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ABSTRAK 
 

SELY DIANA TIANINGSIH, 2025, ANALISIS PENAMBATAN 

MOLEKULER SENYAWA DAUN KELOR (Moringa oleifera Lam) 

TERHADAP PROTEIN TARGET TERAPI DIABETES 

MELITUS, SKRIPSI, FAKULTAS FARMASI, UNIVERSITAS 

SETIA BUDI, SURAKARTA. Dibimbing oleh Dr. apt. Rina 

Herowati, S. Si., M.Si. dan apt. Fransiska Leviana, S. Farm., M.Sc. 

 

Diabetes melitus (DM) merupakan penyakit metabolik kronis 

yang ditandai oleh hiperglikemia akibat gangguan sekresi atau kerja 

insulin. Daun kelor (Moringa oleifera Lam.) secara empiris maupun 

berdasarkan hasil penelitian ilmiah terbukti memiliki aktivitas 

farmakologis yang berpotensi dalam pengelolaan DM. Penelitian ini 

bertujuan untuk memprediksi afinitas dan pola interaksi senyawa aktif 

dalam daun kelor terhadap target protein terapi DM secara in silico serta 

mengevaluasi profil toksisitasnya. 

Struktur senyawa diperoleh dari basis data PubChem dan 

diseleksi berdasarkan kelayakan drug-likeness menggunakan 

SwissADME. Validasi metode dilakukan melalui perhitungan nilai 

RMSD menggunakan PyMOL untuk memastikan keakuratan protokol 

docking. Proses docking senyawa uji dilakukan secara otomatis 

menggunakan SwissDock, sedangkan visualisasi interaksi ligan dan 

protein divisualisasikan dalam bentuk 2D menggunakan LigPlot+. 

Hasil penelitian menunjukkan bahwa senyawa kuersetin, 

kaempferol,           (-)-epikatekin, asam ferulat, asam klorogenat, asam 4-

kafeoilkuinat dan 5-kafeoilkuinat memiliki afinitas ikatan tinggi dan 

berinteraksi stabil dengan residu asam amino kunci pada binding pocket 

protein target. Prediksi toksisitas melalui ToxTree menunjukkan seluruh 

senyawa termasuk dalam kelas I–III menurut Cramer Rules tanpa 

potensi mutagenik maupun karsinogenik berdasarkan analisis Rulebase 

by ISS. Hasil ini mengindikasikan potensi daun kelor sebagai sumber 

senyawa antidiabetes alami.  

 

Kata Kunci: Moringa oleifera L., diabetes melitus, penambatan 

molekuler, toksisitas 
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ABSTRACT 

 

SELY DIANA TIANINGSIH, 2025, MOLECULAR DOCKING 

ANALYSIS OF MORINGA LEAF COMPOUNDS (Moringa oleifera 

Lam) TOWARDS PROTEINS OF DIABETES MELLITUS 

THERAPY, THESIS, FACULTY OF PHARMACY, UNIVERSITAS 

SETIA BUDI, SURAKARTA. Supervised by Dr. apt. Rina Herowati, 

S. Si., M.Si. and apt. Fransiska Leviana, S. Farm., M.Sc. 

 

Diabetes mellitus (DM) is a chronic metabolic disease 

characterized by hyperglycemia due to impaired insulin secretion or 

action. Moringa oleifera Lam. leaves have been empirically and 

scientifically proven to possess pharmacological activity with potential 

for DM management. This study aimed to predict the affinity and 

interaction patterns of active compounds in Moringa leaves for protein 

targets of DM therapy in silico and to evaluate their toxicity profiles. 

Compound structures were obtained from the PubChem database 

and selected based on drug-likeness using SwissADME. Method 

validation was performed by calculating RMSD values using PyMOL to 

ensure the accuracy of the docking protocol. The docking process for test 

compounds was automated using SwissDock, while ligand-protein 

interactions were visualized in 2D using LigPlot+. 

The results showed that quercetin, kaempferol, (-)-epicatechin, 

ferulic acid, chlorogenic acid, 4-caffeoylquinic acid and 5-caffeoylquinic 

acid compounds have high binding affinity and interact stably with key 

amino acid residues in the binding pocket of target proteins. Toxicity 

prediction through ToxTree showed that all compounds were included in 

class I–III according to Cramer Rules without mutagenic or carcinogenic 

potential based on Rulebase by ISS analysis. These results indicate the 

potential of Moringa leaves as a source of natural antidiabetic 

compounds. 

  

Keywords: Moringa oleifera L., diabetes mellitus, molecular docking, 

toxicity 
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BAB I 

PENDAHULUAN 

 

A. Latar Belakang 

Diabetes Melitus (DM) merupakan salah satu penyakit tidak 

menular yang mengalami peningkatan prevalensi secara signifikan di 

seluruh dunia dan telah menjadi ancaman utama bagi kesehatan global. 

Menurut data Hasil Survei Kesehatan Indonesia (SKI) 2023, prevalensi 

DM melalui pemeriksaan kadar glukosa darah tercatat sebesar 11,7%, 

meningkat dibandingkan dengan Riskesdas 2018 yang mencatat 10,9%. 

Secara global, berdasarkan data terbaru dari International Diabetes 

Federation (IDF) dalam Diabetes Atlas Edisi ke-11, jumlah penderita 

diabetes tahun 2024 di kalangan orang dewasa (usia 20–79 tahun) secara 

global telah meningkat menjadi 589 juta jiwa menyebabkan  3,4 juta 

kematian pada tahun 2024.  Di Indonesia, terdapat 20,4 juta penderita 

DM usia 20–79 tahun, menempatkannya sebagai negara ke-5 terbanyak 

di dunia. Prevalensinya mencapai 11%, dengan sekitar 73,2% kasus 

belum terdiagnosis, sehingga berisiko tinggi mengalami komplikasi. 

DM adalah penyakit metabolik yang ditandai dengan kadar gula 

darah tinggi secara kronis (hiperglikemia). Hal ini disebabkan oleh 

produksi insulin  yang tidak mencukupi oleh sel beta pankreas atau 

resistensi sel tubuh terhadap insulin (Schwinghammer et al., 2023). 

Berdasarkan etiologinya, DM terdiri dari 4 tipe, yaitu Tipe 1, Tipe 2, 

Gestasional, dan tipe lainnya. DM tipe 2 merupakan yang paling umum 

dengan prevalensi global di atas 90%. Tipe ini ditandai oleh resistensi 

insulin sehingga terjadi kekurangan insulin relatif akibat kegagalan sel 

beta pankreas (IDF, 2025). Tanpa penanganan yang tepat, penyakit ini 

dapat menimbulkan komplikasi berat seperti nefropati diabetik, 

retinopati, neuropati, hingga penyakit kardiovaskular (Hu et al., 2025).  

Penatalaksanaan DM meliputi perubahan gaya hidup dan terapi 

farmakologis, di mana kepatuhan terhadap pengobatan sebagai kunci 

pengendalian gula darah dan dilakukan secara berkelanjutan untuk 

mencegah komplikasi. Apabila tidak diobati, hiperglikemia kronis dapat 

merusak jaringan, termasuk di ginjal, retina, saraf perifer, dan jantung 

(Hu et al., 2025). Terapi DM saat ini didominasi oleh obat-obatan 

sintetik seperti sulfonilurea, tiazolidindion, metformin, dan insulin. 

Namun, penggunaan obat dalam jangka panjang dapat menurunkan 

kualitas hidup karena efek sampingnya. Obat tiazolidindion 
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menyebabkan hepatotoksisitas, resistensi cairan, peningkatan berat 

badan, risiko kardiovaskular, kanker kandung kemih dan meningkatkan 

risiko osteoporosis dan fraktur, terutama pada wanita pascamenopause 

(Munwar & Ilango, 2020). Sementara itu, glibenklamid (sulfonilurea) 

memiliki efek samping berupa hipoglikemia, terutama pada pasien 

dengan gangguan fungsi ginjal serta kejadian hipoglikemia lebih tinggi 

dibandingkan golongan lain, seperti DPP-4 Inhibitor (Sihotang et al., 

2018) 

Tingginya prevalensi dan tingginya angka kematian akibat 

diabetes mencerminkan perlunya upaya pengembangan terapi yang lebih 

efektif, aman, dan berkelanjutan. Salah satu pendekatan yang kini 

banyak dikaji adalah pemanfaatan tanaman herbal sebagai sumber terapi 

alternatif. Keunggulan obat tradisional selain karena harga yang 

terjangkau serta mudah diperoleh, efek sampingnya juga relatif kecil. 

Penggunaan obat tradisional diharapkan dapat mencegah dan menjadi 

pengobatan penyakit yang sesuai dengan bukti ilmiah. Daun kelor 

menjadi salah satu tanaman yang potensial menunjukkan aktivitas 

antidiabetes yang menjanjikan. Daun kelor mengandung berbagai 

senyawa bioaktif seperti senyawa flavonoid turunan seperti kaempferol, 

kuersetin, isorhamnetin, dan apigenin yang berpotensi memberikan efek 

antidiabetik (Lin et al., 2018).  

Studi in vitro yang dilakukan oleh Swamy et al. (2022) 

melaporkan senyawa astragalin dari daun kelor pada konsentrasi 

20 μg/mL terbukti meningkatkan sekresi adiponektin dan menurunkan 

leptin pada sel 3T3-L1, kedua adipokin ini merupakan komponen 

penting dalam regulasi sensitivitas insulin dan keseimbangan energi 

metabolik yang biasanya dimediasi oleh jalur PPAR-γ. Temuan ini 

selaras dengan penelitian Le et al. (2024) yang menunjukkan bahwa 

ekstrak kelor mampu meningkatkan kadar protein PPAR‑γ dan 

adiponektin dalam sel adiposit 3T3‑L1, dengan peningkatan 

masing‑masing hingga 3,10–5,39 kali dan 4,34 kali dibandingkan 

kontrol, yang mengindikasikan potensi ekstrak tersebut dalam 

memperbaiki sensitivitas insulin, serta ekstrak kelor pada konsentrasi 

100 μg/mL secara langsung mengaktivasi PPAR-γ dengan nilai ±2–3 

kali kontrol melalui uji luciferase reporter menggunakan elemen respons 

PPRE di sel HEK293A. Penelitian in vitro yang dilakukan oleh Ojo & 

Ojo (2015) menunjukkan bahwa senyawa dalam ekstrak daun kelor 

memiliki efek insulinotropik terhadap sel β pankreas BRIN-BD11 yang 
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dimediasi melalui sekresi insulin yang bergantung pada kanal KATP 

menyebabkan depolarisasi membran meningkat 7,1 kali lipat dan 

memicu peningkatan konsentrasi Ca2+ intraseluler hingga 2,6 kali lipat, 

dimana mekanisme kerja mirip dengan sulfonilurea. Secara klinis, Leone 

et al. (2025) melaporkan bahwa suplementasi 10 g serbuk daun kelor per 

hari selama tiga bulan menurunkan HbA1c sebesar 0,59% dan lemak 

tubuh sebesar 1,5% pada pasien diabetes tipe 2. Serbuk tersebut 

mengandung flavonoid seperti quercetin dan kaempferol-glukosida yang 

diyakini berperan dalam efek tersebut.  

Temuan in vitro mengindikasikan bahwa senyawa aktif dalam 

daun kelor terutama pada golongan flavonoid dapat bekerja melalui dua 

jalur utama terapi DM, yakni peningkatan sensitivitas insulin pada 

aktivasi PPAR-γ dan stimulasi sekresi insulin melalui reseptor SUR1. 

Beberapa penelitian telah mengevaluasi potensi senyawa aktif daun 

kelor dalam konteks terapi diabetes melalui in silico pada beberapa target 

protein seperti α-glukosidase, α-amilase, dan protein DPP-4. Studi oleh 

Bumolo et al. (2025) menunjukkan bahwa potensi metabolit sekunder 

daun kelor, seperti lutein dan 4-(α-L-rhamnopiranosiloksi)benzil 

glukosinolat memiliki afinitas pengikatan yang kuat pada enzim α-

glukosidase. Sementara penelitian in silico yang dilakukan Rendi et al. 

(2021) melaporkan bahwa senyawa serpentine menunjukkan ikatan kuat 

terhadap target protein DPP-4. Ekstrak etanol daun kelor memiliki 

aktivitas antidiabetes melalui penghambatan enzim α-amilase secara in 

vitro. Aktivitas ini kemudian diperkuat melalui studi in silico, di mana 

senyawa fenolik seperti rutin dan kaempferol-3-O-rutinosida 

menunjukkan afinitas ikatan yang kuat terhadap α-amilase (Chigurupati 

et al., 2022).  

Penelitian in silico yang secara khusus mengeksplorasi interaksi 

molekuler senyawa bioaktif daun kelor terhadap protein target PPAR-γ 

dan reseptor SUR1 masih terbatas. Padahal, mekanisme interaksi 

spesifik antara senyawa bioaktif tersebut dengan kedua protein target 

molekuler ini belum sepenuhnya dipahami. Kedua protein ini merupakan 

target penting dalam terapi DM untuk upaya mengembangkan terapi 

yang lebih efektif sehingga diperlukan pemahaman mendalam mengenai 

target-target molekuler yang berperan dalam regulasi metabolisme 

glukosa. PPAR-γ mengatur ekspresi gen yang terlibat dalam peningkatan 

sensitivitas insulin, mengatur diferensiasi adiposit, dan menjaga 

homeostasis glukosa sehingga menjadi target utama dalam terapi 
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diabetes (Sharma & Patial, 2022). Sementara itu, reseptor sulfonilurea 

tipe 1 (SUR1) merupakan subunit regulator dari saluran kalium sensitif 

ATP (KATP) yang terdapat pada sel β pankreas, dan berperan penting 

dalam menghubungkan metabolisme glukosa dengan sekresi insulin 

(Martin et al., 2017). 

Pengembangan target makromolekul dan mekanisme kerja 

senyawa aktif menjadi penting dalam memfasilitasi optimalisasi 

aktivitas. Optimalisasi aktivitas senyawa target dapat dilakukan sesuai 

dengan pola interaksi target protein dengan memediasi efek 

farmakologis yang diketahui. Salah satu pendekatan yang dapat 

digunakan adalah molecular docking sebagai pendekatan awal untuk 

memprediksi afinitas ikatan antara senyawa aktif daun kelor dengan 

target protein tersebut.  Molecular docking dapat memprediksi kekuatan 

dan jenis interaksi ligan (senyawa daun kelor) terhadap situs aktif protein 

target, seperti PPAR-γ dan reseptor SUR1. Selain itu, molecular docking 

dapat memberikan gambaran prediktif mengenai nilai energi ikatan, jenis 

interaksi yang terbentuk, serta residu asam amino yang berperan dalam 

interaksi ligan-reseptor (Agus et al., 2023). Oleh karena itu, penelitian 

ini menjadi penting untuk mengungkap potensi senyawa bioaktif daun 

kelor dengan mengkaji interaksi molekuler sejumlah senyawa aktif daun 

kelor, memberikan gambaran mengenai afinitas dan stabilitas ikatan, dan 

membantu mengidentifikasi senyawa yang paling berpotensi dalam 

mengaktivasi protein target PPAR-γ atau modulator SUR1.  

 

B. Rumusan Masalah 

Berdasarkan latar belakang di atas maka didapatkan rumusan 

masalah seperti berikut: 

Pertama, senyawa aktif apa yang terkandung dalam daun kelor 

yang memiliki prediksi afinitas energi ikatan yang tinggi terhadap 

protein target PPAR-γ dan SUR1 berdasarkan hasil molecular docking? 

Kedua, senyawa aktif apa yang terkandung dalam daun kelor  

yang memiliki pola interaksi yang baik dengan residu asam amino pada 

situs aktif terhadap protein target PPAR-γ dan SUR1? 

Ketiga, apakah senyawa aktif daun kelor yang potensial terhadap 

protein target PPAR-γ dan SUR1 diprediksi aman secara in silico? 
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C. Tujuan Penelitian 

Berdasarkan rumusan masalah tersebut maka tujuan dari 

penelitian ini seperti berikut: 

Pertama, untuk mengetahui dan menganalisis senyawa aktif yang 

terkandung dalam daun kelor yang memiliki prediksi afinitas ikatan yang 

tinggi terhadap protein target PPAR-γ dan SUR1 berdasarkan hasil 

molecular docking. 

Kedua, untuk mengetahui dan menganalisis senyawa aktif yang 

terkandung dalam daun kelor yang memiliki pola interaksi yang baik 

dengan residu asam amino pada situs aktif terhadap protein target PPAR-

γ dan SUR1. 

Ketiga, untuk mengevaluasi keamanan senyawa aktif daun kelor 

yang memiliki potensi tertinggi terhadap protein target PPAR-γ dan 

SUR1 berdasarkan parameter toksisitas in silico. 

 

D. Manfaat Penelitian 

Manfaat dari penelitian ini adalah memperoleh informasi 

mengenai interaksi yang terbentuk antara senyawa aktif daun kelor 

dengan protein target PPAR-γ dan SUR1 melalui metode molecular 

docking serta profil prediksi toksisitas in silico, sebagai dasar potensi dan 

keamanan kandidat terapi antidiabetes yang berpeluang menjadi 

alternatif pengobatan bagi penderita DM. Bagi peneliti, penelitian ini 

bermanfaat dalam menambah wawasan mengenai data interaksi 

molekuler yang diperoleh, khususnya terkait afinitas dan jenis ikatan 

antara ligan uji dan protein target.  

 

 


