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VIRTUAL SCREENING SENYAWA TURUNAN KALKON
SEBAGAI ANTIKANKER PARU-PARU
MENGGUNAKAN METODE PENAMBATAN MOLEKUL

ABSTRAK

Telah dilakukan penambatan molekul senyawa-senyawa turunan kalkon sebagai
antikanker paru-paru secara komputasi menggunakan beberapa program.
Penggambaran struktur senyawa menggunakan MarvinSketch®, kemudian
visualisasi dan preparasi senyawa dilakukan menggunakan Discovery Studio
2016®. Senyawa turunan kalkon yang diperoleh kemudian ditambatkan pada sisi
aktif reseptor menggunakan program Autodock4®. Kemudian data yang didapatkan
berupa AG (Jumlah energi bebas) yang menunjukan kestabilan interaksi (ikatan)
ligand dengan reseptor antikanker paru-paru (5UG8) pada sisi aktifnya. Dari hasil
penambatan molekul diperoleh nilai energi bebas atau AG yang paling rendah pada
senyawa 8 dengan nilai -8.52, berikatan dengan residu asam amino target yaitu
MET 793A, selain itu senyawa 8 memenuhi aturan Lima Lipinski. Dari hasil
tersebut dapat disimpulkan bahwa senyawa hasil modifikasi senyawa 8 berpotensi
sebagai obat antikanker paru-paru.

Kata Kunci : Antikanker, Kalkon, Penambatan Molekul



VIRTUAL SCREENING OF CHALCONE DERIVATIVE COMPOUNDS
AS ANTICANCER LUNGS
USING MOLECULAR DOCKING METHOD

ABSTRACT

The virtual screening of chalcone derivative compounds as anticancer lungs using
molecular docking method had been done. The depiction of the structure of
compound using MarvinSketch®, then the visualization and preparation of the
compounds was performed using DiscoveryStudio2016®. Chalcone derivative
compounds which obtained was moored at the side of the active receptor using the
program Autodock4®. Then the data obtained in the form AG (number of free
energy) that indicate the stability of interaction (bond) ligand with anticancer
receptors in the lungs (5UGB8) on the active side. The results from the molecular
docking obtained the value of free energy AG or lowest at the compound 8 with -
8.52, bind to the target amino acid residue that was MET 793A, besides compound
8 meets the rules Five Lipinski. From these results, it can be concluded that the
result of the compound modification of compound 8 was potential as anticancer
drugs of lungs.

Key Words: Anticancer, Chalcone, Molecular Docking
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