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ABSTRAK

PROFIL KIMIA DAN EVALUASI INHIBITOR a-Glukosidase DARI LIMA
SPESIES Stereocaulon: ANALISIS LC-MS/MS DAN PENDEKATAN IN
SILICO
OLEH:

VEKI FANIA AYU MELANI
NIM: 2211012004

(Program Studi Sarjana Farmasi)

Diabetes melitus merupakan penyakit kronis yang membutuhkan alternatif
pengobatan alami dengan efek samping minimal. Genus Stereocaulon dikenal kaya
metabolit sekunder, namun potensinya sebagai inhibitor a-Glukosidase belum
banyak dieksplorasi. Penelitian ini mengevaluasi profil kimia dan aktivitas inhibitor
a-Glukosidase dari lima spesies Stereocaulon (S. graminosum, S. massartianum, S.
montagneanum, S. halei, dan S. verruculigerum) secara in vitro dan in silico. Profil
kimia dianalisis menggunakan LC-MS/MS. Aktivitas inhibitor diuji menggunakan
metode KLT-bioautografi dan ICsg, diikuti pendekatan in silico melalui molecular
docking (GNINA), molecular dynamics simulation (GROMACS), dan prediksi
ADMET (pkCSM). LC-MS/MS'mendeteksi 52 senyawa pada ekstrak etil asetat (29
teridentifikasi) dan 73 senyawa pada ekstrak metanol (18 teridentifikasi),
didominasi golongan depsida, depsidon, dan polifenol/mono aromatik. KLT-
bioautografi mengidentifikasi tujuh senyawa aktif: atranol, atranorin, MOC, etil
hematomat, asam stiktat, asam lobarat, dan asam bourgeanat. Ekstrak etil asetat S.
halei (ICso = 15,084 pg/mL) dan S. verruculigerum (ICso = 11,103 ng/mL) memiliki
aktivitas inhibitor yang lebih kuat dibandingkan akarbose (ICso = 101,333 pg/mL).
Molecular dynamics simulation menunjukkan bahwa kedua kompleks protein-ligan
cenderung stabil sepanjang 100 ns simulasi. Prediksi ADMET menunjukkan kedua
senyawa tidak bersifat mutagenik, tidak hepatotoksik dan memiliki profil
farmakokinetik yang layak. Kelima spesies Stereocaulon diduga memiliki aktivitas
inhibitor a-Glukosidase, dengan S. halei dan S. verruculigerum menunjukkan
potensi yang lebih besar. Ketujuh senyawa yang teridentifikasi diduga berpotensi
memiliki aktivitas inhibitor berdasarkan hasil KLT-bioautografi dan pendekatan in
silico.

Kata Kunci: Stereocaulon, o-Glukosidase, LC-MS/MS, in silico.
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ABSTRACT

CHEMICAL PROFILING AND EVALUATION OF a-GLUCOSIDASE
INHIBITOR FROM FIVE SPECIES OF Stereocaulon: LC-MS/MS
ANALYSIS AND IN SILICO APPROACH
By:

VEKI FANIA AYU MELANI
Student ID Number: 2211012004

(Bachelor of Pharmacy)

Diabetes mellitus is a chronic disease that requires alternative natural therapies with
minimal side effects. The genus Stereocaulon is rich in secondary metabolites, yet
its a-Glucosidase inhibitory potential remains underexplored. This study evaluated
the chemical profiles and a-Glucosidase inhibitory activity of five Stereocaulon
species (S. graminosum, S. massartianum, S. montagneanum, S. halei, and S.
verruculigerum) using 1Cso, ,TLC-bioautography and in silico approaches.
Chemical profiling by LC-MS/MS revealed 52 compounds in ethyl acetate extracts
(29 identified) and 73 in methanol extracts (18 identified), mainly depsides,
depsidones, and polyphenols/mono aromatics. TLC-bioautography assays
identified seven active compounds: atranol, atranorin, MOC, ethyl haematommate,
stictic acid, lobaric acid, and bourgeanic acid. The ethyl acetate extracts of S. halei
(ICso = 15.084 ug/mL) and S. verruculigerum (ICso = 11.103 ug/mL) showed the
strongest inhibition, exceeding acarbose (ICso = 101.333 pg/mL). Molecular
dynamics simulation (GROMACS) indicated that both ligand-protein complexes
tended to be stable over 100 ns. ADMET prediction (pkCSM) indicated non-
mutagenic, non-hepatotoxic properties' with favorable pharmacokinetics. In
conclusion, all five “Stéreocaulon species exhibited o-glucosidase inhibitory
activity, with S. halei and S. verruculigerum showing the highest potency. The seven
identified compounds have the potential for a-Glucosidase inhibitory activity based
on TLC-bioautography and in silico approaches.
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