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24041116028 

ABSTRAK 

Analgesik merupakan suatu zat yang dapat mengurangi rasa nyeri tanpa 

mengurangi kesadaran. Berdasarkan penelitian secara In vivo diketahui senyawa 

dari pakis tangkur (Polypodium feei METT) yaitu proantosianidin selligueain A 

dapat menurunkan jumlah geliatan mencit. Penelitian ini bertujuan untuk 

memprediksi senyawa aktif dari akar pakis tangkur yang berpotensi menjadi 

kandidat obat analgesik terhadap COX-1 dan COX-2. Penelitian ini dilakukan 

terhadap 11 senyawa aktif yang terdapat di dalam akar pakis tagkur secara in silico 

dengan metode penambatan molekul, serta prediksi sifat druglikeness, absorpsi, 

distribusi serta toksisitas. Penambatan molekul pada COX-1 dihasilkan energi lebih 

rendah dibandingkan ligan alaminya dengan nilai energi bebas ligan alami sebesar 

8,74 kcal/mol sedangkan pada senyawa uji geranin A didapatkan nilai energi bebas 

-8,99 kcal/mol dan pada COX-2 dihasilkan energi lebih rendah dibandingkan ligan 

alaminya dengan nilai energi bebas ligan alami sebesar -7,17 kcal/mol sedangkan 

pada senyawa uji (+)-afzelechin didapatkan nilai energi bebas -7,91 kcal/mol. 

Berdasarkan hasil pengujian lain menunjukkan bahwa empat senyawa memiliki 

profil absorpsi dan distribusi yang baik, terdapat dua senyawa yang memiliki drug 

likeness yang baik serta enam senyawa tidak mutagen. Dengan demikian, senyawa 

geranin A dan (+) -afzelechin dapat dijadikan sebagai kandidat obat untuk 

analgesik. 
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TEST IN SILICO AN ACTIVE COMPOUND OF PAKIS 

TANGKUR ROOT (Polypodium feei METT) AS AN ANALGESIC 

Herni Lestari  
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ABSTRACT 

Analgetics is a substance that can reduce pain without reducing consciousness. 

Based on a lot of research In vivo unknown compounds from pakis tangkur root 

(Polypodium feei METT) that it proantosianidin selligueain A can lower the 

number of plastic slivers. This research aimed to predict the active compounds from 

pakis tangkur root potential prescription drug candidates COX-1 and COX-2. The 

study was conducted on 11 active compounds found inside pakis tangkur root by 

using in silico with methods of molecular docking, as well as predictions of the 

druglikeness, absorpsion, distribution and toxicity. Molecular docking at COX-1 

generated lower energy than ligan’s natural and free energy value as large 8,74 

kcal/mol while on a test compound geranin A it has free energy value -8,99 kcal/mol 

and at COX-2 produced lower energy than ligan’s natural to the value of free energy 

as large -7,17 kcal/mol while on a test compound (+)-afzelechin it has free energy 

value -7,91 kcal/mol. Based on other testing results showed four compounds have 

good absorpsi profiles and distribution, there are two compounds that have these 

drug likeness a good on as well as six nonmutagen compounds. Thus, the compound 

geranin A and (+)- afzelechin a viable drug candidate a painkiller. 
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