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Diabetes mellitus is a chronic metabolic disorder characterized by elevated 
blood glucose levels, necessitating the development of effective and relatively 
safe therapeutic candidates. Butterfly pea flower (Clitoria ternatea L.) 
kombucha is a natural-based fermented product containing various bioactive 
compounds, including vitexin. This study aimed to analyze the potential of 
vitexin from butterfly pea flower kombucha as an antidiabetic candidate using 
an in silico  approach involving molecular docking and the prediction of 
absorption, distribution, metabolism, excretion, and toxicity (ADME-Tox) 
profiles. The three-dimensional structure of the α-glucosidase enzyme (PDB 
code 8D43) served as the target receptor, while vitexin was used as the test 
ligand and glucose as the reference compound. Molecular docking was 
performed using AutoDockTools and AutoDock Vina, and ligand-receptor 
interactions were visualized using Discovery Studio Visualizer. ADME profiling 
was conducted using SwissADME, and toxicity prediction was performed using 
Toxtree. Molecular docking results revealed that vitexin had a binding affinity 
of −7.4 kcal/mol, which was lower (indicating stronger binding) than that of 
glucose (−4.9 kcal/mol). Interaction visualization showed the presence of 
hydrogen and hydrophobic interactions between vitexin and amino acid 
residues within the active site of α-glucosidase. ADME predictions indicated 
that vitexin met the analyzed pharmacokinetic parameters, while toxicity 
predictions classified it as Toxicity Class 4, with no predicted carcinogenic, 
hepatotoxic, or skin-toxic effects. Based on these results, vitexin demonstrates 
potential as an antidiabetic candidate capable of interacting with the α-
glucosidase enzyme; however, these findings remain predictive and require 
confirmation through in vitro and in vivo  testing. 

Kata Kunci Abstrak 

Antidiabetes; 
bunga telang; 

Diabetes melitus merupakan gangguan metabolik kronis yang ditandai dengan 
peningkatan kadar glukosa darah dan memerlukan pengembangan kandidat 
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terapi yang efektif dan relatif aman. Kombucha bunga telang (Clitoria ternatea 
L.) merupakan produk fermentasi berbasis bahan alam yang mengandung 
berbagai senyawa bioaktif, salah satunya viteksin. Penelitian ini bertujuan 
untuk menganalisis potensi senyawa viteksin dari kombucha bunga telang 
sebagai kandidat antidiabetes melalui pendekatan in silico menggunakan 
molecular docking serta prediksi profil absorpsi, distribusi, metabolisme, 
ekskresi, dan toksisitas (ADME-toksisitas). Struktur tiga dimensi enzim α-
glukosidase dengan kode PDB 8D43 digunakan sebagai reseptor target, 
sedangkan viteksin digunakan sebagai ligan uji dan glukosa sebagai 
pembanding. Molecular docking dilakukan menggunakan AutoDockTools dan 
AutoDock Vina, sedangkan visualisasi interaksi ligan–reseptor dilakukan 
menggunakan Discovery Studio Visualizer. Prediksi profil ADME dilakukan 
menggunakan SwissADME dan prediksi toksisitas menggunakan Toxtree. Hasil 
molecular docking menunjukkan bahwa viteksin memiliki nilai binding affinity 
sebesar −7,4 kkal/mol, lebih rendah dibandingkan glukosa sebesar −4,9 
kkal/mol. Visualisasi interaksi menunjukkan adanya interaksi hidrogen dan 
interaksi hidrofobik antara viteksin dengan residu asam amino pada sisi aktif 
α-glukosidase. Hasil prediksi ADME menunjukkan bahwa viteksin memenuhi 
parameter farmakokinetik yang dianalisis, sedangkan prediksi toksisitas 
menunjukkan viteksin termasuk dalam kelas toksisitas 4 dan tidak diprediksi 
bersifat karsinogenik maupun toksik terhadap hati dan kulit. Berdasarkan hasil 
tersebut, viteksin menunjukkan potensi sebagai kandidat senyawa antidiabetes 
yang dapat berinteraksi dengan enzim α-glukosidase. Namun, temuan ini masih 
bersifat prediktif dan perlu dikonfirmasi melalui pengujian in vitro dan in vivo 
 

©JIFA: JURNAL ILMIAH FARMASI ATTAMRU 
D 3 Farmasi Universitas Islam Madura 

 

 

PENDAHULUAN  

  Bahan pangan fungsional berbasis fermentasi semakin banyak dikembangkan 

karena berpotensi menghasilkan produk dengan kandungan senyawa bioaktif yang 

memiliki nilai kesehatan dan farmakologis. Salah satu produk fermentasi berbasis bahan 

alam yang banyak dikaji adalah kombucha bunga telang (Clitoria ternatea L.). Bunga 

telang diketahui mengandung berbagai metabolit sekunder, terutama golongan flavonoid, 

yang berpotensi memberikan aktivitas biologis. Proses fermentasi pada pembuatan 

kombucha dapat menghasilkan perubahan komposisi metabolit sehingga berpotensi 

meningkatkan nilai fungsional produk. Beberapa penelitian sebelumnya telah melaporkan 

potensi kombucha bunga telang sebagai sumber senyawa bioaktif dengan aktivitas 

antioksidan, antimikroba, antifungi, dan aktivitas farmakologis lainnya (Abdilah et al., 

2022; Rezaldi et al., 2021; Puspitasari et al., 2022; Rezaldi et al., 2022; Rezaldi et al., 

2024). 

  Salah satu senyawa bioaktif yang terdapat pada bunga telang adalah viteksin, yaitu 

senyawa flavonoid C-glikosida yang secara struktural termasuk turunan flavonoid. 
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Viteksin telah menjadi perhatian dalam penelitian bioteknologi komputasi karena 

karakteristik strukturnya memungkinkan terjadinya interaksi dengan berbagai target 

protein yang berkaitan dengan aktivitas biologis. Penelitian sebelumnya juga telah 

mengeksplorasi potensi viteksin melalui pendekatan bioinformatika, termasuk dalam 

kajian aktivitas antioksidan dan antikanker (Fadillah et al., 2024). Oleh karena itu, kajian 

terhadap interaksi viteksin dengan target protein yang berhubungan dengan metabolisme 

glukosa menjadi penting untuk dilakukan. 

  Diabetes melitus merupakan gangguan metabolik kronis yang ditandai dengan 

peningkatan kadar glukosa darah dan dapat menyebabkan berbagai komplikasi apabila 

tidak dikendalikan. Salah satu target penting dalam pengendalian kadar glukosa darah 

adalah enzim α-glukosidase. Enzim ini berperan dalam proses pemecahan karbohidrat 

menjadi glukosa. Penghambatan aktivitas α-glukosidase dapat memperlambat hidrolisis 

karbohidrat dan berpotensi mengurangi peningkatan kadar glukosa setelah konsumsi 

makanan. Oleh karena itu, α-glukosidase dapat digunakan sebagai salah satu target 

molekuler dalam pencarian kandidat senyawa antidiabetes berbasis bahan alam 

(Wijayanti et al., 2026). 

  Pendekatan in silico melalui molecular docking dapat digunakan untuk 

memprediksi kemampuan suatu senyawa dalam berinteraksi dengan protein target 

berdasarkan nilai afinitas ikatan dan pola interaksi ligan–reseptor. Pendekatan ini 

memungkinkan proses skrining awal terhadap senyawa bioaktif sebelum dilakukan 

pengujian biologis secara in vitro maupun in vivo. Selain molecular docking, prediksi 

profil absorpsi, distribusi, metabolisme, dan ekskresi (ADME) serta toksisitas dapat 

digunakan untuk memperoleh gambaran awal mengenai karakteristik farmakokinetik dan 

keamanan suatu kandidat senyawa. Kombinasi molecular docking, prediksi ADME, dan 

toksisitas dapat memberikan informasi awal yang lebih komprehensif mengenai 

kelayakan suatu senyawa untuk dikembangkan sebagai kandidat bioaktif (Kurniawati et 

al., 2023). 

  Berdasarkan uraian tersebut, viteksin dari kombucha bunga telang memiliki 

peluang untuk dikaji lebih lanjut sebagai kandidat senyawa antidiabetes melalui 

pendekatan bioteknologi komputasi. Penelitian ini dilakukan untuk menganalisis 

interaksi molekuler viteksin terhadap enzim α-glukosidase melalui molecular docking 

serta mengevaluasi prediksi profil ADME dan toksisitasnya. Hasil penelitian diharapkan 
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dapat memberikan informasi awal mengenai potensi viteksin sebagai kandidat senyawa 

antidiabetes berbasis bahan alam yang selanjutnya dapat dikonfirmasi melalui pengujian 

biologis secara eksperimental. 

 

METODE  

Desain dan Waktu Penelitian 

Penelitian ini merupakan penelitian deskriptif eksploratif berbasis in silico untuk 

menganalisis potensi senyawa viteksin dari kombucha bunga telang (Clitoria ternatea L.) 

sebagai kandidat antidiabetes melalui molecular docking, prediksi profil farmakokinetik 

(ADME), dan prediksi toksisitas. Penelitian dilaksanakan pada bulan Juli–Agustus 2025 

di Laboratorium Service Fakultas Matematika dan Ilmu Pengetahuan Alam (FMIPA), 

Universitas Pakuan, Bogor. 

Alat dan Bahan Penelitian 

  Perangkat keras yang digunakan berupa komputer Lenovo System Model 82R7 

dengan prosesor 12th Gen Intel® Core™ i5-1235U, memori 16 GB RAM, dan sistem 

operasi yang mendukung perangkat lunak analisis in silico. Perangkat lunak dan basis 

data yang digunakan meliputi Microsoft Excel 2021, PubChem, Protein Data Bank 

(PDB), MarvinSketch, VegaZZ, AutoDockTools, AutoDock Vina, PyMOL, Discovery 

Studio Visualizer, SwissADME, dan Toxtree. 

  Bahan yang digunakan dalam penelitian berupa struktur tiga dimensi senyawa 

viteksin sebagai ligan uji, struktur enzim α-glukosidase sebagai reseptor dengan PDB ID 

8D43, serta glukosa sebagai senyawa pembanding. Struktur molekul viteksin diperoleh 

dari basis data PubChem, sedangkan struktur protein target diperoleh dari Protein Data 

Bank. 

Tahapan Penelitian 

Tahapan penelitian meliputi: (1) pengunduhan dan preparasi struktur protein α-

glukosidase; (2) pengunduhan dan preparasi struktur ligan viteksin; (3) validasi metode 

molecular docking melalui redocking ligan native; (4) molecular docking viteksin 

terhadap α-glukosidase; (5) visualisasi interaksi ligan–reseptor; (6) prediksi profil 

ADME; dan (7) prediksi toksisitas. 



7 JIFA: JURNAL ILMIAH FARMASI ATTAMRU, Vol. 7, No.2,(Agustus, 2026) 

 

Wijayanti - Studi Biotekfarmaka Molecular | 144  

 

Pengunduhan dan Preparasi Protein Target 

Struktur tiga dimensi enzim α-glukosidase diperoleh dari Protein Data Bank 

(PDB) dengan kode PDB ID 8D43. Struktur protein yang diperoleh dipersiapkan 

menggunakan AutoDockTools. Preparasi protein dilakukan dengan menghilangkan 

molekul air dan memisahkan ligan yang terdapat pada kompleks protein, kemudian 

menambahkan atom hidrogen polar dan muatan parsial yang diperlukan untuk proses 

molecular docking. Struktur protein hasil preparasi selanjutnya disimpan dalam format 

PDBQT. (Mc Conkey et al., 2022).  

Penentuan situs aktif dilakukan berdasarkan posisi ligan native pada kompleks 

protein. Grid box kemudian ditentukan untuk mencakup area situs pengikatan yang 

relevan dengan aktivitas katalitik α-glukosidase. 

Preparasi Ligan Viteksin 

Struktur dua dimensi senyawa viteksin diperoleh melalui basis data PubChem. 

Struktur tersebut kemudian dibuat dan diperiksa menggunakan MarvinSketch 

berdasarkan informasi struktur atau SMILES senyawa viteksin. Struktur tiga dimensi 

ligan selanjutnya dioptimasi secara geometris menggunakan VegaZZ untuk memperoleh 

konformasi dengan kondisi energi yang sesuai sebelum digunakan dalam proses 

molecular docking. (Urief et al., 2011).  

Ligan hasil preparasi disimpan dalam format yang kompatibel dengan perangkat 

lunak molecular docking, yaitu PDBQT, setelah dilakukan penyesuaian atom hidrogen 

berdasarkan muatan yang dibutuhkan. 

Validasi  Molecular Docking 

Validasi metode molecular docking dilakukan melalui metode redocking, yaitu 

dengan menambatkan kembali ligan native pada protein target α-glukosidase. Proses 

redocking dilakukan menggunakan AutoDockTools dan AutoDock Vina pada lokasi 

pengikatan yang sama dengan ligan native.  

Validitas protokol docking dievaluasi berdasarkan nilai Root Mean Square 

Deviation (RMSD) antara posisi ligan hasil redocking dengan posisi ligan native pada 

struktur kristal. Nilai RMSD ≤ 2,5 Å digunakan sebagai batas penerimaan validitas 
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metode docking. Visualisasi posisi ligan dilakukan menggunakan PyMOL(Schoichet, 

2004). 

Molecular Docking Viteksin terhadap α-Glukosidase 

Setelah protokol docking dinyatakan valid, dilakukan molecular docking terhadap 

ligan uji berupa viteksin dan senyawa pembanding berupa glukosa. Docking dilakukan 

menggunakan AutoDock Vina dengan protein α-glukosidase sebagai reseptor dan area 

grid box yang telah ditentukan berdasarkan situs pengikatan ligan native (Jain, 2004). 

Parameter utama yang diamati adalah nilai binding affinity yang dinyatakan dalam 

kkal/mol. Nilai binding affinity yang lebih rendah menunjukkan prediksi afinitas ikatan 

yang lebih kuat antara ligan dan reseptor. Hasil docking selanjutnya digunakan untuk 

menentukan pose atau orientasi ligan yang paling memungkinkan pada situs aktif α-

glukosidase. 

Analisis dan Visualisasi Interaksi Ligan–Reseptor 

 Kompleks hasil molecular docking divisualisasikan menggunakan Discovery 

Studio Visualizer dalam bentuk dua dimensi (2D) dan tiga dimensi (3D). Analisis 

dilakukan terhadap jenis interaksi antara viteksin dan residu asam amino pada sisi 

pengikatan α-glukosidase. 

 Interaksi yang diamati meliputi ikatan hidrogen, interaksi hidrofobik, interaksi π–

π, dan interaksi π–alkil apabila terbentuk. Pola interaksi viteksin kemudian dibandingkan 

dengan interaksi ligan pembanding untuk memperoleh gambaran mengenai kemungkinan 

keterikatan viteksin pada situs aktif α-glukosidase. 

Prediksi Profil ADME 

 Prediksi profil farmakokinetik dilakukan menggunakan SwissADME. Struktur 

atau SMILES senyawa viteksin dimasukkan ke dalam sistem SwissADME untuk 

memperoleh prediksi karakteristik absorpsi, distribusi, metabolisme, dan ekskresi 

(ADME). 

 Parameter yang diamati meliputi karakteristik fisikokimia dan parameter 

farmakokinetik yang tersedia pada SwissADME, termasuk evaluasi terhadap aturan 

Lipinski sebagai salah satu parameter awal drug-likeness. Hasil prediksi digunakan untuk 
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memberikan gambaran awal mengenai karakteristik farmakokinetik viteksin sebagai 

kandidat senyawa bioaktif. 

Prediksi Toksisitas 

 Prediksi toksisitas senyawa viteksin dilakukan menggunakan perangkat lunak 

Toxtree. Analisis dilakukan berdasarkan parameter toksikologi yang tersedia pada 

perangkat lunak tersebut, termasuk Cramer Rule dan sistem prediksi toksisitas yang 

tersedia. Hasil prediksi digunakan untuk memperoleh gambaran awal mengenai potensi 

toksik dan keamanan senyawa viteksin. Data toksisitas diinterpretasikan sebagai hasil 

prediksi komputasi dan tidak dianggap sebagai bukti toksisitas atau keamanan secara 

eksperimental. 

Analisis Data 

 Data molecular docking dianalisis berdasarkan nilai binding affinity, RMSD hasil 

validasi, dan pola interaksi ligan–reseptor. Data prediksi ADME dan toksisitas dianalisis 

secara deskriptif berdasarkan parameter yang dihasilkan oleh masing-masing perangkat 

lunak. Seluruh hasil digunakan untuk mengevaluasi potensi viteksin sebagai kandidat 

senyawa antidiabetes secara in silico. 

HASIL DAN PEMBAHASAN 

Preparasi Makromolekul Target α-Glukosidase 

 Struktur tiga dimensi enzim α-glukosidase yang digunakan sebagai protein target 

diperoleh dari Protein Data Bank (PDB) dengan kode PDB ID 8D43. Struktur tersebut digunakan 

sebagai reseptor dalam analisis molecular docking untuk mengevaluasi potensi interaksi senyawa 

viteksin dengan sisi aktif enzim α-glukosidase. Pada tahap preparasi, struktur protein dibersihkan 

dari molekul air dan komponen yang tidak dibutuhkan dalam proses docking, kemudian dilakukan 

penambahan atom hidrogen polar dan penyesuaian muatan menggunakan AutoDockTools. Situs 

pengikatan ditentukan berdasarkan posisi ligan native pada struktur kompleks protein. 

  Preparasi protein merupakan tahap penting dalam molecular docking karena 

struktur reseptor yang digunakan akan memengaruhi hasil prediksi interaksi ligan–

reseptor. Dalam penelitian ini, penentuan area docking dilakukan pada wilayah yang 

berkaitan dengan situs pengikatan ligan native sehingga interaksi viteksin dapat dianalisis 

pada lokasi yang relevan secara struktural. 

Preparasi dan Karakteristik Ligan Viteksin 

Ligan yang digunakan dalam penelitian ini adalah viteksin, yaitu senyawa 

flavonoid C-glikosida yang diperoleh dari basis data PubChem. Struktur viteksin 
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kemudian dipersiapkan dalam bentuk tiga dimensi dan dilakukan optimasi geometri 

sebelum digunakan dalam molecular docking. 

Secara struktural, viteksin memiliki gugus hidroksil dan sistem cincin aromatik 

serta bagian glikosida yang memungkinkan terbentuknya berbagai interaksi dengan 

residu asam amino pada protein target. Keberadaan gugus polar pada struktur viteksin 

memungkinkan pembentukan interaksi hidrogen, sedangkan bagian aromatik dapat 

berkontribusi terhadap interaksi nonpolar dengan residu pada sisi pengikatan protein 

(Gambar 1).  

 

Gambar 1. Struktur Kimia dua dimensi senyawa viteksin 

Preparasi struktur ligan diperlukan untuk memperoleh konformasi yang sesuai 

sebelum proses docking. Struktur tiga dimensi yang telah dipreparasi kemudian 

digunakan sebagai ligan uji terhadap enzim α-glukosidase. 

Validasi Molecular Docking 

Validasi molecular docking dilakukan melalui metode redocking ligan native 

terhadap protein target. Validasi ini bertujuan untuk mengetahui kemampuan protokol 

docking dalam mereproduksi posisi ligan pada situs pengikatan protein. 

Hasil validasi menunjukkan nilai RMSD sebesar 1,836 Å. Nilai tersebut berada 

di bawah batas 2,5 Å yang digunakan dalam penelitian ini sebagai kriteria penerimaan 

validitas protokol docking. Hasil tersebut menunjukkan bahwa protokol molecular 

docking yang digunakan memiliki kemampuan yang memadai dalam mereproduksi 

posisi ligan native pada situs pengikatan protein (Tabel 1).  

Tabel 1. Hasil validasi molecular docking melalui metode redocking 

Parameter Hasil 

Binding affinity terbaik −4,63 

RMSD 1,836 Å 

Kriteria RMSD ≤ 2,5 Å 

Status validasi Memenuhi kriteria 
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Nilai RMSD yang rendah menunjukkan adanya kesesuaian antara pose ligan hasil 

redocking dan posisi ligan native pada struktur protein. Dengan demikian, protokol 

docking yang digunakan dapat diterapkan untuk menganalisis interaksi viteksin terhadap 

protein target. 

Molecular Docking Viteksin terhadap α-Glukosidase 

Setelah protokol docking dinyatakan memenuhi kriteria validasi, molecular 

docking dilakukan terhadap senyawa viteksin. Hasil docking menunjukkan bahwa 

viteksin memiliki nilai binding affinity sebesar −7,4 kkal/mol, sedangkan glukosa 

sebagai senyawa pembanding memiliki nilai sebesar −4,9 kkal/mol. Nilai binding affinity 

yang lebih rendah menunjukkan prediksi afinitas ikatan yang lebih kuat dalam simulasi 

docking. 

Hasil tersebut menunjukkan bahwa berdasarkan simulasi komputasi, viteksin 

memiliki afinitas prediksi yang lebih baik terhadap α-glukosidase dibandingkan glukosa 

yang digunakan sebagai pembanding. Namun, hasil molecular docking tidak dapat secara 

langsung diinterpretasikan sebagai bukti penghambatan enzim secara eksperimental. 

Hasil ini lebih tepat digunakan sebagai indikasi awal adanya kemungkinan interaksi 

viteksin dengan target α-glukosidase (Gambar 2).  

 

 

 

 

Gambar 2. Hasil molecular docking senyawa viteksin terhadap enzim α-glukosidase 

Perbedaan nilai binding affinity tersebut menunjukkan bahwa viteksin memiliki 

kemungkinan membentuk kompleks yang relatif stabil dengan protein target. Meskipun 

demikian, kekuatan interaksi yang diprediksi melalui docking perlu dikonfirmasi melalui 

pengujian biologis, khususnya uji inhibisi α-glukosidase secara in vitro. 

Analisis Interaksi Viteksin dengan Residu Asam Amino α-Glukosidase 

Visualisasi kompleks viteksin–α-glukosidase dilakukan menggunakan Discovery 

Studio Visualizer untuk mengidentifikasi interaksi antara ligan dan residu asam amino 

pada sisi pengikatan protein. Hasil visualisasi menunjukkan adanya beberapa jenis 

interaksi molekuler, terutama interaksi hidrogen dan interaksi hidrofobik. 

Interaksi hidrogen dapat terjadi melalui gugus hidroksil pada struktur viteksin 

dengan residu asam amino yang memiliki karakteristik polar. Interaksi tersebut dapat 

berkontribusi terhadap kestabilan kompleks ligan–reseptor. Selain itu, bagian cincin 

aromatik pada viteksin dapat berkontribusi terhadap interaksi hidrofobik dengan residu 

nonpolar pada area pengikatan (Gambar 3). 
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Gambar 3. Visualisasi interaksi molekuler viteksin dengan α-glukosidase dalam bentuk 

2D dan 3D 

Visualisasi tiga dimensi menunjukkan bahwa viteksin berada pada kantong 

pengikatan protein target. Orientasi ligan pada kantong tersebut memberikan indikasi 

bahwa struktur viteksin dapat beradaptasi dengan lingkungan sisi pengikatan α-

glukosidase. Interaksi yang terbentuk menjadi salah satu dasar untuk menjelaskan nilai 

binding affinity yang diperoleh dari molecular docking. 

Namun, keberadaan interaksi molekuler dalam simulasi docking belum dapat 

memastikan mekanisme inhibisi enzim secara eksperimental. Oleh karena itu, hasil 

interaksi ini harus dipandang sebagai prediksi awal yang memerlukan validasi melalui 

pengujian aktivitas α-glukosidase secara in vitro. 

Prediksi Profil ADME (Adsorpsi, Distribusi, Metabolisme, dan Eksresi) 

Viteksin 

Prediksi profil farmakokinetik senyawa viteksin dilakukan menggunakan 

SwissADME. Analisis ini bertujuan memperoleh gambaran awal mengenai karakteristik 

absorpsi, distribusi, metabolisme, dan ekskresi senyawa berdasarkan struktur 

molekulnya. Hasil prediksi menunjukkan bahwa viteksin memenuhi parameter ADME 

yang dianalisis dalam penelitian ini dan dapat dievaluasi berdasarkan aturan Lipinski 

sebagai salah satu parameter drug-likeness. Hasil tersebut menunjukkan bahwa 

berdasarkan prediksi komputasi, viteksin memiliki karakteristik fisikokimia yang dapat 

dipertimbangkan untuk pengembangan lebih lanjut sebagai kandidat senyawa bioaktif 

(Tabel 2). 

Tabel 2. Prediksi profil ADME dan drug-likeness senyawa viteksin 

Parameter Hasil prediksi 

Senyawa Viteksin 

Analisis SwissADME 

Profil ADME 

Drug-likeness Berdasarkan aturan Lipinski 

Interpretasi Kandidat untuk kajian lebih lanjut 
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Hasil prediksi ADME tidak dapat disamakan dengan hasil pengukuran 

farmakokinetik pada hewan atau manusia. Oleh karena itu, hasil ini hanya memberikan 

gambaran awal mengenai karakteristik farmakokinetik viteksin dan masih memerlukan 

konfirmasi melalui penelitian eksperimental. 

Prediksi Toksisitas Viteksin 

Prediksi toksisitas dilakukan menggunakan perangkat lunak Toxtree. Berdasarkan 

hasil prediksi yang diperoleh, viteksin termasuk dalam kelas toksisitas 4. Selain itu, hasil 

prediksi yang dilaporkan dalam penelitian menunjukkan bahwa viteksin tidak diprediksi 

memiliki potensi karsinogenik serta tidak diprediksi toksik terhadap hati dan kulit (tabel 

3).  

Tabel 3. Prediksi toksisitas senyawa viteksin 

Parameter Hasil 

Senyawa Viteksin 

Perangkat lunak Toxtree 

Kelas toksisitas Kelas 4 

Potensi karsinogenik Tidak diprediksi 

Toksisitas hati Tidak diprediksi 

Toksisitas kulit Tidak diprediksi 

Hasil tersebut memberikan informasi awal mengenai profil keamanan viteksin 

berdasarkan pendekatan komputasi. Namun, hasil prediksi toksisitas tidak dapat 

menggantikan pengujian toksikologi secara eksperimental. Oleh karena itu, diperlukan 

penelitian lanjutan untuk mengonfirmasi profil keamanan viteksin melalui uji in vitro, in 

vivo, dan apabila diperlukan pengujian toksikologi yang lebih komprehensif. 

Integrasi Hasil Molecular Docking, ADME, dan Toksisitas 

Secara keseluruhan, hasil penelitian menunjukkan bahwa viteksin memiliki 

potensi untuk berinteraksi dengan enzim α-glukosidase berdasarkan molecular docking. 

Nilai binding affinity sebesar −7,4 kkal/mol lebih rendah dibandingkan glukosa sebesar 

−4,9 kkal/mol, sedangkan hasil visualisasi menunjukkan adanya interaksi molekuler 

antara viteksin dan residu asam amino pada sisi pengikatan protein. 

Selain hasil docking, prediksi ADME menunjukkan karakteristik farmakokinetik 

yang dapat dipertimbangkan dalam pengembangan lebih lanjut, sedangkan prediksi 

toksisitas menunjukkan profil toksisitas yang relatif rendah berdasarkan parameter yang 

digunakan. Dengan demikian, kombinasi hasil molecular docking, ADME, dan toksisitas 

memberikan dasar komputasi awal untuk mempertimbangkan viteksin sebagai kandidat 

senyawa antidiabetes. 

Meskipun demikian, penelitian ini merupakan studi in silico, sehingga hasil yang 

diperoleh bersifat prediktif. Afinitas ikatan, pola interaksi, karakteristik ADME, dan 
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profil toksisitas yang diperoleh belum dapat dianggap sebagai bukti efektivitas maupun 

keamanan secara biologis. Penelitian lanjutan berupa uji inhibisi α-glukosidase secara in 

vitro, pengujian aktivitas biologis, serta penelitian in vivo diperlukan untuk 

mengonfirmasi potensi viteksin sebagai kandidat antidiabetes. 

KESIMPULAN  

  Viteksin dari kombucha bunga telang (Clitoria ternatea L.) berpotensi sebagai 

kandidat antidiabetes berdasarkan pendekatan in silico. Viteksin menunjukkan binding 

affinity sebesar −7,4 kkal/mol terhadap α-glukosidase, lebih baik dibandingkan glukosa 

sebesar −4,9 kkal/mol, serta membentuk interaksi hidrogen dan hidrofobik dengan residu 

protein target. Prediksi ADME menunjukkan karakteristik yang mendukung 

pengembangan lebih lanjut, sedangkan prediksi toksisitas menempatkan viteksin pada 

kelas toksisitas 4 tanpa prediksi karsinogenik, hepatotoksik, dan toksisitas kulit. Hasil ini 

masih bersifat prediktif dan perlu dikonfirmasi melalui uji in vitro dan in vivo. 
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