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LAMPIRAN 2
SENYAWA KACANG PANJANG DAN SENYAWA KACANG HIJAU
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SENYAWA KACANG HIJAU
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LAMPIRAN 4
STRUKTUR 3D RESEPTOR

Gambar V.5 Struktur 3D reseptor EGRF wildtype (5UGC)

Gambar V.6 Struktur 3D reseptor EGFR mutan T790M-L858R-V948R (5HG7)
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LIGAN ALAMI 5UGC DAN 5HG7

Gambar V.9 Ligan Alami 5UGC

Gambar V.10 Ligan Alami SHG7
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LAMPIRAN 8
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SITUS LIPINSKI’S RULE OF FIVE
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LAMPIRAN 11
VALIDASI METODE

Gambar V.14 Visualisasi tumpang tindih ligan alami 5UGC (Biru)
dengan ligan hasil redocking (kuning)

Gambar V.15 Visualisasi tumpang tindih ligan alami 5HG7 (Biru) dengan
ligan hasil redocking (kuning)

Tabel V.1
Grid Box, RMSD, Nilai Ikatan Energi, dan Validasi Metode Ligan Alami
Ikatan
Kode PDB | Grid Box Rvsp | EnerdiLigan
Alami
(kkal/mol)

X:-13,881

5UGC Y :13,823 1,328A -7,87
Z:-24,926
X:-13,599

5HG7 Y : 15,359 1,917A -8,34
Z:-25,243
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SIFAT FISIKOKIMIA SENYAWA KACANG PANJANG DAN KACANG
HIJAU BERDASARKAN ATURAN LIPINSKI’S RULE OF FIVE

Tabel V.2
Sifat Fisikokimia Senyawa Kacang Panjang berdasarkan aturan Lipinski’s Rule
Of Five
BM
No Senyawa Log P ponor A.k septor Ket
(g/mol) Hidrogen | Hidrogen
1 Delphl_nldm 3-0O- 465 0,10 9 12 Tidak _
glucoside Memenuhi
5 Kaempferol 3-0- 448 0,44 7 1 Tidak _
glucoside Memenuhi
3 Malwc?m 3-0O- 493 0,50 y 12 Tidak :
glucoside Memenuhi
4 Petun|(_j|n3-O- 479 0,20 8 12 T|dak.
glucoside memenubhi
5 | Quercetin 302 2,01 5 7 Memenuhi
6 Querce_etlnB-O- 464 0,73 8 12 Tldak_
glucoside memenuhi
7 Cyan|d|Q3-O- 449 0,19 3 1 Tldak_
galaktocide memenubhi
8 Cyan|Q|n3-O- 449 0,19 8 11 Tldak_
glucoside Memenuhi
9 Pe0n|d_|n3-O- 463 0.49 7 11 Tldak_
glucoside Memenuhi
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LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)
Tabel V.3
Sifat Fisikokimia Senyawa Kacang Hijau Berdasarkan aturan Lipinski’s Rule Of
Five
BM
No Senyawa Log P F)onor A.k septor Ket
(g/mol) Hidrogen | Hidrogen
1 | Daidzin 416 0,18 5 9 Memenuhi
2 | Daidzein 254 2,71 2 4 Memenuhi
3 | Ononin 430 0,49 4 9 Memenuhi
4 | Formononetin 268 3,02 il 4 Memenuhi
5 | Isoformononetin 268 3,02 1 4 Memenuhi
il 270 2,42 3 5 Memenuhi
trihydroxyisoflavon
. 312 3,32 0 5 Memenuhi
trimethoxyisoflavon
8 | Genistin 432 | 011 | 6 10 R
Memenuhi
9 | Sissotrin 446 0,19 5 10 Memenuhi
10 | Genistein 270 2,42 3 5 Memenuhi
11 | Prunetin 284 2,72 2 5 Memenuhi
12 | Biochanin A 284 2,72 2 5 Memenuhi
B L. Tidak
13 | 6""-O-acetylgenistin 474 0,46 5 11 Memenuhi
14 | 204 312 3,33 0 5 Memenuhi
trimethoxyisoflavon
15 | 2’-hydroxygenistein 286 2,12 4 6 Memenuhi
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LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)
Tabel V.3
Sifat Fisikokimia Senyawa Kacang Hijau Berdasarkan aturan Lipinski’s Rule Of
Five
BM
No Senyawa Log P Ponor A.k septor Ket
(g/mol) Hidrogen | Hidrogen
16 | Apigenin 270 2,42 3 5 Memenuhi
17 | Vitexin 432 | -0,06 7 10 Tidak
Memenuhi
18 | Isovitexin 432 | -0,06 7 10 ook
Memenubhi
19 | Rutin 610 -1,87 10 16 e .
Memenuhi
20 | Kaempferol 286 2,31 4 6 Memenuhi
i Tidak
21 | Myricetin 318 1,72 6 8 Memenuhi
22 | Rhamnetin 316 2,31 4 7 Memenuhi
23 | Kaempferitrin 578 -0,19 8 14 Uk .
Memenubhi
24 | Kaempterol 3- 594 | 158 | 9 15 ok
rutinoside Memenuhi
3,5,7,3"4'- :
NN Tidak
25 | pentahydroxyflavo 318 1,72 6 8 Memenuhi
nol
3,78,3,4'- :
! Tidak
26 | pentahydroxyflavo 318 1,72 6 8 Memenuhi
nol
. Tidak
27 | Naringin 580 -1,16 8 14 Memenuhi
28 | Neohesperidin 610 | -1,16 8 15 Tidak
Memenuhi
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LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)
Tabel V.3
Sifat Fisikokimia Senyawa Kacang Hijau Berdasarkan aturan Lipinski’s Rule Of
Five
BM
No Senyawa Log P F)onor A.k septor Ket
(g/mol) Hidrogen | Hidrogen
29 | Hesperetin 302 2,52 3 6 Memenuhi
30 | 20 312 | -0.05 5 6 Memenuhi
dihydroxyflavanon '
31 Erlodlgtyol /- 450 0,31 7 11 Tidak _
glucoside Memenuhi
32 | Eriodictyol 288 2,21 4 6 Memenuhi
33 | Naringenin 272 2,51 3 5 Memenuhi
34 | Rhododendrin 328 -0,47 5 7 Memenuhi
35 | Scopoletin 192 1,33 1 4 Memenuhi
36 | Pomiferin 420 | 511 3 6 W
Memenubhi
. Tidak
37 | Delphinidin 303 2,42 6 7 Memenuhi
3g | 244 256 | 2,70 3 4 Memenuhi
trihydroxychalcon
39 | Phloretin 274 2,32 4 5 Memenuhi
40 | Coumestrol 268 3,04 2 5 Memenuhi
. Tidak
41 | Osajin 404 5,40 2 5 Memenuhi
42 | p-hydroxybenzoic 138 1,09 2 3 Memenubhi
43 | protocatechuic 154 0,79 3 4 Memenuhi
44 | Syringic 198 1,11 2 5 Memenuhi
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LAMPIRAN 12
(LANJUTAN)
Tabel V.3
Sifat Fisikokimia Senyawa Kacang Hijau Berdasarkan aturan Lipinski’s Rule Of
Five
BM
No Senyawa Log P I_I)onor A.k septor Ket
(g/mol) Hidrogen | Hidrogen
45 | Gallic acid 170 0,50 4 5 Memenuhi
46 | Vanillic acid 168 1,09 2 4 Memenuhi
47 | Gentisic acid 154 0,79 3 4 Memenuhi
48 | Shikimic acid 174 -1,52 4 5 Memenuhi
49 | p-coumaric 166 1,41 2 3 Memenuhi
50 | Caffeic acid 180 1,19 3 4 Memenuhi
51 | Cinnamic acid 148 1,78 1 2 Memenuhi
52 | Ferulic 194 1,49 2 4 Memenuhi
53 | Chlorogenic acid 354 | -0,64 6 9 W
Memenuhi

Syarat : 1. Berat molekul kurang dari 500; 2. Memiliki tidak lebih dari 5 gugus
hidrogen donor; 3. Memiliki tidak lebih dari 10 gugus hidrogen akseptor; 4. Nilai

log P tidak lebih dari 5




LAMPIRAN 13
HASIL PENAMBATAN MOLEKUL

Tabel V.4

59

Hasil Penambatan Molekuler Ligan Alami, Senyawa Kacang Panjang dan Obat
Pembanding pada Reseptor EGFR wildtype (5UGC)

Ikatan | Jumlah
No Senyawa Energi | Ikatan Residu Asam Amino | KI (nM)
(AG) | Hidrogen
1 Ligan Alami -7,87 2 PRO794, MET793 1710
Gefitinib
2 -9,05 1 MET793 233,39
(pembanding)
CYS797, GLN791,
Quercetin 3-O- MET793, LEU718,
3 -9,31 7 148,77
Glucoside THR854, ASP800,
PRO794
GLN791, THR854,
4 Quercetin -9,17 5 MET?793, LEU718, 188,85
CYS77
GLN791, LEU718,
Delphinidin 3-O-
5 -8,56 6 MET793, ASP800, 530,09
glucoside
PRO794, CYS797
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LAMPIRAN 13
(LANJUTAN)

Tabel V.4
Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Panjang pada Reseptor EGFR
wildtype (5UGC)

Ikatan | Jumlah
No Senyawa Energi | Ikatan Residu Asam Amino KI (nM)

(AG) | Hidrogen

CYS775, GLN791,
Peonidin 3-O-
6 -8,33 5 MET793, THR854, 779,15
glucoside
SER720

GLN791, LEU718,
Kaempferol 3-O-

7 -8,19 5 ARG841, CYST75, 995,54
glucoside
PRO794
GLN791, MET793,
Malvidin 3-O-
8 -8,01 5 PRO794, CYS797, 1350
Glucoside
ASP800
Cyanidin 3-O- GLN791, MET793,
9 -7,94 4 1520
galaktocide LEU718, PRO794
GLU804, MET793,
Cyanidin 3-O-
10 -7,85 5 ASP800, LYS716, 1760
glucoside

PRO794
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LAMPIRAN 13
(LANJUTAN)

Tabel V.4
Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Panjang pada Reseptor EGFR
wildtype (5UGC)

Ikatan | Jumlah
No Senyawa Energi | Ikatan Residu Asam Amino Kl (nM)

(AG) | Hidrogen

ASP800, CYS775,
Petunidin 3-O-
11 -7,85 5 GLN791, MET793, 1770
glucoside
PRO794
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LAMPIRAN 13
(LANJUTAN)

Tabel V.4
Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Hijau pada Reseptor EGFR
wildtype (5UGC)

Ikatan | Jumlah

Residu Asam
Senyawa Energi | Ikatan KI (nM)
Amino
(AG) | Hidrogen
Osajin -10,28 1 PRO794 20,31

LYS716, LYS728,
Pomiferin -10,17 3 34,86
MET793

ASP800, CYST775,

Kaempferol 3- CYS797, GLN791,
-9,36 7 136,96
retinoside GLUB04, PHE795,
PRO794

LYS745, MET793,
Coumestrol -9,13 3 204,61
THR854

Ononin -9,08 2 ASP800, GLUB04 | 220,62

LEU718, GLN791,
Apigenin -8,98 4 260,85
MET793, THR854
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LAMPIRAN 13
(LANJUTAN)

Tabel V.4

Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Hijau pada Reseptor EGFR
wildtype (5UGC)

Ikatan | Jumlah
Residu Asam
No Senyawa Energi | lkatan KI (nM)
Amino
(AG) | Hidrogen
ASP855, LEU718,
7 Kaempferol -8,93 5 LYS745, MET793, 285,85
THR854
CYS775, GLN791,
8 Genistin -8,87 5 GLU804, MET793, | 315,14
PHE795
ASP800, LYS745,
9 Chlorogenic acid -8,83 5 GLN791, MET793, | 337,61
THR854
ASP800, CYS797,
10 Rhamnetin -8,83 4 336,42
GLN791, MET793
CYS775, GLN791,
11 Naringenin -8,70 6 LEU718, LYS745, 418,83
MET793, THR854
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LAMPIRAN 13
(LANJUTAN)

Tabel V.4
Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Hijau pada Reseptor EGFR
wildtype (5UGC)

Ikatan | Jumlah
No Senyawa Energi | lkatan | Residu Asam Amino | KI (nM)
(AG) | Hidrogen
CYS775, GLN791,
12 Eriodictyol -8,69 6 MET793, THR854, 426,90
LEU718, LYS745
CYS775, LEU718,
13 Myricetin -8,65 5 GLN791, MET793, 453 88
THR854
5,7- GLN791, MET793,
14 -8,61 3 490,27
Dihydroxyflavanon THR854
LYS745, MET793,
15 Formononetin -8,57 3 522,40
THR854
CYS797, LYST745,
16 Daidzin -8,55 5 THR854, PRO794, 535,96
PHE795
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Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Hijau pada Reseptor EGFR
wildtype (5UGC)
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Ikatan | Jumlah
No Senyawa Energi Ikatan | Residu Asam Amino | Kl (nM)
(AG) | Hidrogen
GLN791, LEU718,
2'4,4'-
17 -8,52 5 MET793, LYS745, 567,30
Trihydroxychalcon
THR854
CYS775, GLN791,
18 Genistein -8,49 5 MET793, THR854, | 601,41
PRO794
CYS775, CYS797,
3,5,7,3"4’-
19 -8,47 5 GLN791, MET793, | 619,11
Pentahydroxyflavonol
ASP800
LYS745, MET793,
20 Vitexin -8,45 3 635,66
THR854
6,7,4'-
21 -8,42 1 MET793 674,17
Trimethoxyisoflavon
22 Isoformononetin -8,39 4 ASP855, LYS745, 707,42
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Tabel V.4
Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Hijau pada Reseptor EGFR
wildtype (5UGC)

Ikatan | Jumlah
Residu Asam
No Senyawa Energi | Ikatan KI (nM)
Amino
(AG) | Hidrogen

MET793, THR854
ASP855, MET793,

23 Daidzein -8,36 4 749,60
LYS745, THR854
GLN791, LYS745,

24 Biochanin A -8,34 4 775,92
MET793, THR854
ASP800, GLU804,

25 Sissotrin -8,34 4 768,05
CYS797, CYST775
ASP855, LYS745,

26 Prunetin -8,28 4 846,46
MET793, THR854
LYS716, LYS745,

27 6""-O-Acetylgenistin | -8,18 4 1000
MET793, THR854

574
28 -8,15 1 MET793 1060
Trimethoxyisoflavon
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Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Hijau pada Reseptor EGFR

Ikatan | Jumlah
No Senyawa Energ | Ikatan | Residu Asam Amino | Kl (nM)
i (AG) | Hidrogen
3,7,8,34'-
29 -7,93 3 GLN791, PRO794 1550
Pentahydroxyflavonol
GLN791, LYS745,
30 Phloretin -7,88 5 MET793, THR854, 1670
LEU718
CYS797, GLU804,
31 Neohesperidin -7,84 4 1790
MET793, PRO794
CYS797, GLN791,
32 Delphinidin -7,85 5 MET793, CYS775, | 1750
THR854
MET793, LYS745,
33 2’-Hydroxygenistein | -7,85 3 1770
THR854
ASP855, ASP800,
34 Naringin -7,81 7 CYS797, GLUS04, 1900

LYS745, MET793,




LAMPIRAN 13

(LANJUTAN)

Tabel V.4

68

Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Hijau pada Reseptor EGFR
wildtype (5UGC)

Ikatan | Jumlah
No Senyawa Energi | lkatan | Residu Asam Amino | KI (nM)
(AG) | Hidrogen
ASP800, CYST775,
35 Isovitexin -7,81 5 GLN791, GLUB804, 1870
PHE795
6,7,4'- MET793, PRO794,
36 -7,74 3 2120
Trihydroxyisoflavon THR854
ASP800, CYS797,
37 Hesperetin -7,30 3 4490
MET793
LYS745, MET793,
38 Caffeic acid 7,21 3 5200
THR854
ASP800, GLN791,
39 Kaempferitrin -7,02 3 7140
PRO794
LYS745, THR854,
40 Rhododendrin -6,90 3 8730
PRO794
41 Ferulic -6,79 4 ASP855, LYS745, 10610




LAMPIRAN 13

(LANJUTAN)

Tabel V.4
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Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Hijau pada Reseptor EGFR

Ikatan | Jumlah
No Senyawa Energi Ikatan | Residu Asam Amino | KI (nM)
(AG) | Hidrogen
MET793, THR854
LYS745, THR854,
42 Scopoletin -6,65 4 13400
MET793, GLN791
43 Cinnamic acid -6,62 2 LYS745, THR854 14100
ASP855, LYS745,
44 P-coumaric -6,59 4 14720
MET793, THR854
45 Rutin -6,54 2 ASP800, MET793 15990
46 | P-hydroxybenzoic -6,34 2 GLN791, THR854 22650
Eriodictyol 7- ARG841, ASP800,
47 -6,28 4 24930
Glucoside CYS797, LEU718
48 Vanillic acid -6,01 2 LYS745, THR854 39120
CYS775, GLN791,
49 Protocatechuic -5,50 3 93,15

THR854
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Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Hijau pada Reseptor EGFR
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Ikatan | Jumlah
No Senyawa Energi Ikatan | Residu Asam Amino | KI (nM)
(AG) | Hidrogen
50 Gentisic acid -5,43 2 LYS728, MET793, | 105180
LYS716, LYS728,
51 Gallic acid -5,36 3 118210
MET793
LYS716, LYS728,
52 Shikimic acid -5,16 3 163960
MET793
53 Syringic -4,66 2 GLN791, MET793 | 380900
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Tabel V.5
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Hasil Penambatan Molekuler Ligan Alami, Senyawa Kacang Panjang dan Obat
Pembanding pada Reseptor EGFR mutan (5HG7)

Ikatan | Jumlah
No Senyawa Energi | Ikatan Residu Asam Amino | KI (nM)
(AG) | Hidrogen
1 Ligan Alami -8,34 2 CYS797, MET793 768,85
Gefitinib
2 -7,00 1 MET793 7370
(pembanding)
CYST775, GLN791,
Quercetin 3-O-
3 -8,64 5 MET793, LEU718, 467,66
Glucoside
SER720
GLN791, THR854,
4 Quercetin -8,26 5 MET793, ASP800, 875,53
CYS797
ASP800, ARG841,
Petunidin 3-O-
5 -7,78 6 CYS797, GLN791, 1990
glucoside
LEU718, MET793
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Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Panjang pada Reseptor EGFR
mutan (5HG7)

Ikatan | Jumlah
No Senyawa Energi | Ikatan Residu Asam Amino KI (nM)
(AG) | Hidrogen
GLN791, LEU718,
Malvidin 3-O-
6 -7,73 6 MET793, ARG841, 2150
Glucoside
CYS797, ASP800
Kaempferol 3-O- GLN791, LEU718,
4 -7,71 4 2240
glucoside MET793, SER720
GLN791, MET793,
Cyanidin 3-O-
8 -7,68 5 ASP800, ARG841, 2350
glucoside
CYS797
ASP800, CYST797,
Cyanidin 3-O-
9 -7,41 5 GLN791, MET793, 3700
galaktocide
SER720
GLN791, LEU718,
Delphinidin 3-O-
10 -7,13 6 MET793, ASP800, 5910
glucoside
ARG841, CYS797
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Tabel V.5
Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Panjang pada Reseptor EGFR
mutan (5HG7)

Ikatan | Jumlah
No Senyawa Energi | Ikatan Residu Asam Amino Kl (nM)

(AG) | Hidrogen

ASP800, CYS797,
Peonidin 3-O-
11 -7,31 5 GLN791, MET793, 4400
glucoside
SER720
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Tabel V.5
Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Hijau pada Reseptor EGFR mutan
(5HG7)
Ikatan | Jumlah
Residu Asam
No Senyawa Energi | Ikatan KI (nM)
Amino
(AG) | Hidrogen
CYST75, LYS745,
1 Pomiferin -9,09 3 215,63
THR854
2 Osajin -8,99 2 LYS745, THR854 | 955 16
ASP855, GLN791,
3 Kaempferol -8,75 6 LEU718, LYS745, | 382,42
MET793, THR854
ASP855, LYS745,
4 Coumestrol -8,57 4 521,54
MET793, THR854
GLN791, LYS745,
5 Biochanin A -8,55 5 MET793, CYS775, | 538,21
THR854
ASP800, CYS797,
6 Rhamnetin -8,30 4 820,88
GLN791, MET793
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Tabel V.5
Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Hijau pada Reseptor EGFR mutan
(5HG7)

Ikatan | Jumlah
Residu Asam
No Senyawa Energi | lkatan KI (nM)
Amino
(AG) | Hidrogen

ASP800, GLN791,
7 Naringin -8,24 5 LEU718, MET793, 906,52

SER720

ASP800, CYS797,
8 Eriodictyol -8,13 5 GLN791, MET793, 1090

THR854

ASP855, MET793,
9 Daidzein -8,12 4 1110
LYS745, THR854

LYS745, LEU718,
10 Apigenin -7,88 4 1680
MET793, THR854

ASP800, CYS797,
11 Myricetin 8,08 5 GLN791, MET793, | 1200

THR854

12 Formononetin -8,03 3 LYS745, MET793, 1300
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Tabel V.5
Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Hijau pada Reseptor EGFR mutan
(5HG7)
Ikatan | Jumlah
No Senyawa Energi | lkatan | Residu Asam Amino | KI (nM)
(AG) | Hidrogen
THR854
ASP855, LYS745,
13 Prunetin -7,98 4 1420
MET793, THR854
ARG841, CYS797,
14 Vitexin -7,97 5 LYS745, MET793, 1450
THR854
ASP800, MET793,
15 Hesperetin -7,92 3 1560
SER720
ASP800, CYS797,
16 Daidzin -7,91 4 1590
LYS745, THR854
LYS745, LEU718,
17 Apigenin -7,88 4 1680
MET793, THR854
18 Naringenin -7,88 6 CYS775, GLN791, 1670
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Tabel V.5
Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Hijau pada Reseptor EGFR mutan
(5HG7)
Ikatan | Jumlah
No Senyawa Energi Ikatan | Residu Asam Amino | Kl (nM)
(AG) | Hidrogen
LEU718, LYS745,
MET793, THR854
3,5,7,3,4'- CYS797, GLN791,
19 -7,82 4 1840
Pentahydroxyflavonol MET793, ASP800
LYS745, MET793,
20 Isoformononetin -7,70 3 2280
THR854
6,7,4'-
21 -7,68 1 MET793 2350
Trimethoxyisoflavon
5,7- CYS775, GLN791,
22 -7,66 4 2410
Dihydroxyflavanon MET793, THR854
2'4,4'- LEU718, MET793,
23 -7,65 4 2480
Trihydroxychalcon LYS745, THR854
57,4'- CYS775, GLN791,
24 -7,62 4 2580

Trimethoxyisoflavon

MET793, THR854
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Tabel V.5
Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Hijau pada Reseptor EGFR mutan
(5HG7)
Ikatan | Jumlah
Residu Asam
No Senyawa Energi | Ikatan KI (nM)
Amino
(AG) | Hidrogen
CYS775, GLN791,
25 2’-Hydroxygenistein | -7,55 5 MET793, LYS745, 2910
THR854
ARGB841, ASN842,
Kaempferol 3-
26 -7,55 5 ASP800, GLN791, 2910
retinoside
LEU718
6,7,4"- GLN791, MET793,
27 -7,53 3 3040
Trihydroxyisoflavon SER720
ASP800, CYS797,
28 Delphinidin -7,48 5 GLN791, LEU718, | 3300
MET793
GLN791, MET793,
29 Genistein -7,30 3 4470
SER720
30 Kaempferitrin -7,30 6 ARG841, ASN824, 4480
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Tabel V.5
Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Hijau pada Reseptor EGFR mutan
(5HG7)
Ikatan | Jumlah
No Senyawa Energi Ikatan | Residu Asam Amino | Kl (nM)
(AG) | Hidrogen
ASP800, GLN791,
MET793, PRO794
ASP800, CYST775,
31 Isovitexin -7,14 5 CYS797, GLN791, 5860
LEU718,
32 Ononin -7,14 2 CYS797, GLU804 5830
CYS775, GLN791,
33 Genistin -7,12 4 6000
MET793, PHE795
3,7,8,3,4'-
GLN791, LEU718,
34 | Pentahydroxyflavon | -7,10 3 6230
PRO794
ol
GLN791, LYS745,
35 Caffeic acid -7,09 4 6410
MET793, THR854
36 | 67-0-Acetylgenistin | -6,89 2 GLN791, MET793 | 8910
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Tabel V.5
Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Hijau pada Reseptor EGFR mutan
(5HG7)
Ikatan | Jumlah
No Senyawa Energi | lkatan | Residu Asam Amino | KI (nM)
(AG) | Hidrogen
CYS775, GLN791,
37 Phloretin -6,77 6 LYS745, MET793, 10900
THR854, PRO794
CYST775, LYS745,
38 | Chlorogenic acid -6,58 3 15000
THR854
ARGB841, GLN791,
39 Sissotrin -6,56 8 15500
MET793
40 Cinnamic acid -6,30 2 LYS745, THR854 24000
ASP800, CYS797,
41 Neohesperidin -6,11 3 33020
SER720
Eriodictyol 7- ARG841, CYS797,
42 -6,08 3 34740
Glucoside LEU718
LYS745, GLN791,
43 P-coumaric -6,02 4 38680
MET793, THR854
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Tabel V.5
Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Hijau pada Reseptor EGFR mutan
(5HG7)
Ikatan | Jumlah
No Senyawa Energi | lkatan | Residu Asam Amino | KI (nM)
(AG) | Hidrogen
ARGS841, LEU718,
44 Rutin -5,93 4 44800
GLN791, PRO794
GLN791, MET793,
45 Rhododendrin -5,87 3 49640
SER720
ASP855, GLN791,
46 | P-hydroxybenzoic | -5,75 3 61460
THR854
CYS775, THR854,
47 Scopoletin -5,64 3 73330
MET793
ASP855, GLN791,
48 Protocatechuic -5,33 3 124060
THR854
LYS716, LYS728,
49 Gallic acid -5,22 3 150110
MET793
50 Vanillic acid -5,14 2 LYS745, THR854 169470
51 Syringic -4.54 2 GLN791, MET793 468280
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Tabel V.5
Hasil Penambatan Molekuler Senyawa Kacang Hijau pada Reseptor EGFR mutan
(5HG7)
Ikatan | Jumlah
No Senyawa Energi | lkatan | Residu Asam Amino | KI (nM)
(AG) | Hidrogen
52 Gentisic acid -4,53 2 GLN791, MET793, | 479510
53 Shikimic acid -4,13 2 MET793, PRO794 939110
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UJI PREADMET

Tabel V.6
Uji PreADMET (Absorpsi dan Distribusi) Senyawa Senyawa Kacang Panjang dan
Obat Pembanding

No Senyawa Caco-2 (nm.sec?) | HIA (%) Pglisnrg?nz r(cg}oe)in
1 Gefliggh 54,15" 96,62° 80,77"
2 | Cyanidin 3-O-galactocide 3.65¢ 17.86° 80.20°
3 Cyanidin 3-O-glucoside 5,02 19,72° 79.61°
4 | Delphinidin 3-O-glucoside 4.86" 8,81° 80,18°
5 | Kaempferol 3-O-glucoside 11,210 24 98P 60,6
6 Malvidin 3-O-Glucoside 7,360 30,05 55 49P
7 Peonidin 3-O-glucoside 6,85" 35,220 65,410
8 Petunidin 3-O-glucoside 13 420 64,23 65,99
9 Sy 3,41° 93,23° 63,48"
10 | Quercetin 3-O-Glucoside 9,44° 11,77 59 16"
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Uji PreADMET (Absorpsi dan Distribusi) Senyawa Senyawa Kacang Hijau

No

Plasma Protein

Senyawa Caco-2 (nm.sec) | HIA (%) Binding (%)
1 2’-Hydroxygenistein 3,58° 79,432 96,232
2 | 2',4,4-Trihydroxychalcon 20,16" 88.31° 08,252
3’517’3’14,-
3 c b a
Pentahydroxyflavonol 0.9 0.9 &>
3,7,8,3,4'-
4 b b b
Pentahydroxyflavonol 10,59 44,06 g
5 5,7-Dihydroxyflavanon 2 47¢ 92 352 98 452
6 | 5,7,4-Trimethoxyisoflavon 47 53 9792 84,5
7 6""-O-Acetylgenistin 9,66° 55,08° 65,25°
8 | 6,7,4’-Trihydroxyisoflavon 3 75¢ 88.112 96.642
9 | 6,7,4"-Trimethoxyisoflavon 45,21° 97,928 85,64
10 Apigenin 10,55" 88,12° 97,25°
11 Biochanin A 3 40° 93 042 85 01°
12 Caffeic acid 21,110 79,212 47,92
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Tabel V.6
Uji PreADMET (Absorpsi dan Distribusi) Senyawa Senyawa Kacang Hijau

No Plasma Protein

Senyawa Caco-2 (nm.sec™l) | HIA (%) Binding (%)

13 Chlorogenic acid 9,18" 43,55 60.86"
14 Cinnamic acid 21,01° 97 84 60,85"
15 Coumestrol 1,72¢ 92.53° 95.78°
16 - dzein 7720 92,64° 88,70°
17 Daidzin 803" 65,77" 42,38
8 Delphinidin 0,37° 54,229 100°
19 Eriodictyol 453 7743 100?
20 Eriodictyol 7-Glucoside 4,86° 21,74 71,63
21 i 21,12 90,60° 50,41°
22 Formononetin 7,600 95,55 85 09"
23 GallicTg 13,840 53,69" 65,38"
24 Genistein 5,74° 88,12° 89,74°
25 Genistin 821" 47,100 65,18"
26 Gentisic acid

18,30P 74,752 69,61°
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Tabel V.6
Uji PreADMET (Absorpsi dan Distribusi) Senyawa Senyawa Kacang Hijau

No Plasma Protein

Senyawa Caco-2 (nm.sec™) | HIA (%) Binding (%)

27 Hesperetin 7,00° 87,10° 96,79°
28 Isoformononetin 14,76 95,558 86,11
29 Isovitexin 6,010 31.37° 61,48
30 Kaempferitrin 5,185 13.76° 42.73"
3 jxaempferol 957" 79,44° 89,61°
32 Kaempferol 3-retinoside 9,135 6.28° 42.37°
3 Myricetin 0,99° 40,96" 96,78°
3 paringggly 4,65" 92,57 98,65°
35 Naringin 10,39" 4,86° 50,65
36 Neohesperidin 7.16° 6,06° 39.31°
37 OnoTe 727" 82,49° 65,01°
38 Osajin 23,19° 94,87 94,92°
39 P-coumaric 21,11 90,672 61,73
40 P-hydroxybenzoic

20,31P 88,142 8,04P
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Tabel V.6
Uji PreADMET (Absorpsi dan Distribusi) Senyawa Senyawa Kacang Hijau

" Senyawa (ngcr:I?rfz-ezc'l) HIA (%) " E?nrg?nz r((())}ge)i !
41 Phioretin 18,10° 78,98° 100°

42 P 14,700 92,47° 95,21°

43 Protocatechuic 18,30° 74.75° 27.11b

44 funetin 7,07 93,04° 86,28"

43 jRnamnetin 9,33" 88,18° 83,47"

46 Rhododendrin 11,025 51,110 68,02

4 Rutin 5,31° 10,61° 61,76"

44 Ecopoltl 027° 93,92° 29,42

49 Shikimic acid 14,22 43,06 2379

50 g 6,53° 65,89 60,54°

°1 Syringic 18,83" 82,03 69,77"

52 Vanillic acid 19,93 85,372 52,11

53 Vitexin 5,48" 31,37 61,48"
Keterangan :

%HIA = (a) 70-100% well absorbed, (b) 20-70% moderately absorbed, (c) 0-20%
poorly absorbed.
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In Vitro caco-2 cell permeability = (a) >70 higher permeability, (b) 4-70 medium
permeability, (c) <4 low permeability.
% PPB = (a) >90% strongly bond, (b) < 90% weakly bond.
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UJI TOKSISITAS

Tabel V.7

Uji Toksisitas Senyawa Kacang Panjang dan Obat Pembanding

No Senyawa Ligan Mutagenik Karsinogenik
1 | Gefitinib Mutagen Negatif
2 | Cyanidin 3-O-galaktocide Non-Mutagen Positif
3 | Cyanidin 3-O-glucoside Non-Mutagen Positif
4 | Delphinidin 3-O-glucoside Non-Mutagen Positif
5 | Kaempferol 3-O-glucoside Non-Mutagen Negatif
6 | Malvidin 3-O-Glucoside Non-Mutagen Negatif
7 | Peonidin 3-O-glucoside Non-Mutagen Negatif
8 | Petunidin 3-O-glucoside Non-Mutagen Positif
9 | Quercetin Mutagen Negatif
10 | Quercetin 3-O-Glucoside Non-Mutagen Negatif
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Tabel V.7
Uji Toksisitas Senyawa Kacang Hijau
No Senyawa Ligan Mutagenik Karsinogenik
1 | 2-Hydroxygenistein Mutagen Negatif
2 | 2',4,4"-Trihydroxychalcon Mutagen Positif
3 [3573,4'-
Mutagen Negatif
Pentahydroxyflavonol
4 13,783 4'-
Mutagen Negatif
Pentahydroxyflavonol
5 | 5,7-Dihydroxyflavanon Mutagen Negatif
6 | 5,7,4’-Trimethoxyisoflavon Mutagen Negatif
7 | 6""-0-Acetylgenistin Non-Mutagen Positif
8 | 6,7,4’-Trihydroxyisoflavon Non-Mutagen Positif
9 |6,7,4’-Trimethoxyisoflavon Mutagen Negatif
10 | Apigenin Mutagen Positif
11 | Biochanin A Mutagen Negatif
12 | Caffeic acid Mutagen Negatif
13 | Chlorogenic acid Mutagen Positif
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Tabel V.7

Uji Toksisitas Senyawa Kacang Hijau

No Senyawa Ligan Mutagenik Karsinogenik
14 | Cinnamic acid Mutagen Negatif
15 | Coumestrol Mutagen Negatif
16 | Daidzein Mutagen Negatif
17 | Daidzin Mutagen Positif
18 | Delphinidin Mutagen Negatif
19 | Eriodictyol Mutagen Negatif
20 | Eriodictyol 7-Glucoside Non-Mutagen Negatif
21 | Ferulic Mutagen Negatif
22 | Formononetin Mutagen Negatif
23 | Gallic acid Mutagen Negatif
24 | Genistein Mutagen Negatif
25 | Genistin Non-Mutagen Positif
26 | Gentisic acid Mutagen Negatif
27 | Hesperetin Mutagen Negatif
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Tabel V.7

Uji Toksisitas Senyawa Kacang Hijau

No Senyawa Ligan Mutagenik Karsinogenik
28 | Isoformononetin Mutagen Negatif
29 | Isovitexin Mutagen Positif
30 | Kaempferitrin Non-Mutagen Negatif
31 | Kaempferol Mutagen Negatif
32 | Kaempferol 3-retinoside Non-Mutagen Negatif
33 | Myricetin Mutagen Negatif
34 | Naringenin Mutagen Negatif
35 | Naringin Non-Mutagen Positif
36 | Neohesperidin Non-Mutagen Negatif
37 | Ononin Mutagen Positif
38 | Osajin Non-Mutagen Negatif
39 | P-coumaric Mutagen Negatif
40 | P-hydroxybenzoic Mutagen Negatif
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Tabel V.7

Uji Toksisitas Senyawa Kacang Hijau

No Senyawa Ligan Mutagenik Karsinogenik
41 | Phloretin Mutagen Negatif
42 | Pomiferin Non-Mutagen Negatif
43 | Protocatechuic Mutagen Negatif
44 | Prunetin Mutagen Negatif
45 | Rhamnetin Mutagen Negatif
46 | Rhododendrin Mutagen Negatif
47 | Rutin Non-Mutagen Negatif
48 | Scopoletin Mutagen Negatif
49 | Shikimic acid Mutagen Positif
50 | Sissotrin Non-Mutagen Positif
51 | Syringic Mutagen Negatif
52 | Vanillic acid Mutagen Negatif
53 | Vitexin Non-Mutagen Positif
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