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PENDAHULUAN 

Peradangan atau inflamasi adalah mekanisme 

pertahanan tubuh alami terhadap suatu rangsangan 

(Wang et al., 2024). Ada lima tanda terjadinya 

inflamasi, yaitu dolor (nyeri), rubor (kemerahan), 

tumour (bengkak), calor (panas), serta functio 

laesa atau kehilangan fungsi organ (Hawiger & 

Zienkiewicz, 2019). Inflamasi disebabkan oleh 

beragam hal, yaitu infeksi mikroorganisme, 

autoimun, alergi, gangguan metabolik, serta 

cedera fisik yang dapat memberikan respons 

peradangan berbeda (Megha, Joseph, Akhil & 

Mohanan, 2021). 

Prevalensi kasus inflamasi bermacam-

macam tergantung pada penyakit yang 

disebabkannya. Berdasarkan laporan kasus 

penyakit sendi termasuk rheumatoid arthritis, 

ARTICLE INFO 

Article history: 

Received 24 Apr 2026,  

Revised 11 Jun 2026,  

Accepted 25 Jun 2026 

Available online 23 Jul 2026 

 

Keywords: 

✓Clustering;  

✓Inflammation;  

✓Manalagi Apple;  

✓Molecular Docking;  

✓Succari Date  

*corresponding author: 

harry.noviardi@gmail.com   

Phone: +62 251 8323819; 

https://doi.org/10.31938/jsn.v 

16i3.971 

 

ABSTRACT 

Inflammation is the body's defense response to infections, physical injuries, metabolic 

disorders, and autoimmune diseases. Foreign agents will attach to TLR (Toll Like Receptor) 

and initiate the activationNF-κB within nucleus. This signaling induce release of IL-1β, IL-

6, TNF-α, and iNOS. The manalagi apple and sukari date fruit are known to have bioactive 

compounds like flavonoids and phenols that could help reduce inflammation. This study 

seeks to identify the potential compounds in Malus sylvestris Mill, and Phoenix dactylifera 

L. as anti-inflammatory agents that inhibit the cytokines IL-1β, IL-6, TNF-α, and iNOS. 

These compounds were tested with parameters such as binding affinity (∆G), inhibition 

constant (Ki), physicochemical properties, absorption, distribution, metabolism, excretion, 

and toxicity (ADMET), as well as molecular dynamics. Ellagic acid, one of the 76 

compounds obtained, has the potential to be an effective anti-inflammatory agent. It inhibits 

IL-1β (-4.901 kkal/mol and 0.9918 uM), IL-6 (-6.424 kkal/mol and 0.9892 uM), iNOS (-8.597 

kkal/mol and 0.9856 uM), and TNF-α (-9.347 kkal/mol and 0.9843 uM). Ellagic acid has a 

molecular weight of 302.194 g/mol, a LogP partition coefficient of 1.3128, 4 hydrogen 

donors, and 8 hydrogen acceptors. Ellagic acid also has good ADME properties with a 

toxicity class of 6, non-mutagenis, and non-hepatotoxic. 

ABSTRAK 

Penambatan Molekuler dan Klasterisasi Metabolit Apel dan Kurma 

Sebagai Anti-inflamasi 

Inflamasi adalah respons pertahanan diri tubuh dari agen-agen penyebab infeksi (seperti 
bakteri, virus, maupun alergen), trauma cedera fisik, gangguan metabolik, dan autoimun. 
Agen asing akan berikatan dengan TLR (Toll Like Receptor) dan memicu aktivasi NF-κB  
ke dalam nukleus. Persinyalan ini merangsang sekresi protein IL-1, IL-6, TNF-, dan 
iNOS. Buah apel manalagi dan buah kurma sukari diketahui memiliki metabolit bioaktif, 
seperti flavonoid dan fenol yang berpotensi sebagai penghambat inflamasi. Penelitian ini 
bertujuan untuk mengidentifikasi potensi senyawa pada Malus sylvestris Mill, dan Phoenix 
dactylifera L. sebagai agen antiinflamasi dalam menghambat sitokin IL-1, IL-6, TNF-, 
dan iNOS. Senyawa ini diuji dengan parameter binding affinity (∆G), konstanta inhibisi (Ki), 
fisikokimia, absorbsi, distribusi, metabolisme, ekskresi, dan toksisitas (ADMET), serta 
dinamika molekuler. Dari 76 senyawa yang diperoleh, senyawa ellagic acid memiliki 
potensi sebagai antiinflamasi yang efektif menghambat IL-1 (-4,901 kkal/mol dan 0,9918 
uM), IL-6 (-6,424 kkal/mol dan 0,9892 uM), iNOS (-8,597 kkal/mol dan 0,9856 uM), dan 
TNF- (-9,347 kkal/mol dan 0,9843uM). Secara fisikokimia, ellagic acid mempunyai bobot 
molekul 302,194 g/mol, koefisian partisi LogP 1,3128, hidrogen donor sebesar 4, dan 
hidrogen penerima sebanyak 8. Ellagic acid juga memiliki sifat ADME yang baik dengan 
dengan kelas toksisitas pada kelas 6, tidak mutagenik, dan tidak merusak hati. 

Kata kunci: Apel Manalagi; Inflamasi; Klasterisasi; Kurma Sukari; Penambatan Molekuler 
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osteoarthritis, dan nyeri akibat hiperurisemia akut 

maupun kronis yang dilaporkan Badan Penelitian 

dan Pengembangan Kesehatan (2018), persentase 

rata-rata penyakit sendi di Indonesia adalah 7,3% 

dengan kelompok umur terbanyak pada usia di 

atas 75 tahun dan tinggal di perdesaan. Penyakit 

inflamasi yang tidak diobati dapat berkembang 

menjadi penyakit neurodegeneratif hingga 

penyakit kardiovaskular (Argnani et al., 2021). 

Berkembang golongan antiinflamasi steorid 

serta non steroid sebagai pengobatan inflamasi 

(Buana & Mauludin, 2024). Deksametason 

merupakan obat antiinflamasi golongan steroid 

yang dapat mengurangi neuroinflamasi (Soltani et 

al., 2023). Aktivitasnya sebagai antiinflamasi ini 

membuat deksametason banyak digunakan untuk 

mengobati penyakit inflamasi akut dan kronis, 

termasuk peradangan paru-paru akut, dan 

rheumatoid arthritis (Al-Harbi et al., 2016). 

Namun penggunaan obat antiinflamasi sintetis 

dapat menimbulkan gangguan pada saluran cerna, 

ginjal, serta hati ketika digunakan dalam jangka 

panjang. Pengobatan herbal dari tanaman kini 

banyak dipilih sebagai alternatif pilihan sebab 

efek sampingnya yang minimal (Fitriyanti, 

Hikmah & Astuti, 2020). 

Buah apel Malang (Malus sylvestris Mill) dan 

buah kurma Sukari (Phoenix dactylifera L.) 

merupakan dua tanaman yang diketahui memiliki 

metabolit bioaktif, seperti flavonoid dan fenol 

yang berpotensi sebagai agen antiinflamasi 

(Younas et al., 2020; Zeng et al., 2022). Studi in 

vivo yang dilakukan oleh  Bhat, Meshta, Nagesh, 

Shanbagh & Veigas, (2022) menggunakan tikus 

yang diinduksi karagenan menunjukkan ekstrak 

air buah apel memiliki aktivitas antiinflamasi pada 

dosis 400 mg/kgBB dan 800 mg/kgBB. Sementara 

itu, dalam penelitian  Chenini-Bendiab, Djebli, 

Kara, Uçar & Kolayli (2021) mencit yang 

diinduksi karagenan menunjukkan aktivitas 

antiinflamasi dengan pemberian ekstrak air buah 

kurma pada dosis 200 mg/kgBB. 

Meskipun kedua tanaman tersebut telah 

terbukti memiliki aktivitas antiinflamasi sebagai 

ekstrak tunggal, namun belum ada penelitian yang 

membandingkan serta mengklasterisasikan 

aktivitas antiinflamasi keduanya, baik dalam 

menghambat protein sitokin proinflamasi, antara 

lain Tumor Necrosis Factor- (TNF-), 

interleukin-1 (IL-1), IL-6, dan inducible Nitric 

Oxide Synthase (iNOS). In silico atau pendekatan 

desain obat berbasis komputer telah berperan 

dalam penemuan obat baru. Metode ini dapat 

membantu proses pengembangan obat 

menjanjikan dengan biaya yang efisien (Brogi, 

Ramalho, Kuca, Medina-Franco & Valko, 2020). 

Parameter yang dinilai dari metode in silico ini 

berupa energi bebas Gibbs (G) atau binding 

affinity dan konstanta inhibisi. Semakin kecil nilai 

binding affinity yang didapat, maka semakin baik 

senyawa berikatan dengan protein (Sunani et al., 

2022). Hasil dari pendekatan in silico selanjutnya 

dapat diintegrasikan ke dalam farmakologi 

jaringan untuk memetakan (clustering) interaksi 

senyawa terhadap berbagai target protein sehingga 

lebih mudah dipahami (Joshi, Baldi, Kumar & 

Pradhan, 2025). Oleh karena itu, penelitian ini 

akan menguji potensi antiinflamasi buah apel dan 

buah kurma sebagai kandidat obat melalui 

pendekatan komputasional. 

 

 

BAHAN DAN METODE 

Bahan dan Alat 

Bahan-bahan yang digunakan pada penelitian 

ini meliputi struktur tiga dimensi dari protein pro-

inflamasi, yaitu IL-1, IL-6, TNF-α, dan iNOS 

yang diunduh dari situs RCSB Protein Data Bank 

(https://www.rcsb.org/) dengan kode secara 

berturut-turut 6Y8M, 4CNI, 6OP0, dan 4NOS. 

Studi literatur dilakukan untuk mendapatkan 

metabolit sekunder golongan fenol dan flavonoid 

yang terkandung di dalam buah apel dan buah 

kurma. Metabolit apel yang diteliti dalam studi ini 

diambil dari penelitian sebelumnya yang 

dilakukan oleh Aydin et al., (2025), Krisnaningsih 

et al., (2024), dan Vuran et al., (2023). Sedangkan 

metabolit dari kurma diperoleh dari penelitian 

Chaari et al., (2020), Elhefni et al., (2023), dan 

Nematallah et al., (2018). Selanjutnya struktur 

tiga dimensi ligan penguji dari metabolit apel dan 

kurma, serta deksametason sebagai ligan 

pembanding diunduh melalui situs PubChem 

(https://PubChem.ncbi.nlm.nih.gov/) dalam 

format *.sdf. 

Alat-alat yang digunakan pada penelitian ini, 

meliputi perangkat keras, perangkat lunak, dan 

situs online. Perangkat keras yang digunakan, 

yaitu laptop ASUS dengan spesifikasi Intel(R) 

Celeron(R) CPU N3350 1.10GHz, RAM 4,00 GB, 

dan sistem operasi Windows 10. Perangkat lunak 

yang digunakan antara lain Autodock Tools versi 

1.5.7, Command Prompt, Autodock Vina versi 

1.2.7, PyMOL versi 3.1.0, Open Babel versi 3.1.1, 

Discovery Studio versi 2021, dan SPSS versi 27. 

Sementara situs online yang digunakan yaitu 

pkCSM (biosig.lab.uq.edu.au/pkcsm/prediction). 

 

https://www.rcsb.org/
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
https://biosig.lab.uq.edu.au/pkcsm/prediction
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Metode  

Struktur protein tiga dimensi diunduh dari 

Protein Data Bank (PDB) dalam format *.pdb. 

Molekul lain yang tidak diperlukan, seperti air dan 

pelarut dibersihkan dari protein menggunakan 

Discovery Studio Visualizer 2021. Molekul-

molekul tersebut dihapus untuk mengurangi 

kesalahan dalam pemodelan molekuler (Haddad, 

Adan & Heger, 2020). Ligan alami (native ligand) 

pun dipisahkan dari protein, lalu disimpan dalam 

format *.pdb. Protein yang telah dibersihkan serta 

ligan alami dioptimasi dengan Autodock Tools. 

Optimasi ini bertujuan agar struktur protein yang 

dipakai dapat beradaptasi dengan lingkungan 

komputasi sehingga dapat ditambatkan dengan 

baik. Pada protein ditambahkan atom hidrogen 

dan muatan gasteiger (Noviardi, Masaenah & 

Ramadhan, 2020). Penambahan atom hidrogen 

polar dimaksudkan untuk memudahkan 

pembentukan ikatan hidrogen dalam struktur 

protein, dan menyesuaikan pH fisiologis tubuh 

menjadi 7,4 (Haddad et al., 2020). Struktur tiga 

dimensi ligan pembanding dan ligan uji diunduh 

dari situs PubChem dalam format *.sdf. 

Selanjutnya format ligan diubah menggunakan 

Open Babel menjadi *.pdb. Pada ligan alami, ligan 

pembanding, dan ligan uji diatur pengaturan 

number of active torsion dengan Autodock Tools 

dan disimpan dalam format *.pdbqt (Noviardi et 

al., 2020). 

Sebelum dilakukan penambatan, lebih dulu 

dilakukan validasi penambatan molekuler. Ligan 

alami ditambatkan dengan masing-masing protein 

menggunakan Autodock Tools untuk mendapatkan 

nilai grid box. Nilai grid box dari 6Y8M (8,066; 

25,055; −9,87), 4CNI (68,772; −49,979; −5,874), 

6OP0 (−13,444; −1,631; 19,021), dan 4NOS 

(−0,305; 95,077; 20,235) kemudian disalin ke 

dalam folder vina sebagai *.txt. Lalu dijalankan 

Autodock Vina dengan perintah command prompt 

“vina.exe --config config.txt --out out.pdbqt”. 

Validasi diulang tiga kali untuk mendapatkan Root 

Mean Square Deviation (RMSD) yang baik. 

Penambatan dikatakan baik jika RMSD <2 Å 

(Sunani et al., 2022).  

Penambatan dengan ligan uji dan ligan 

pembanding dilakukan menggunakan nilai 

gridbox yang sudah divalidasi. Autodock Vina 

dijalankan dengan perintah yang sama. Hasil 

penambatan berbentuk log.txt yang berisi nilai 

binding affinity (kkal/mol). Kemudian nilai 

binding affinity diurutkan dari nilai afinitas 

terkecil serta frekuensi kemunculan terbanyak dari 

masing-masing protein. Output hasil penambatan 

dalam format *.pdbqt divisualisasikan menjadi 

dua dimensi menggunakan Discovery Studio 

Visualizer. Pengelompokkan (klasterisasi) 

senyawa dilakukan secara komparatif 

menggunakan hasil penambatan molekular berupa 

nilai binding affinity terhadap masing-masing 

protein proinflamasi. Senyawa dikelompokkan 

berdasarkan kemiripan nilai binding affinity di 

seluruh protein target, dan dibandingkan dengan 

deksametason sebagai senyawa pembanding. Data 

ini kemudian dikompilasi dan divisualisasikan ke 

dalam grafik batang memakai perangkat lunak 

SPSS versi 27. Nilai binding affinity ditampilkan 

pada sumbu horizontal, sementara sumbu vertikal 

menampilkan protein proinflamasi yang diuji. 

Setiap batang diberi kode warna berbeda untuk 

membedakan masing-masing ligan uji. 

Analisis Lipinski’s Rule of Five serta sifat 

farmakokinetika dan toksisitas (ADMET) masing-

masing ligan dilakukan melalui situs online 

pkCSM dengan menginput SMILES (Simplified 

Molecular-Input Line-Entry System) masing-

masing ligan. Parameter pada analisis lipinski, 

meliputi berat molekul (BM) < 500 Da, nilai 

koefisien partisi logP < 5, pendonor ikatan 

hidrogen (HBD) dengan jumlah < 5, serta 

penerima ikatan hidrogen (HBA) dengan jumlah < 

10 (Sunani et al., 2022). Sedangkan pada analisis 

ADMET, parameter pada absorpsi adalah human 

intestinal absorption (HIA) dan skin permeability, 

pada distribusi di antaranya human VDss dan 

Blood-Brain Barrier permeability (BBB), pada 

metabolisme yaitu CYP3A4 inhibitor, lalu pada 

ekskresi antara lain total clearance (CLtot) dan 

renal organic cation transporter 2 (OCT2) 

substrate. Kemudian parameter yang digunakan 

dalam uji toksisitas meliputi AMES toxicity, oral 

rat acute toxicity (LD50), dan hepatotoxicity. 

Senyawa dikatakan baik jika memenuhi semua 

parameter lipinski dan tidak toksik. 

 

HASIL DAN PEMBAHASAN 

Protein yang digunakan, yaitu IL-1, IL-6, 

TNF-α, dan iNOS merupakan senyawa mediator 

pro-inflamasi yang disekresikan melalu 

persinyalan MAPK serta NF-κB di dalam nukleus 

(Kim & Lee, 2025). Mediator inflamasi yang 

disekresikan berlebihan akan menyebabkan 

peradangan kronis hingga kerusakan jaringan, 

sehingga penekanan sitokin inflamasi dapat 

mengurangi reaksi peradangan berlebihan 

(Sabarees, Velmurugan & Solomon, 2024). 

Pendekatan ini telah diterapkan dalam pengobatan 
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klinis yang menargetkan protein-protein 

proinflamasi, contohnya adalah tocilizumab yang 

merupakan antibodi monoklonal penghambat IL-

6, serta infliximab yang mampu mengobati 

penyakit auto imun, seperti rheumatoid arthtritis 

(Tran et al., 2022; Zia et al., 2020).  

Proses validasi dilakukan dengan 

menambatkan ulang setiap protein dengan 

masing-masing ligan alaminya. Hasil dari validasi 

penambatan ini berupa nilai RMSD protein IL-1, 

IL-6, TNF-α, dan iNOS secara berturut-turut 

0,2795 Å, 0,2093 Å, 01818 Å, dan 0,2437 Å. Nilai 

ini mengindikasikan penambatan molekuler telah 

valid dengan nilai RMSD <2 Å. Selanjutnya 

dilakukan penambatan molekuler untuk 

mengetahui ikatan protein dengan ligan yang 

dilihat dari nilai binding affinity atau energi bebas 

Gibbs (∆G) dan konstanta inhibisi (Ki). 

Berdasarkan Sunani et al. (2022), semakin rendah 

nilai binding affinity, semakin kuat pula ligan 

dapat berikatan dengan protein. Hal ini didukung 

juga oleh pernyataan Noviardi et al. (2024) bahwa 

konformasi dengan energi paling kecil merupakan 

konformasi terbaik dan paling stabil.   

Pada Table 1, ligan uji dengan binding 

affinity paling rendah dari protein IL-1, IL-6, 

iNOS, dan TNF- α  secara berturut-turut, yaitu 

daidzein (−6,011 kkal/mol), ellagic acid (−6,424 

kkal/mol), pinocembrin (−9,732 kkal/mol), dan 

ellagic acid (−9,347 kkal/mol). Hal ini diperjelas 

oleh grafik batang klasterisasi pada Fig 1, ellagic 

acid yang ditunjukkan dengan grafik warna hijau 

tua bukan termasuk ligan dengan nilai binding 

affinity terendah pada seluruh protein 

proinflamasi, namun termasuk ligan dengan 

frekuensi terbanyak disertai nilai pengikatan 

terendah yang muncul pada masing-masing 

protein proinflamasi. Meski demikian, hasil 

binding affinity ligan ellagic acid pada seluruh 

protein proinflamasi masih lebih rendah 

dibandingkan deksametason, sehingga ellagic 

acid diprediksi dapat berpotensi sebagai 

antiinflamasi.

 

Table 1. Compound Binding Affinity Results 

Nama 

Senyawa 
Asal 

IL-1 IL-6 iNOS TNF- 

∆G 

(kkal/

mol) 

Ki 

(µM) 

∆G 

(kkal/

mol) 

Ki 

(µM) 

∆G 

(kkal/

mol) 

Ki (µM) 

∆G 

(kkal/m

ol) 

Ki 

(µM) 

Deksa-

metason 
- −5,413 0,9909 −5,066 0,9915 −7,592 0,9873 −6,496 0,9891 

Ellagic acid 
Apel 

Manalagi 
−4,901 0,9918 −6,424 0,9892 −8,597 0,9856 −9,347 0,9843 

Daidzein 
Kurma 

Sukari 
−6,011 0,9899 −5,485 0,9908 −7,865 0,9868 −8,748 0,9853 

Pino-

cembrin 

Kurma 

Sukari 
−5,03 0,9915 −5,285 0,9911 −9,732 0,9837 −8,521 0,9857 

Apigenin 
Kurma 

Sukari 
−5,459 0,9908 −5,157 0,9913 −9,295 0,9844 −8,291 0,9861 

Chrysin 
Kurma 

Sukari 
−5,126 0,9914 −5,85 0,9902 −9,185 0,9846 −8,369 0,9860 

Chrysoeriol 
Kurma 

Sukari 
−5,744 0,9904 −5,036 0,9915 −8,751 0,9853 −7,1 0,9881 

5-O-Caffeoyl 

shikimic acid 

Kurma 

Sukari 
−5,509 0,9907 −4,961 0,9917 −7,649 0,9872 −8,776 0,9853 

Luteolin 

sulfate 

Kurma 

Sukari 
−5,715 0,9904 −5,153 0,9913 −8,34 0,9860 −7,799 0,9869 

Catechin 
Apel 

Manalagi 
−5,456 0,9908 −5,042 0,9915 −8,351 0,9860 −7,626 0,9872 

3-caffeoyl 

shikimic acid 

Kurma 

Sukari 
−5,355 0,9910 −5,589 0,9906 −7,613 0,9872 −8,483 0,9858 

4-caffeoyl 

shikimic acid 

Kurma 

Sukari 
−5,452 0,9908 −4,95 0,9917 −8,376 0,9860 −8,466 0,9858 
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Figure 1. Compound Clustering 

 

Kelayakan suatu senyawa untuk 

dikembangkan sebagai obat tidak sepenuhnya 

dijamin oleh hasil penambatan molekuler. 

Senyawa kandidat obat perlu memiliki profil 

farmakokinetik yang sesuai dengan peraturan lima 

lipinski atau lipinski’s rule of five. Aturan ini 

dimaksudkan untuk memprediksi kemiripan obat 

sebagai obat oral berdasarkan sifat fisikokimia 

yang harus memenuhi syarat (Chen et al., 2020). 

Merujuk pada Table 2, senyawa ellagic acid 

diketahui memiliki sifat fisikokimia yang ideal, 

sehingga ellagic acid diprediksi memberikan 

penyerapan yang baik disertai distribusi yang 

efektif. Hal ini diketahui berdasarkan berat 

molekul di bawah 500 g/mol menunjukkan bahwa 

senyawa memiliki bioavailabilitas yang baik. 

Dengan logP sebesar 1,3128 disertai nilai 

pendonor dan penerima ikatan hidrogen sebesar 4 

dan 8, ellagic acid diprediksi mampu melintasi 

membran lipid bilayer di epitel usus. 

Selain profil farmakokinetik, senyawa 

kandidat obat juga harus memiliki profil 

farmakokinetika dan keamanan (ADMET) yang 

baik. Studi ADMET bertujuan untuk memberikan 

gambaran fungsi fisiologis senyawa dalam tubuh 

dan mengidentifikasi efek samping yang mungkin 

terjadi (Sagitasa et al., 2021). Berdasarkan Table 

2, ellagic acid menunjukkan profil 

farmakokinetika dan keamanan yang lebih baik 

dibandingkan pembanding deksametason. 

Parameter absorpsi human intestinal dan skin 

permeability memberikan prediksi ellagic acid 

mampu diserap di dalam usus dan kemampuannya 

dalam menembus lapisan kulit lebih memadai 

dibandingkan dengan deksametason. Parameter 

distribusi VDss dan BBB mengindikasikan ellagic 

acid dapat didistribusikan dengan ideal ke seluruh 

jaringan tubuh, namun ellagic acid tidak dapat 

menembus area sawar otak dan hanya terdistribusi 

dalam sirkulasi darah biasa. Parameter 

metabolisme menunjukkan ellagic acid tidak 

menghambat CYP3A4, sehingga tidak tidak 

memengaruhi kerja sitokrom dalam 

memetabolisme senyawa. Parameter ekskresi total 

klirens dan renal OCT2 dari ellagic acid lebih 

kecil dari deksametason yang mengindikasikan 

ellagic acid dapat dikeluarkan dari dalam tubuh 

lebih cepat dibanding deksametason dan tidak 

berbahaya bagi ginjal. Parameter toksisitas 

AMES, LD50, dan hepatotoksisitas dari ellagic 

acid memberikan hasil di mana senyawa ini tidak 

berpotensi sebagai agen mutagenik dengan kelas 

toksisitas pada kelas 6, dan tidak berpotensi 

hepatotoksik. 

Pendekatan desain obat berbasis komputer 

atau in silico telah berperan dalam penemuan obat 

baru dengan waktu dan biaya yang lebih efisien 

(Brogi, Ramalho, Kuca, Medina-Franco & Valko, 

2020). Namun hasil komputasi saja tidak cukup 

untuk mengonfirmasi aktivitas biologis 

sebenarnya. Pirintsos et al. (2022) menyatakan 

bahwa hasil analisis in silico harus diikuti dengan 

validasi eksperimental, baik secara in vitro 

maupun in vivo untuk membuktikan efektivitas 

dan keamanan senyawa yang telah diidentifikasi 

melalui komputasional. Hal ini dikarenakan pada 

in silico hanya memprediksi hasil berdasarkan 

pengetahuan yang sudah ada tanpa 

mempertimbangkan kompleksitas respon biologis 

tak terduga sehingga hanya dapat diidentifikasi 

melalui eksperimen fisik (Pappalardo, Russo, 

Tshinanu & Viceconti, 2019). Meski dengan 

keterbatasan komputasional, hasil penelitian tetap 

memiliki implikasi yang potensial dalam konteks 

klinis.
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Table 2. Pharmacokinetic Profile, Pharmacokinetics and Safety 

Parameter 
Nama Senyawa 

Deksametason Ellagic Acid 

Profil Farmakokinetika 

Berat Molekul (g/mol) 392,467 302,194 

LogP 1,8957 1,3128 

Hydrogen Bond Donor (HBD) 3 4 

Hydrogen Bond Acceptor (HBA) 5 8 

Profil Farmakokinetik dan Keamanan 

Intestinal absorption (human) 

(%) 
81,31 86,684 

Skin Permeability (log Kp) -3,972 -2,735 

VDss (human) (log L/kg) -0,078 0,375 

BBB permeability (log BB) -0,695 -1,272 

CYP3A4 inhibitor (Yes/No) No No 

Total Clearance (log ml/min/kg) 0,658 0,537 

Renal OCT2 substrate (Yes/No) No No 

AMES toxicity (Yes/No) No No 

LD50 (mol/kg) 
2,504 (982,74 g/kg) 

Kelas 6 

2,399 (724,96 g/kg) 

Kelas 6 

Hepatotoxicity (Yes/No) No No 

 

Dari perspektif klinis, hasil penelitian ini 

mampu digunakan sebagai landasan dalam 

pengembangan produk alami berbasis tanaman 

sebagai agen teurapetik antiinflamasi. 

Chaachouay & Zidane (2024) menyoroti bahwa 

metabolit yang terkandung dalam tanaman mulai 

banyak dipakai dalam kedokteran modern karena 

keberagaman struktur kimia, serta profil 

farmakokinetik dan efek samping yang lebih baik 

dibandingkan obat sintetis. Metabolit yang 

diidentifikasi dari buah apel dan kurma dapat 

dikembangkan sebagai agen antiinflamasi dalam 

menghambat protein proinflamasi. Jika studi 

eksperimental lebih lanjut mengonfirmasi 

aktivitas antiinflamasi, maka senyawa-senyawa 

ini berpotensi nyata sebagai alternatif berbasis 

alam dalam pengembangan obat yang lebih lebih 

aman dalam terapi peradangan. 

 

KESIMPULAN 

Ligan uji ellagic acid termasuk ligan dengan 

frekuensi terbanyak disertai nilai binding afiinity 

terendah pada masing-masing protein 

proinflamasi. Ellagic acid mempunyai nilai 

fisikokimia yang baik berdasarkan aturan lipinski, 

sehingga aman digunakan sebagai obat oral. Profil 

ADME menunjukkan hasil yang baik dengan 

toksisitas kelas 6, tidak mutagenik, dan tidak 

toksik terhadap hati.  
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