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ABSTRAK 

 

LORENSIUS GIOVANI IMANUEL 2025, STUDI DOCKING MOLEKULER 

DAN PREDIKSI PROFIL ADME TANAMAN MATOA (Pometia pinnata J.R. 

Forst. & G. Forst) SEBAGAI ANTIHIPERTENSI, SKRIPSI PROGRAM 

STUDI FARMASI FAKULTAS FARMASI, UNIVERSITAS SETIA BUDI 

SURAKARTA. Dibimbing oleh Dr. Nuraini Harmastuti, S.Si., M.Si. dan apt. 

Ismi Puspitasari, S. Farm., M.Farm. 

 

Tanaman matoa (Pometia pinnata J.R. Forst. & G. Forst) merupakan salah 

satu tanaman tradisional yang diketahui memiliki potensi sebagai antihipertensi. 

Tujuan dari penelitian ini adalah untuk mengetahui affinitas dan pola interaksi 

senyawa metabolit sekunder tanaman matoa terhadap protein target antihipertensi.  

 Metode in silico yang digunakan dalam penelitian ini adalah docking 

molecular dan prediksi profil ADME. Struktur senyawa metabolit sekunder di 

skrining dari jurnal di google scholar dari tanaman matoa diambil dari pubchem, 

kemudian dipreparasi menggunakan Biovia DS dan dilakukan optimasi struktural 

terhadap ligan menggunakan PyRx: Openbable. Protein target antihipertensi diambil 

dari situs PDB. Protein target dipreparasi dengan menggunakan Biovia DS untuk 

menghapus air, ion, ligan asli, dan penambahan atom hidrogen. Dilakukan validasi 

docking menggunakan Yasara. Docking antara ligan dan protein target dilakukan 

menggunakan PLANTS1.2. Pada Penelitian ini juga dilakukan Prediksi profil ADME 

dari senyawa tanaman matoa menggunakan ADMETlab3.0.  

Hasil penelitian menunjukkan dari sebelas senyawa tanaman matoa empat 

senyawa memiliki pola interaksi dan afinitas yang baik menyerupai native ligan 

antihipertensi ACE dan AT1 yaitu Kampferol-3-O-glukosida, Kaempferol-3-O-

rutinoside, Quercetin-3-O-glucoside, dan Quercetin-3-O-rhamnoside. Prediksi profil 

ADME keempat senyawa tidak memiliki kemampuan menembus sawar darah otak. 

Keempat senyawa memiliki absorpsi yang baik pada plasma darah tapi tidak pada 

jaringan, difusi pasif yang buruk tetapi difusi aktif yang baik, tidak melewati first pass 

metabolisme di usus dan hati, obat dengan efek kerja cepat.   

 

Kata Kunci : Matoa (Pometia pinnata J.R. Forst. & G. Forst), Docking Molekuler, 

Hipertensi, Prediksi Profil ADME. 
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ABSTRACT 

 

LORENSIUS GIOVANI IMANUEL 2025, MOLECULAR DOCKING STUDY 

AND ADME PROFILE PREDICTION OF MATOA PLANT (Pometia pinnata 

J.R. Forst. & G. Forst) AS AN ANTIHYPERTENSIVE, THESIS FOR THE 

PHARMACY STUDIES PROGRAM, FACULTY OF PHARMACY, SETIA 

BUDI UNIVERSITY, SURAKARTA. Supervised by Dr. Nuraini Harmastuti, 

S.Sc., M.Si. and Ismi Puspitasari, S. Farm., M.Farm. 

 

Matoa plant (Pometia pinnata J.R. Forst. & G. Forst) is one of the traditional 

plants known to have potential as an antihypertensive. The aim of this study is to 

determine the affinity and interaction pattern of secondary metabolite compounds 

from the matoa plant with antihypertensive target proteins. 

The in silico methods used in this study are molecular docking and ADME 

profile prediction. The structure of secondary metabolite compounds was screened 

from journals on Google Scholar from the matoa plant, taken from PubChem, then 

prepared using Biovia DS and structural optimization of the ligan was carried out 

using PyRx: Openbable. The antihypertensive target protein was obtained from the 

PDB site. The target protein was prepared using Biovia DS to remove water, ions, 

original ligans, and to add hydrogen atoms. Docking validation was performed using 

Yasara. Docking between the ligan and target protein was carried out using 

PLANTS1.2. This study also performed ADME profile prediction of matoa plant 

compounds using ADMETlab3.0. 

Research results show that out of eleven compounds from the matoa plant, 

four compounds exhibit good interaction patterns and affinities similar to the native 

antihypertensive ligands ACE and AT1, namely Kaempferol-3-O-glucoside, 

Kaempferol-3-O-rutinoside, Quercetin-3-O-glucoside, and Quercetin-3-O-

rhamnoside. From the predicted ADME profile, the four compounds do not have the 

ability to cross the blood-brain barrier. The four compounds have good absorption in 

the blood plasma but not in tissues, poor passive diffusion but good active diffusion, 

do not undergo first-pass metabolism in the intestines and liver, and are drugs with a 

rapid action effect. 

 

Key Words :  Matoa (Pometia pinnata, J.R. Forst. & G. Forst), Molecular 

Docking, Hypertension, Prediction Of Its ADME Profile 
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BAB I 

PENDAHULUAN 

 

A. Latar Belakang 

Berdasarkan riset yang dilakukan oleh departemen kesehatan 

Indonesia, menurut Survei Kesehatan Indonesia (SKI) 2023 dan studi 

kohor penyakit tidak menular (PTM) pada periode 2011-2021 

hipertensi adalah salah satu faktor risiko tertinggi penyebab kematian di 

Indonesia pada posisi keempat dengan persentase 10,2%. Data SKI 

2023 menunjukkan bahwa hipertensi sebanyak 22,2% adalah penyebab 

disabilitas (melihat, mendengar, berjalan) pada 59,1% penduduk 

berusia 15 tahun ke atas di mana sebanyak 53,5% dan penyakit tersebut 

adalah PTM.  

Penyakit hipertensi dapat disebabkan oleh etiologi yang tidak 

diketahui (primer atau hipertensi esensial) atau dari suatu penyebab 

tertentu (hipertensi sekunder). Hipertensi sekunder (<10% kasus) 

biasanya disebabkan oleh penyakit ginjal kronis (PGK) atau penyakit 

renovaskular. Kondisi lain yang dapat menyebabkan hipertensi adalah 

adalah sindrom cushing, koarktasi aorta (penyempitan aorta jantung 

atau pembuluh darah utama dan paling besar), apnea tidur obstruktif, 

hiperparatiroidisme, pheochromocytoma, aldosteronisme primer, 

hipertiroidisme, penggunaan obat-obat tertentu (Dipiro et al.,2023).  

Berdasarkan penelitian yang dilakukan oleh (Purwidyaningrum 

et al.,2017) ekstrak dan fraksi dari daun matoa (pometia pinnata J.R. 

Forst. & G. Forst) ditemukan bahwa daun matoa memmiliki efek untuk 

menurunkan tekanan darah (antihipertensi) terhadap tikus yang 

diinduksi NaCl-prednisolone untuk mensimulasikan efek hipertensi, 

akan tetapi efek yang ditemukan tidak linear atau berbanding lurus 

dengan dosis yang diberikan dan tidak mengurangi produksi kolagen 

pada miokardium jantung. Pada penelitian yang telah dilakukan (Elisa 

et al., 2020) ditemukan bahwa senyawa flavonoid (Quercetin-3-O-

rhamnoside) dapat memberikan efek penurunan tekanan darah pada 

tikus yang diinduksi dengan angiotensin II. Berdasarkan penelitian 

dosis terapi yang paling efektif untuk ekstrak daun matoa dalam 

menurunkan tekanan darah adalah 300mg/kgBB tikus.  

Studi mengenai tanaman matoa sebagai antihipertensi 

kebanyakan dilakukan secara in vivo, belum ada studi yang dilakukan 

secara in silico seperti docking molecular untuk mengetahui pola 
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interaksi dan affinitas antara ligan dengan protein target sebagai 

antihipertensi. Docking molekuler meliputi menemukan model 

pengikatan yang paling bagus dari ligan ke target yang diminati. 

(Morris & Lim-wilby,2008). Molecular docking merupakan salah 

metode in silico yang bisa digunakan untuk memperkirakan hubungan 

dan afinitas antara salah satu ligan dengan suatu makromolekul 

(protein) dengan cara memposisikan pada tempat tertentu, pada struktur 

protein target (structure based) dengan dikomputasi menggunakan 

software atau webserver. Kegunaan molecular docking adalah untuk 

mengetahui interaksi antara ligan atau senyawa dengan protein target. 

Docking ligan dan protein bertujuan untuk memahami dan 

memprediksi kemungkinan adanya ikatan molekul, afinitas dari suatu 

ikatan, dan interaksi obat dengan asam amino yang terdapat pada 

protein target (Dewi et al.,2023). Dari penelitian yang dilakukan oleh 

(Elisa et al.,2020) diketahui bahwa secara in vivo senyawa dalam 

tanaman matoa bekerja dengan mempengaruhi angiotensin II oleh 

karena itu dipilih reseptor Angiotensin II tipe 1 (AT1). Dipilih protein 

Angiotensi Converting Enzim (ACE) karena Angiotensin I akan diubah 

menjadi angiotensin II oleh ACE dari paru-paru. Angiotensin II akan 

menyebabkan penyempitan pembuluh darah dan meningkatkan 

pelepasan aldosteron dari kelenjar adrenal, yang kemudian 

mengakibatkan reabsorpsi natrium. Akibatnya, hormon antidiuretik dari 

kelenjar hipofisis juga akan ikut dilepaskan untuk menyebabkan 

reabsorpsi air. Jika keduanya digabungkan, maka akan memberikan 

efek peningkatan volume darah dan tekanan darah (Adua.2022). 

Penelitian molecular docking ini dipilih software PLANTS1.2, pymol, 

Yasara dan Biovia Discovery Studio dikarenakan biaya yang ekonomis 

sederhana untuk digunakan serta bisa digunakan dengan baik pada 

perangkat keras yang tersedia.  

Studi farmakokinetika tanaman matoa dilakukan untuk 

mengetahui apakah obat bisa masuk ke dalam tubuh dan melalui proses 

ADME dengan baik sebelum akhirnya terikat pada reseptor yang 

ditargetkan. Dalam kefarmasian pemahaman mengenai farmakokinetik 

menjadi landasan yang sangat penting dalam pengembangan obat, 

pemilihan dosis yang tepat, serta pemahaman terhadap efek dan 

interaksi obat dalam tubuh manusia. Konsep dasar ilmu 

farmakokinetik, yang meliputi proses absorpsi, distribusi, metabolisme, 

dan eliminasi (ADME) obat dalam tubuh manusia (Salman et al.,2024). 
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Oleh karena itulah prediksi profil farmakokinetika adalah metode in 

silico yang penting untuk dilakukan dalam penelitian setelah dilakukan 

prediksi affinitas dan pola interaksi dari hasil metode Docking 

molecular dengan senyawa metabolit sekunder dalam tanaman matoa 

protein target antihipertensi, webserver ADMETlab 3.0 dipilih pada 

penelitian ini karena sederhana dan ekonomis untuk digunakan. 

 

B. Rumusan masalah 

Berdasarkan latar belakang di atas maka didapatkan rumusan 

masalah seperti berikut: 

Pertama, bagaimana afinitas dan pola interaksi metabolit 

sekunder dalam tanaman matoa terhadap protein target dalam aktivitas 

sebagai antihipertensi terutama pada protein target ACE dan AT1 

menggunakan metode docking molekuler? 

Kedua, bagaimana prediksi profil absorpsi, distribusi, 

metabolisme, dan ekskresi dari senyawa metabolit sekunder tanaman 

matoa? 

 

C. Tujuan penelitian  

Berdasarkan rumusan masalah tersebut maka tujuan dari 

penelitian ini seperti berikut: 

Pertama, untuk memahami afinitas dan pola interaksi metabolit 

sekunder dalam tanaman matoa terhadap protein target sebagai 

antihipertensi terutama pada protein target ACE dan AT1 menggunakan 

metode molukuler docking. 

Kedua, untuk memahami profil absorpsi, distribusi, 

metabolisme, dan ekskresi dari senyawa metabolit sekunder tanaman 

matoa. 

 

D. Manfaat penelitian  

Manfaat yang bisa didapatkan dari penelitian ini adalah untuk 

menambah wawasan tentang affinitas dan pola interaksi tanaman matoa 

terhadap protein target ACE dan AT1 serta prediksi profil absorpsi, 

distribusi, metabolisme, dan ekskresi senyawa metabolit sekunder 

dalam tanaman matoa.   

  


