceng yang 

berpotensi sebagai kandidat antikanker, reseptor target PARP2, serta ligan kontrol 

3-aminobenzamide.  

 

3.4       Langkah-Langkah Penelitian 

3.4.1    Alat dan Bahan 

Tahap pelaksanaan penelitian ini melibatkan beberapa alat dan bahan yang 

dapat dilihat 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 yang digunakan 

untuk mencatat hal-hal penting 

selama penelitian. 

1 Buah 

 

https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
https://www.rcsb.org/
http://www.swissadme.ch/
https://biosig.lab.uq.edu.au/pkcsm/prediction
https://tox.charite.de/


36 
 

 

2. Gawai iPhone XR sebagai alat penunjang 

untuk pengambilan dokumentasi 

selama penelitian.  

1 Buah 

 
3. Laptop HP AMD Athlon Silver 7120U 

with Radeon Graphics (2 CPUs) 

~2.4 GHz, RAM 8 GB, OS 

Windows 11 Home SL 64-bit, 

yang digunakan untuk 

menjalankan seluruh proses 

analisis dan simulasi penelitian. 

1 Buah 

 

4. PyRx Versi 0.8 sebagai Sofware yang 

digunakan untuk preparasi ligan 

dan molecular docking. 

1 Buah 

 
5. Biovia 

Discovery 

Studio 

Visualizer 

2025  

Versi 25.1.0.24284 sebagai 

Software yang digunakan untuk 

preparasi reseptor dan 

memvisualisasikan hasil 

molecular docking. 

1 Buah 

 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

Tabel 3.2 Bahan Penelitian 
No. Bahan Spesifikasi  

dan Kegunaan 

Jumlah Dokumentasi 

1. Kalus Purwoceng  Sumber metabolit 

sekunder untuk ligan uji. 

1 Sampel 

Kalus 

 
2. Phen-1,4-diol, 2,3-

dimethyl-5-

trifluoromethyl- 

Molecular Formula: 

C9H9F3O2 

PubChem ID: 590850 

SMILES:  

CC1=C(C=C(C(=C1C)O)

C(F)(F)F)O 

Digunakan sebagai ligan 

yang akan diuji terhadap 

reseptor PARP2. 

1 File 

(.sdf) 

 

3. Phorbol Molecular Formula: 

C20H28O6 

PubChem ID: 442070 

SMILES:  

C[C@@H]1[C@H]([C@

@]2([C@@H](C2(C)C)[

1 File 

(.sdf) 
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C@H]3[C@]1([@@H]4

C=C(C(=O)[C@]4(CC(=

C3)CO)O)C)O)O)O 

Digunakan sebagai ligan 

yang akan diuji terhadap 

reseptor PARP2. 

 
4. 9-Hexadecenoic acid Molecular Formula: 

C16H30O2 

PubChem ID: 4668 

SMILES: 

CCCCCCC=CCCCCCC

CC(=O)O 

Digunakan sebagai ligan 

yang akan diuji terhadap 

reseptor PARP2. 

1 File 

(.sdf) 

 

 

 

 

5. 3- aminobenzamide  Molecular Formula: 

C7H8N2O  

PubChem ID: 1645 

SMILES: 

C1=CC(=CC(=C1)N)C(=

O)N 

Digunakan sebagai ligan 

kontrol. 

1 File 

(.sdf) 

 

6.  PARP2 Protein target dengan 

PDB ID: 3KCZ sebagai 

reseptor ovarium yang 

menjadi fokus penelitian, 

dan akan diujikan dengan 

Phen-1,4-diol, 2,3-

dimethyl-5-

trifluoromethyl-; Phrobol; 

dan 9- hexadecenoic acid. 

1 File 

(.pdb) 

 

 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

3.4.2 Identifikasi Senyawa Metabolit Sekunder Tanaman Purwoceng 

menggunakan GC-MS  

Proses identifikasi senyawa metabolit sekunder tanaman Purwoceng 

menggunakan GC-MS telah dilakukan di Laboratorium Penelitian dan Pengujian 

Terpadu Universitas Gadjah Mada (LPPT UGM). Hasil GC-MS berupa senyawa-

senyawa yang disajikan dalam bentuk kromatogram dan spektrum massa dengan 

masing-masing berat molekul senyawa bioaktif.  
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3.4.3    Pengunduhan Berkas Ligan Uji dan Ligan Kontrol  

Ligan uji yang digunakan dalam penelitian ini berupa senyawa metabolit 

sekunder hasil identifikasi melalui pengujian GC-MS pada tanaman Purwoceng. 

Dari hasil tersebut, beberapa senyawa kemudian dipilih berdasarkan kajian literatur 

yang menunjukkan potensi sebagai kandidat antikanker. Selain itu, digunakan juga 

senyawa ligan kontrol berupa 3-aminobenzamide yang diambil berdasarkan acuan 

dari penelitian sebelumnya. Ligan uji dan kontrol yang sudah ditentukan kemudian 

diunduh dari web data base Biologi PubChem. Adapun langkah-langkah 

pengunduhan berkas ligan adalah sebagai berikut: 

1) Akses terhadap basis data PubChem dilakukan melalui laman 

https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/ (Gambar 3.1). 

 
Gambar 3.1 Tampilan Web PubChem 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

2) Nama senyawa yang ingin dicari dimasukkan ke dalam kolom pencarian pada 

laman PubChem untuk memulai proses pencarian data senyawa (Gambar 3.2).  

 
Gambar 3.2 Kolom Pencarian PubChem 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
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3) Hasil pencarian yang paling sesuai dengan nama senyawa dipilih untuk 

menampilkan informasi detail mengenai senyawa tersebut (Gambar 3.3).  

 
Gambar 3.3 Hasil Pencarian Ligan 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

4) Halaman yang memuat informasi lengkap senyawa, termasuk identitas dan 

struktur molekul, ditampilkan secara otomatis setelah hasil pencarian dipilih 

(Gambar 3.4). 

 
Gambar 3.4 Informasi Ligan 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

5) Pengunduhan struktur ligan dilakukan melalui menu Download dengan 

memilih opsi 3D Conformer dalam format SDF untuk memperoleh struktur 

tiga dimensi senyawa (Gambar 3.5). 
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           Gambar 3.5 Download Struktur 3D Ligan 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

6) Langkah-langkah ini diulangi untuk setiap senyawa metabolit sekunder 

tanaman Purwoceng yang ingin diunduh berkasnya. 

3.4.4    Pengunduhan Berkas Reseptor  

Reseptor PARP2 dicari dengan mengkaji artikel jurnal yang membahas 

mengenai kanker ovarium atau artikel yang meneliti terkait peran PARP2. 

Kemudian pengunduhan berkas reseptor PARP2 dilakukan melalui web RCS PDB. 

dengan PDB ID: 3KCZ. Adapun langkah-langkah pengunduhan berkas reseptor 

PARP2 adalah sebagai berikut: 

1) Akses terhadap basis data RCSB PDB dilakukan melalui laman 

https://www.rcsb.org/ (Gambar 3.6). 

 
Gambar 3.6 Tampilan Web RCSB PDB 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

https://www.rcsb.org/
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2) Nama reseptor PARP2 dimasukkan ke dalam kolom pencarian pada laman 

RCSB PDB untuk menampilkan hasil pencarian struktur protein (Gambar 3.7).  

 
Gambar 3.7 Kolom Pencarian RCSB PDB 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

3) Hasil pencarian berupa struktur PARP2 dengan kode PDB 3KCZ dipilih untuk 

menampilkan informasi reseptor secara lebih rinci (Gambar 3.8). 

 
      Gambar 3.8 Informasi Reseptor 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

4) Pengunduhan struktur reseptor dilakukan melalui menu Download Files 

dengan memilih format PDB (.pdb) untuk memperoleh struktur tiga dimensi, 

serta format FASTA untuk keperluan pemodelan reseptor (Gambar 3.9).  
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       Gambar 3.9 Download Berkas Reseptor 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

3.4.5    Tahap Pemodelan Reseptor  

Sebelum dilakukan validasi reseptor, dilakukan pemodelan reseptor terlebih 

dahulu. Pemodelan reseptor dilakukan dengan memasukan file FASTA yang 

sebelumnya sudah diunduh ke dalam web SWISS-MODEL. Adapun langkah-

langkah pemodelan reseptor adalah sebagai berikut: 

1) Akses terhadap web SWISS-MODEL dilakukan melalui laman 

https://swissmodel.expasy.org/ (Gambar 3.10). 

 
Gambar 3.10 Tampilan Web SWISS-MODEL 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

https://swissmodel.expasy.org/
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2) Menu Start modelling pada halaman utama dipilih untuk masuk ke halaman 

pemodelan struktur reseptor (Gambar 3.11). 

 
Gambar 3.11 Halaman Pemodelan Reseptor 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

3) Berkas sekuens reseptor dalam format FASTA yang telah diperoleh dari RCSB 

PDB diunggah ke dalam sistem melalui Upload Target Sequence File, 

kemudian proses pemodelan struktur tiga dimensi dijalankan melalui Build 

Model (Gambar 3.12). 

 
Gambar 3.12 Proses Pemodelan Reseptor 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

4) Proses pemodelan dilakukan hingga selesai, kemudian hasil model struktur 

reseptor ditampilkan pada halaman hasil pemodelan (Gambar 3.13). 
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Gambar 3.13 Hasil Pemodelan Reseptor 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

5) Hasil pemodelan struktur reseptor diunduh dalam format PDB (.pdb) untuk 

digunakan pada tahap selanjutnya, yaitu validasi struktur reseptorr (Gambar 

3.14). 

 
Gambar 3.14 Download Hasil Pemodelan 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

3.4.6    Tahap Validasi Reseptor  

Berkas reseptor PARP2 yang telah diunduh kemudian di validasi protein 

menggunakan uji ERRAT pada web SAVES untuk memverifikasi struktur protein 

PARP2 yang akan digunakan dalam penelitian. Uji ini bertujuan untuk memastikan 

bahwa struktur protein yang diteliti akurat dan valid, serta menentukan apakah 
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struktur protein yang digunakan telah memenuhi standar kualitas yang ditentukan 

atau tidak. Adapun langkah-langkah validasi reseptor adalah sebagai berikut: 

1) Akses terhadap web SAVES dilakukan melalui laman 

https://saves.mbi.ucla.edu/ (Gambar 3.15). 

 
Gambar 3.15 Tampilan Web SAVES 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

2) Berkas reseptor hasil pemodelan dalam format .pdb yang telah disimpan 

sebelumnya diunggah ke dalam sistem melalui Choose File, kemudian proses 

validasi dijalankan melalui Run programs untuk menampilkan daftar program 

validasi reseptor (Gambar 3.16). 

 
Gambar 3.16 Proses Validasi Reseptor 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

https://saves.mbi.ucla.edu/
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3) Program ERRAT dipilih sebagai metode analisis, kemudian proses validasi 

dijalankan untuk menilai kualitas struktur reseptor (Gambar 3.17). 

 
     Gambar 3.17 Tampilan Daftar Program Validasi 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

4) Hasil analisis ditampilkan oleh sistem dalam bentuk nilai ERRAT score yang 

digunakan untuk menunjukkan tingkat keakuratan model struktur protein 

(Gambar 3.18). 

 
Gambar 3.18 ERRAT Score 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

3.4.7    Preparasi Ligan dan Reseptor 

Proses preparasi ligan dan reseptor bertujuan untuk memastikan bahwa 

kedua komponen siap digunakan dalam simulasi molecular docking. Tahapan 

preparasi ini dilakukan dengan menggunakan aplikasi PyRx dan Biovia Discovery 

Studio Visualizer 2025, dengan langkah-langkah sebagai berikut: 
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1) Preparasi Ligan 

a) Preparasi ligan dilakukan menggunakan aplikasi PyRx dengan memanfaatkan 

Open Babel untuk mengunggah berkas ligan hasil unduhan dari basis data 

PubChem melalui Insert New Item (Gambar 3.19). 

 
Gambar 3.19 Pengunggahan Ligan 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

b) Ligan yang telah berhasil dimasukkan selanjutnya mengalami proses 

minimisasi energi untuk memperoleh struktur dengan kondisi energi yang lebih 

stabil. Proses minimisasi energi dilakukan sebanyak tiga kali menggunakan 

opsi Minimize All (Gambar 3.20). 

 
Gambar 3.20 Minimisasi Energi 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

c) Berkas ligan kemudian dikonversi ke dalam format .pdbqt menggunakan opsi 

Convert Selected to AutoDock Ligand (Gambar 3.21). 
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Gambar 3.21 Konversi File Ligan menjadi Format (.pdbqt) 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

d) Hasil konversi ligan selanjutnya disimpan sebagai berkas dalam format .pdb 

untuk digunakan pada tahap simulasi docking berikutnya (Gambar 3.22). 

 
Gambar 3.22 Penyimpanan Hasil Preparasi Ligan 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

e) Langkah-langkah ini diulangi untuk setiap senyawa ligan yang akan 

dipreparasi untuk digunakan dalam simulasi docking. 

2) Preparasi Reseptor 

a) Preparasi reseptor dilakukan menggunakan aplikasi Biovia Discovery Studio 

Visualizer 2025 dengan memuat berkas reseptor PARP2 hasil unduhan dari 

RCSB PDB (Gambar 3.23). 
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Gambar 3.23 Pengunggahan Reseptor 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

b) Struktur reseptor kemudian dibersihkan dengan menghilangkan molekul air 

serta ligan atau molekul lain yang tidak diperlukan melalui skrip Select Water 

Molecules dan Select Ligands (Gambar 3.24). 

 
Gambar 3.24 Pembersihan Struktur Reseptor 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

c) Setelah proses pembersihan selesai, dilakukan penambahan atom hidrogen 

pada struktur reseptor. Selanjutnya, rantai B dihilangkan sehingga hanya rantai 

A yang digunakan dalam simulasi docking. Hasil preparasi reseptor kemudian 

disimpan dalam format .pdb untuk digunakan pada tahap simulasi docking 

selanjutnya (Gambar 3.25).  
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Gambar 3.25 Penyimpanan Hasil Preparasi Reseptor 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

3.4.8  Tahap Simulasi Molecular Docking, Ligan Uji, dan Ligan Kontrol 

terhadap Reseptor  

Simulasi molecular docking bertujuan untuk memprediksi interaksi antara 

ligan uji dan reseptor target secara virtual. Proses simulasi ini dilakukan 

menggunakan aplikasi PyRx, dengan tahapan sebagai berikut: 

1) Simulasi docking dilakukan menggunakan aplikasi PyRx dengan memuat 

berkas reseptor dan ligan yang telah dipreparasi sebelumnya melalui Load 

Molecule (Gambar 3.26). 



51 
 

 

 
Gambar 3.26 Pengunggahan Berkas Preparasi Ligan dan Reseptor 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

2) Berkas ligan selanjutnya disiapkan sebagai ligan uji dengan menjalankan 

AutoDock → Make Ligand. Tahapan ini diulang untuk setiap senyawa ligan 

yang digunakan dalam simulasi docking (Gambar 3.27).  

 
Gambar 3.27 Make Ligand 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

3) Berkas reseptor dipersiapkan sebagai makromolekul dengan menjalankan 

AutoDock → Make Macromolecule (Gambar 3.28).  
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Gambar 3.28 Make Macromolecule 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

4) Seluruh molekul yang akan digunakan dalam simulasi docking ditetapkan 

melalui Vina Wizard pada tahap Select Molecules, kemudian proses dilanjutkan 

ke tahap berikutnya dengan memilih Forward (Gambar 3.29). 

 
Gambar 3.29 Pemilihan Molekul dalam Fitur Vina Wizard sebelum 

Proses Docking 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

5) Pengaturan grid box dilakukan dengan menggunakan opsi Maximize untuk 

memastikan ligan uji, ligan kontrol, dan reseptor berada dalam area target 

analisis. Setelah pengaturan grid box selesai, proses simulasi docking 

dijalankan melalui Run Vina (Gambar 3.30). 
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Gambar 3.30 Proses Docking 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

6) Hasil simulasi docking ditampilkan dalam beberapa mode dengan nilai binding 

affinity yang berbeda. Mode 0 atau mode 1 dipilih sebagai hasil docking terbaik 

berdasarkan nilai afinitas ikatan tertinggi. Selanjutnya, hasil docking disimpan 

dalam format PDB untuk dianalisis dan divisualisasikan lebih lanjut 

menggunakan Biovia Discovery Studio Visualizer 2025 (Gambar 3.31). 
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Gambar 3. 31 Hasil dan Penyimpanan Docking 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

3.4.9    Tahap Visualisasi Hasil Docking 

Setelah proses simulasi molecular docking selesai, langkah berikutnya 

adalah melakukan visualisasi hasil docking menggunakan aplikasi Biovia 

Discovery Studio Visualizer 2025, dengan langkah-langkah sebagai berikut:  

1) Berkas ligan hasil docking dan berkas reseptor dimuat ke dalam aplikasi Biovia 

Discovery Studio Visualizer 2025 melalui Open File sehingga struktur 

kompleks ligan dan reseptor dapat ditampilkan (Gambar 3.32). 

 
Gambar 3.32 Pengunggahan File Ligan Hasil Docking dan Reseptor 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 



55 
 

 

2) Ligan hasil docking kemudian digabungkan dengan struktur reseptor dalam 

satu workspace dengan menyalin ligan dan menempelkannya ke dalam berkas 

reseptor (Gambar 3.33). 

 
Gambar 3.33 Penggabungan Ligan Hasil Docking dan Reseptor dalam 

Satu Workspace 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

3) Setelah ligan berhasil digabungkan, dilakukan proses Define Ligand untuk 

memastikan perangkat lunak mengenali molekul ligan secara tepat sehingga 

analisis interaksi dapat dilakukan secara optimal (Gambar 3.34). 

 
Gambar 3.34 Define Ligand 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

4) Visualisasi interaksi antara ligan dan reseptor ditampilkan melalui Ligand 

Interaction dalam bentuk tampilan tiga dimensi (3D), yang menunjukkan 

berbagai jenis interaksi seperti ikatan hidrogen dan interaksi hidrofobik pada 

situs aktif reseptor PARP2 (Gambar 3.35). 
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Gambar 3.35 Visualisasi 3D 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

5) Untuk memperoleh tampilan interaksi yang lebih sederhana dan mudah 

dipahami, visualisasi dua dimensi ditampilkan melalui Show 2D Diagram 

sehingga interaksi antara ligan dan residu asam amino pada situs aktif dapat 

dianalisis secara lebih jelas (Gambar 3.36). 

 
Gambar 3.36 Visualisasi 2D 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

3.4.10  Tahap Analisis Sifat Fisikokimia 

Analisis fisikokimia terhadap senyawa metabolit sekunder dilakukan pada 

laman SwissADME, dengan langkah-langkah sebagai berikut: 

1) Data senyawa disiapkan dengan cara menyalin format SMILES dari senyawa 

yang telah diperoleh melalui basis data PubChem. 
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2) Analisis sifat fisikokimia dilakukan menggunakan web SwissADME melalui 

laman http://www.swissadme.ch/. Format SMILES senyawa dimasukkan ke 

dalam kolom Enter a list of SMILES here, kemudian proses analisis dijalankan 

melalui Run (Gambar 3.37). 

 
Gambar 3.37 Proses Analisis Sifat Fisikikomia 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

3) Sistem selanjutnya menampilkan hasil analisis yang mencakup berbagai 

parameter penting, seperti fisikokimia, farmakokinetik, lipofilisitas 

(Lipophilicity), kelayakan sebagai obat (Druglikeness), dan kelarutan dalam air 

(Water Solubility) (Gambar 3.38). 

 

http://www.swissadme.ch/
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Gambar 3.38 Hasil Analisis Sifat Fisikokimia 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

4) Hasil analisis dikaji untuk mengevaluasi potensi, keamanan, dan efektivitas 

senyawa sebelum dipertimbangkan sebagai kandidat obat. Evaluasi ini juga 

dilakukan dengan mengacu pada Aturan Lipinski’s Rule of Five, yang 

merupakan salah satu komponen utama dalam analisis drug-likeness untuk 

menilai kelayakan suatu senyawa agar dapat dikembangkan sebagai obat oral. 

5) Langkah-langkah ini diulangi untuk setiap senyawa ligan yang akan dianalisis 

sifat fisikokimianya.  

3.4.11  Tahap Analisis Sifat Farmakokinetik 

Tahap prediksi sifat farmakokinetik dari senyawa metabolit sekunder yang 

terkandung dalam tanaman Purwoceng dilakukan menggunakan website pkCSM 

sesuai indikator ADME (Absorption, Distribution, Metabolism, dan Excretion) 

dengan langkah-langkah sebagai berikut: 

1) Analisis farmakokinetik dilakukan melalui web pkCSM yang diakses pada 

laman https://biosig.lab.uq.edu.au/pkcsm/prediction. Kode SMILES senyawa 

dimasukkan ke dalam sistem, kemudian proses prediksi dijalankan pada mode 

ADME (Gambar 3.39). 

 
Gambar 3.39 Proses Prediksi Farmakokinetik 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

https://biosig.lab.uq.edu.au/pkcsm/prediction


59 
 

 

2) Sistem menampilkan hasil prediksi farmakokinetik berdasarkan parameter 

ADME (Gambar 3.40). 

 

 

 
Gambar 3.40 Hasil Prediksi Farmakokinetik 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

3) Langkah-langkah ini diulangi untuk setiap senyawa ligan yang akan diprediksi 

sifat farmakokinetiknya.  
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3.4.12  Tahap Analisis Toksisitas 

Tahap prediksi toksisitas dilakukan menggunakan web ProTox 3.0, dengan 

langkah-langkah sebagai berikut:  

1) Analisis toksisitas dilakukan melalui platform ProTox 3.0 yang diakses pada 

laman https://tox.charite.de/. Tahap prediksi toksisitas dijalankan melalui Tox 

Prediction (Gambar 3.41). 

 
Gambar 3.41 Tampilan Web ProTox 3.0 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

2) Data senyawa dimasukkan ke dalam sistem dengan mencantumkan nama 

senyawa sesuai basis data PubChem serta menyalin format SMILES senyawa 

ke dalam kolom yang tersedia (Gambar 3.42). 

 
Gambar 3.42 Input Nama Senyawa dan SMILES pada ProTox 3.0 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 

https://tox.charite.de/
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3) Jenis prediksi toksisitas ditentukan dengan memilih parameter Organ Toxicity 

dan Toxicity End Point, kemudian proses analisis toksisitas dijalankan oleh 

sistem (Gambar 3.43). 

 
Gambar 3.43 Jenis Prediksi Toksisitas 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025  

4) Sistem menampilkan hasil prediksi toksisitas yang mencakup nilai LD₅₀ 

(Lethal Dose 50), kelas toksisitas senyawa, serta potensi efek toksik terhadap 

organ tertentu (Gambar 3.44). 

 
Gambar 3.44 Hasil Prediksi Toksisitas 

Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025 
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5) Langkah-langkah ini diulangi untuk setiap senyawa ligan yang akan diprediksi 

toksisitasnya.  

 

3.5       Teknik Pengumpulan Data  

Teknik pengumpulan data yang diterapkan dalam penelitian ini 

menggunakan studi dokumentasi yang meliputi studi literatur dari jurnal, artikel 

ilmiah, hasil penelitian, serta screening database biologi melalui website. Selain itu, 

teknik pengumpulan data dalam penelitian ini dilakukan secara in silico 

menggunakan metode molecular docking untuk memprediksi dan 

memvisualisasikan interaksi antara ligan dengan reseptor. 

 

3.6       Teknik Analisis Data  

Teknik analisis data dalam penelitian ini dilakukan menggunakan statistik 

deskriptif. Analisis pertama berupa simulasi molecular docking antara senyawa 

metabolit sekunder yang terkandung dalam tanaman Purwoceng dengan salah satu 

protein target ovarium, yaitu PARP2, menggunakan aplikasi Biovia Discovery 

Studio Visualizer 2025 dan PyRx. Sebagai kontrol, digunakan ligan 3-

aminobenzamide. Hasil molecular docking dianalisis secara deskriptif melalui 

penyajian nilai binding affinity (kcal/mol), Root Mean Square Deviation (RMSD), 

dan jenis interaksi ikatan yang terbentuk antara ligan dan reseptor. Hasil yang 

diperoleh disajikan dalam bentuk tabel kemudian diinterpretasikan secara 

deskriptif. Nilai binding affinity dibandingkan secara deskriptif untuk melihat 

kecenderungan kekuatan afinitas ligan terhadap reseptor, dimana semakin kecil 

(semakin negatif) nilai energi ikatan menunjukkan ikatan yang semakin stabil (Putri 

et al., 2024). 

Tahap berikutnya adalah analisis sifat fisikokimia ligan menggunakan 

aturan Lipinski’s Rule of Five melalui web SwissADME (Hartono et al., 2022). 

Lima parameter yang dianalisis meliputi berat massa molekul (BM) <500 Da, 

koefisien partisi oktanol/air (LogP) <5, jumlah hydrogen bond donor (HBD) <5, 

dan jumlah hydrogen bond acceptor (HBA) <10 (Shofi, 2021). Data yang disajikan 

dalam bentuk tabel kemudian dideskripsikan kecenderungannya apakah memenuhi 
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kriteria kelayakan obat secara oral atau tidak. Selanjutnya, prediksi sifat 

farmakokinetik ligan dianalisis secara deskriptif menggunakan indikator ADME 

(Absorption, Distribution, Metabolism, Excretion) melalui web pkCSM. Data 

ADME disajikan dalam bentuk tabel dan dianalisis secara deskriptif untuk 

memberikan gambaran kemampuan absorpsi, distribusi, metabolisme, dan ekskresi 

setiap ligan. Evaluasi toksisitas, digunakan alat online ProTox 3.0 dengan parameter 

seperti nilai LD50, kelas toksisitas, prediksi hepatotoksisitas, karsinogenisitas, 

imunitoksisitas, mutagenisitas, dan sitotoksisitas. Hasil yang diperoleh disajikan 

dalam bentuk tabel kemudian diinterpretasikan secara deskriptif untuk 

menunjukkan tingkat keamanan setiap ligan. 

 

3.7       Waktu dan Tempat Penelitian  

Pengujian senyawa ekstrak kalus Purwoceng dengan (GC-MS) 

dilaksanakan di Laboratorium Penelitian dan Pengujian Terpadu Universitas 

Gadjah Mada yang ditunjukkan pada gambar 3.45 (a). Pengujian secara in silico 

dilaksanakan di Laboratorium Botani, Jurusan Pendidikan Biologi, Fakultas 

Keguruan dan Ilmu Pendidikan, Universitas Siliwangi yang ditunjukkan pada 

gambar 3.45 (b). Adapun rincian waktu penelitian dapat dilihat pada tabel 3.3 di 

bawah ini. 

   

A        B 

Gambar 3.45 (a) Laboratorium Penelitian dan Pengujian Terpadu Universitas 

Gadjah Mada; (b) Laboratorium Botani Universitas Siliwangi 

Sumber: (a) Website (LPPT UGM), 2025; (b) Dokumentasi Peneliti, 2025 
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Tabel 3.3 Jadwal Kegiatan Penelitian 

No Kegiatan 
2025 2026 

Jul Agu Sep Okt Nov Des Jan 

1. Mendapatkan SK Dosen Pembimbing 

Skripsi 

       

2. Mengkonsultasikan Topik Penelitian        

3. Pengajuan Judul Penelitian kepada Dosen 

Pembimbing dan DBS 

       

4. Penyusunan dan Bimbingan Proposal        

5. Seminar Proposal        

6. Penyempurnaan Proposal         

7. Melakukan Pengujian In Silico         

8. Mengolah dan Menyusun Hasil Pengujian 

In Silico 

       

9. Melakukan Bimbingan Skripsi        

10. Seminar Hasil Penelitian        

11. Melakukan Revisi Seminar Hasil        

12. Sidang Skripsi        

13. Penyempurnaan Skripsi        

 Sumber: Dokumentasi Peneliti, 2025


