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ABSTRAK

Kanker paru merupakan tumor ganas yang berkembang di sistem pernapasan
bagian bawah, termasuk sel-sel di dinding bronkus dan bronkiolus. Ekstrak
kacang panjang (Vigna unguiculata) dan kacang hijau (Vigna radiata), dua jenis
tanaman yang telah teruji sesuai penelitian yang sudah diteliti bahwa kacang
panjang dan kacang hijau dapat digunakan sebagai terapi kanker paru.. Tujuan
penelitian ini yaitu untuk mendapatkan kandidat senyawa baru sebagai obat
antikanker paru yang berasal dari ekstrak kacang panjang dan kacang hijau
sehingga dapat menjadi alternatif sumber bahan baku obat melalui metode
penambatan molekul pada dua reseptor kanker paru yaitu wildtype dan mutan
dengan kode 5UGC dan 5HG7. Semua senyawa kacang panjang dan kacang hijau
ditambatkan pada reseptor target menggunakan program Autodock Tools. Validasi
metode telah dilakukan dengan nilai RMSD (Root Mean Square Deviation) yang
diperoleh 1,328A dan 1,971A. Hasil analisis penambatan molekul menunjukkan
bahwa senyawa osajin memiliki nilai ikatan energi sebesar -10,28 kkal/mol pada
reseptor 5SUGC dan pomiferin memiliki nilai ikatan energi sebesar -9,09 kkal/mol
pada reseptor 5SHG7, nilai ikatan energi dari masing-masing senyawa lebih baik
daripada obat pembanding Gefitinib sebesar -9.05 kkal/mol pada reseptor 5UGC
dan -7,00 kkal/mol pada reseptor 5SHG7. Hasil pengujian profil farmakokinetika
pada kedua senyawa memiliki absorpsi baik dan profil permeabilitas tingkat
menengah, serta memiliki profil distribusi ikatan yang kuat terhadap protein
plasma. Senyawa ini juga belum memenuhi satu aturan Lipinski’s Rule of Five
serta tidak bersifat mutagenik dan negatif karsinogenik.

Kata Kunci : Kanker Paru, Penambatan Molekul, Senyawa Kacang Panjang dan
Kacang Hijau
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ABSTRACT

Lung cancer is a malignant tumor that develops in the lower respiratory system,
including cells in the bronchial wall and bronchioles. Long beans (Vigna
unguiculata) and mung beans (Vigna radiata) extracts, two types of plants that
have been tested according to research that have been investigated that long
beans and mung beans can be used as lung cancer therapy. The purpose of this
research is to find a new compound candidates as lung anticancer that derived
from long bean and mung bean extracts, so that it can be an alternative source of
medicinal raw materials through molecullar docking methods on two receptors
namely 5SUGC and 5HG7. All of the compounds of long bean and mung bean
docked to target receptor using a program called Autodock Tools. The method
validation has been done with the value of RMSD (Root Mean Square Deviation)
which is obtained 1,328A and 1,971A. The results of the molecular docking
analysis shows that osajin compound has an value of energy bond -10.28kkal /mol
on the 5UGC receptor and pomiferin has an value of energy bond -9.09 kcal / mol
on the 5HG7 receptor, the energy bond value of each compound is more better
than the comparative drug Gefitinib of -9.05 kkal/mol on the 5UGC receptor and -
7.00 kkal/mol on the 5HG7 receptor. The results of the pharmacokinetic profile
testing in both compounds have good absorption and intermediate level
permeability profiles, and have a strong distribution profile of plasma proteins.
This compound also does not fulfill one of the rules of the Lipinski's Rule of Five
and is not mutagenic and carcinogenic negative.

Key Words : Lung cancer, molecular docking, compounds of long bean and
mung bean
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