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ABSTRAK 

 

POTENSI FRAKSI ETIL ASETAT KELAKAI SEBAGAI  

ANTITROMBOTIK: KAJIAN IN VITRO DAN IN SILICO (Oleh: Indah 

Setiawati; Pembimbing: Noer Komari, S.Si., M.Kes.; 2024; 67 halaman) 

Kelakai (Stenochlaena palustris) merupakan tumbuhan yang memiliki potensi 

dalam menghasilkan senyawa metabolit sekunder yang memiliki aktivitas bioaktif 

yang bermanfaat dalam bidang farmasi dan kesehatan. Berdasarkan analisis GC-

MS, fraksi etil asetat kelakai menghasilkan 59 senyawa. Senyawa-senyawa ini 

diketahui memiliki peran sebagai anti-inflamasi, antimikroba, metabolit tanaman 

dan metabolit alga, mencegah plak pada pembuluh darah dan metabolit. Pengaruh 

fraksi etil asetat kelakai terhadap bioaktivitas antitrombotik secara in vitro 

menunjukkan bahwa fraksi etil asetat kelakai mampu memperpanjang waktu 

pembekuan darah, yang mengindikasikan adanya efek antitrombotik. Prediksi 

ADMET menunjukkan bahwa senyawa-senyawa dalam fraksi etil asetat kelakai 

memiliki profil farmakokinetik yang baik, termasuk kemampuan penyerapan, 

distribusi, metabolisme, dan ekskresi yang sesuai dengan kriteria obat yang 

efektif. Analisis ADMET dilakukan menggunakan web server swissADME, 

pkCSM, dan protox. Kajian in silico dilanjutkan dengan molecular docking. 

Senyawa uji α-tokoferil asetat memiliki interaksi terbaik dengan protein ALB 

dengan nilai ΔG sebesar -9,48 kkal/mol. Senyawa uji α-tokoferil asetat memiliki 

kemiripipan 7 interasi residu asam amino dengan ligan alami 4EB yaitu VAL
473

; 

THR
422

; TYR
452

 dan ILE
388

 dengan ikatan van der Waals, VAL
415 

dengan ikatan 

alkil, TYR
411

 dan LEU
453

 dengan ikatan π-alkil. Sedangkan senyawa uji α-

tokoferil asetat memiliki kemiripan dengan obat clopidogrel bisulfate pada jumlah 

ikatan interaksi residu asam amino terhadap ikatan van der Waals dan ikatan π-

alkil. Senyawa uji α-tokoferil asetat memiliki ikatan van der Waals sebanyak 11 

interaksi residu asam amino dan obat clopidogrel bisulfate sebanyak 10 interaksi 

residu asam amino. Interaksi sterik berperan penting dalam mempengaruhi energi 

interaksi antara ligan dan protein. Sedangkan ikatan π-alkil pada senyawa uji α-

tokoferil asetat memiliki 2 interaksi residu asam amino dan obat clopidogrel 

bisulfate sebanyak 2 interaksi residu asam. Interaksi π-alkil, awan elektron π di 

atas cincin aromatik berinteraksi dengan gugus alkil. 

 

Kata Kunci: Stenochlaena palustris, antitrombotik, in vitro, in silico, fraksi etil 

asetat 
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ABSTRACT 

 

POTENTIAL OF ETHYL ACETATE FRACTION AS AN 

ANTITHROMBOTIC: STUDY IN VITRO AND IN SILICO (BY : Indah 

Setiawati; Pembimbing: Noer Komari, S.Si., M.Kes.; 2024; 67 pages) 

Kelakai (Stenochlaena palustris) is a plant that has the potential to produce 

secondary metabolite compounds that have bioactive activities that are useful in 

the fields of pharmacy and health. Based on GC-MS analysis, the ethyl acetate 

fraction of kelakai produces 59 compounds. These compounds are known to have 

a role as anti-inflammatory, antimicrobial, plant metabolites and algae 

metabolites, preventing plaque in blood vessels and metabolites. The effect of the 

ethyl acetate fraction of kelakai on antithrombotic bioactivity in vitro shows that 

the ethyl acetate fraction of kelakai is able to prolong blood clotting time, which 

indicates an antithrombotic effect. ADMET predictions show that the compounds 

in the ethyl acetate fraction of kelakai have good pharmacokinetic profiles, 

including absorption, distribution, metabolism, and excretion capabilities that are 

in accordance with the criteria for effective drugs. ADMET analysis was carried 

out using the swissADME, pkCSM, and protox web servers. The in silico study 

was continued with molecular docking. The α-tocopheryl acetate test compound 

has the best interaction with ALB protein with a ΔG value of -9.48 kcal/mol. The 

α-tocopheryl acetate test compound has a similarity of 7 amino acid residue 

interactions with the natural ligand 4EB, namely VAL
473

; THR
422

; TYR
452

 and 

ILE
388

 with van der Waals bonds, VAL
415

 with alkyl bonds, TYR
411

 and LEU
453

 

with π-alkyl bonds. While the α-tocopheryl acetate test compound has similarities 

with the clopidogrel bisulfate drug in the number of amino acid residue interaction 

bonds with van der Waals bonds and π-alkyl bonds. The α-tocopheryl acetate test 

compound has a van der Waals bond of 11 amino acid residue interactions and the 

clopidogrel bisulfate drug has 10 amino acid residue interactions. Steric 

interactions play an important role in influencing the interaction energy between 

ligands and proteins. While the π-alkyl bond in the α-tocopheryl acetate test 

compound has 2 amino acid residue interactions and the clopidogrel bisulfate drug 

has 2 acid residue interactions. π-alkyl interactions, the π electron cloud above the 

aromatic ring interacts with the alkyl group. 

 

Keywords: Stenochlaena palustris, antithrombotic, in vitro, in silico, ethyl acetate 

fraction 
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