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ABSTRAK 
 

 
Inflamasi merupakan respon imun bawaan yang berperan dalam sistem pertahanan 

tubuh terhadap benda asing dengan memicu serangkaian aktivasi enzim dan 

pelepasan mediator. Penyakit yang melibatkan proses inflamasi angka kejadiannya 

cukup tinggi. Berdasarkan penelitian secara In vivo diketahui senyawa akar pakis 

tangkur (Polypodium feei METT) yaitu shellegueaine A memiliki potensi tinggi 

sebagai obat antiinflamasi dengan menghambat volume udema pada telapak kaki 

tikus. Penelitian ini bertujuan untuk memprediksi senyawa aktif dari tanaman akar 

pakis tangkur yang berpotensial menjadi kandidat obat antiinflamasi dengan 

mekanisme kerja terhadap penghambatan produksi TNF-α dan enzim iNOS. 

Dilakukan secara in silico terhadap 11 senyawa uji dengan metode penambatan 

molekul, serta prediksi sifat drug likeness, absorpsi, distribusi, dan toksisitas. Hasil 

penambatan molekul menunjukkan pada reseptor TNF-α senyawa uji tidak 

memberikan afinitas yang sama baik seperti ligan alaminya yang memiliki nilai 

energi bebas ikatan (ΔG) -13,66 kkal/mol. Untuk target kerja kedua terdapat 4 

senyawa yang diprediksi memiliki afinitas lebih baik terhadap enzim iNOS yaitu 

(+)-afzelechin, 3’-deoxydryopteric acid, geranin A, dan (+)-afzelechin-O-β-4'-D-

glucopyranoside dengan nilai energi bebas ikatan (ΔG) lebih rendah dari ligan 

alami yaitu -7,03 kkal/mol. Dari hasil prediksi pengujian lain diketahui bahwa 

terdapat empat senyawa memiliki profil absorbsi dan distribusi yang baik, terdapat 

dua senyawa memiliki drug likeness yang baik, serta terdapat enam senyawa yang 

tidak toksik. Dapat disimpulkan keempat senyawa diatas berpotensi menjadi 

kandidat obat sebagai antiinflamasi, namun dari seluruh pengujian yang telah 

dilakukan terdapat senyawa yang cukup memenuhi parameter yaitu 3’-

deoxydryopteric acid. 

 

 

Kata kunci:  inflamasi, senyawa akar pakis tangkur, penambatan molekul, enzim 

iNOS, reseptor TNF-α  

https://en.wikipedia.org/w/index.php?title=(%2B)-afzelechin-O-%CE%B2-4%27-D-glucopyranoside&action=edit&redlink=1
https://en.wikipedia.org/w/index.php?title=(%2B)-afzelechin-O-%CE%B2-4%27-D-glucopyranoside&action=edit&redlink=1
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ABSTRACT 

 
 

Inflammation is an inborn immune response that plays a role in the body's defense 

system against foreign objects by triggering a series of enzyme activation and the 

release of a mediator. The disease that involved the inflammatory process of the 

event rate is quite high. Based on an in-vivo study known the compound pakis 

tangkur root (Polypodium feei METT) shellegueaine a has a high potential as an 

antiinflammatory drug by blocking the volume of udema on the mouse's foot. The 

research was intended to predict the active compound of the pakis tangkur root 

plant that was a potential candidate for an anti-inflammatory drug with the work 

mechanism for producing TNF-α producing and enzyme iNOS. Introduced in silico 

to 11 molecular therapeutic substances, as well as predictions of the properties of 

drug likeness, absorption, distribution, and toxicity. Molecular enhancers present 

in TNF receptors a test compound does not offer the same kind of affinity as its 

natural ligan having free energy value (ΔG) 13.66 kkal/mol. For a second target 

work there are 4 predictable compounds that have better affinity with the enzyme 

iNOS (+)-afzelechin, 3 '-deoxydryopteric acid, geranin A, and (+) -afzelechin-O -

β-4'-D-glucopyranoside with a naturally lower value (ΔG) of -7.03 kkal/mol. From 

other test predictions it was known that there are four compounds that have good 

absorbsi and distribution profiles, there are two compounds that have good drug 

likeness, and there are six nontoxic compounds. In conclusion, all four of these 

coumpound potential to be a candidates of antiinflamatory drugs, but of all tests 

taken, there is a coumpound that fits the parameters of the 3’-deoxydryopteric acid.  

 

Keywords: inflammatory, compound pakis tangkur root, molecular docking, 

enzyme iNOS, TNF-α receptor 
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