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ABSTRAK

Tanaman Adas (Foeniculum vulgare) sering digunakan sebagai obat tradisional
dan telah dilakukan percobaan secara in vitro berpotensi dapat menginduksi
kematian sel kanker sebesar 92% terhadap sel kanker prostat LNCaP. Tujuan
dari penelitian ini adalah mencari kandidat senyawa yang terdapat di dalam
tanaman Adas (Foeniculum vulgare) yang memiliki potensi sebagai penghambat
kanker paru-paru sel line A549 yang merupakan jenis sel kanker paru NSCLC
melalui interaksi dengan reseptor dari famili tirosin kinase EGFR/erbB1l
(Epidermal Growth Factor Receptor) dengan kode PDB 3POZ dan reseptor EGFR
dengan kode PDB 3W32 yang dilakukan secara in silico dengan menggunakan
program Autodock Tool®, prediksi farmakokinetik menggunakan website Pre-
ADMET, prediksi druglikeness menggunakan website Lipinski’s rule of five dan
toksisitasnya menggunakan program Toxtree®. Hasil simulasi molecular docking
menunjukkan bahwa tidak ada senyawa yang memiliki nilai AG lebih negatif
daripada ligan alami Epidermal Growth Factor Receptor (PDB 3POZ) dengan AG
sebesar -11.96 Kkal/mol Ki 1.72 pM namun senyawa stigmasterol memiliki
afinitas lebih baik terhadap ligan pembanding dengan AG sebesar -11.93
Kkal/mol, nilai Ki 1.80 uM, sedangkan ligan pembanding menghasilkan AG -10.80
Kkal/mol, Ki 12.15 uM, pada reseptor EGFR (PDB 3W32) senyawa stigmasterol
menghasilkan AG -12.47 Kkal/mol, Ki 723.47, sedangkan ligan pembanding
menghasilkan AG sebesar -7.98 Kkal/mol dan Ki 1.42 pM. Hasil penetapan
Lipinski’s Rule of Five senyawa kandidat dinyatakan tidak memenuhi 5 syarat
Lipinski’s yang berarti perlu dikembangkan lebih lanjut untuk dapat memenuhi 5
syarat Lipinski. Hasil analisis farmakokinetik senyawa stigmasterol memiliki
permeabilitas sedang, absorpsi baik serta memiliki ikatan kimia yang kuat. Hasil
analisis toksisitas senyawa stigmasterolmemiliki nilai ambang batas paparan yang
aman.

Kata kunci: Foeniculum vulgare, NSCLC, Penambatan molekul



SKRINING VIRTUAL SENYAWA AKTIF DARI TANAMAN ADAS
(Foeniculum vulgare) SEBAGAI PENGHAMBAT SEL KANKER PARU-
PARUA549

Nenden Siti Herdianti
24041118081

ABSTRACT

Fennel (Foeniculum vulgare) is often used as traditional medicine and previous in
vitro experiments showed the potential of fennel to induce cancer cell death of 92%
against LNCaP prostate cancer cells. This research aims to find candidate active
compunds of Fennel as an inhibitor of lung cancer cell line A549 which is a type
of NSCLC lung cancer cell through interaction with receptors from the tirosine
kinase family EGFR/erbB1 (Epidermal Growth Factor Receptor) PDB 3POZ and
EGFR receptors (pdb 3W32) which were conducted through in silico test using
the Autodock program, pharmacokinetic prediction using Pre-ADMET website,
druglikeness prediction using Lipinski's Rule of Five and Toxicity using Toxtree®
software. The molecular docking simulation results showed that none of the
compounds had a more negative AG value than the natural ligand Epidermal
Growth Factor Receptor (PDB 3P0OZ) with an AG of -11.96 Kcal/mol Ki 1.72 M
but the stigmasterol compound had a better affinity for the comparison ligand, the
value of AG is 11.93 Kcal/mol, Ki 1.80 uM, while the comparison ligand had AG -
10.80 Kcal/mol, Ki 12.15 uM, and at the EGFR (PDB 3W32) receptor
stigmasterol compounds produced AG -12.47 Kcal/mol, Ki 723.47 uM, while the
comparison ligand produced AG of -7.98 Kcal/ mol and Ki 1.42 uM. The test
result also showed the the candidate compound did not meet the requirements of
Lipinski’s Rule of Five, so that it needed to be further developed. The result of of
the pharmacokinetic analysis of the stigmasterol compound had moderate
permeability, good absorption and had strong chemical bounds. The result of the
toxicity analysis of stigmasterol compound have a safe exposure threshold value.
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