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<b>ABSTRAK</b>

Penyakit Parkinson merupakan penyakit neurodegeneratif dan kronik yang bersifat progresif. Karakterisasi
penyakit Parkinson yaitu adanya penurunan fungsi motorik akibat penurunan produks dopamin pada basal
ganglia. Terapi farmakologis utama dan efektif untuk mengembalikan kadar dopamin yaitu dengan
prekursor dopamin (L-dopa). Namun, penggunaan L dopa pada jangka waktu yang panjang dapat
menimbulkan efek samping yang kronik seperti fluktuasi motorik dan diskinesia. Salah satu strategi baru
terapi Parkinson yaitu dengan antagonis reseptor adenosin A2A. Pada penelitian ini dilakukan penapisan
virtual berbasis farmakofor terhadap senyawa antagonis reseptor adenosin A2Ayaitu, Xantin dan Non-
Xantin (Trisiklik, Bisiklik, dan Monosiklik) sebagai training set dengan tujuan mendapatkan senyawa-
senyawa dari pangkalan data herbal Indonesia yang berpotensi menjadi antagonis reseptor adenosin A2A.
Optimasi dan penapisan virtual berbasis farmakofor dilakukan menggunakan Ligandscout dan divalidasi
dengan databaseyang didapatkan dari A Directory of Useful Decoys.Enhanced(DUD-E). Metode ini
divalidasi dengan nilai Enrichment Factors(EF) dan Area Under Curves (AUC) dari kurva Receiver
Operation Charateristics(ROC). Hasil optimasi yang didapatkan untuk penapisan virtual adalah dengan
menggunakan kelompok training set monosiklik dengan farmakofor yaitu Aromatic Ring (AR),Hydrophobic
Interaction(H) Hidrogen Bond Receptor(HBA), Hidrogen Bond Donor (HBD) danpenambahan Feature
Tolarence sebesar 0,45 A pada masing-masing farmakofor. Didapatkan senyawa kandidat (hits) yang
memiliki kecocokan pada fitur farmakofor dengan senyawa aktif antagonis adenosin A2Ayaitu,
[umichrome, mirabijaloneB, dan boeravinoneF.
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