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KATA PENGANTAR

Puji syukur kami panjatkan kehadirat Allah SWT Tuhan Yang Maha Esa, karena atas Karunia dan Rahmat-
Nya Prosiding Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia#2 yang telah diselenggarakan oleh Jurusan Kimia
FMIPA UNIMED pada tanggal 11 Desember 2021 melalui Virtual Conference dapat diselesaikan. Ucapan terima
kasih kami sampaikan kepada seluruh pihak yang telah membantu dalam penyusunan prosiding ini.

Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia adalah seminar tahunan yang diselenggarakan oleh Jurusan
Kimia Unimed. Pada Seminar ke dua ini mengambil tema “Peran Strategis Kimia Dan Pendidikan Kimia
Terhadap Pengembangan Ilmu Pengetahuan Dan Teknologi Dalam Revolusi 4.0 Di Era New Normal”. Melalui
skegiatan seminar ini berbagai hasil penelitian, ide dan pemikiran peneliti di bidang kimia, praktisi kimia dan
pendidikan kimia telah dipresentasikan.

Prosiding ini memuat karya tulis terdiri dari berbagai hasil penelitian dalam bidang kimia dan pendidikan
kimia. Makalah yang dimuat dalam prosiding ini meliputi makalah dari keynote dan invited speaker, makalah dari
pemalakah utama dari bidang Kimia meliputi sub bidang Kimia Analitik, Kimia Orgnik dan Anorganik, Kimia Fisik
dan Polimer, Biokimia dan Bioteknologi dan makalah utama Pendidikan Kimia.

Semoga penerbitan prosiding ini dapat bermanfaat baik untuk kalangan kimiawan, pengguna ilmu Kimia dan
pemerhati pendidikan kimia maupun pembaca lainnya dalam pengembangan penelitian dimasa akan datang. Akhir
kata kepada semua pihak yang telah membantu, kami ucapkan

terima kasih.

Medan, Juli 2022

Tim Editor



SAMBUTAN KETUA PANITIA

Assalaamu’alaikum warahmatullahi wabarakaatuh,
Selamat pagi dan salam sejahtera untuk kita semua.

Pertama-tama marilah kita panjatkan puji syukur ke hadirat Allah SWT atas limpahan rahmat dan karunia-
Nya, sehingga pada pagi hari ini kita dapat berkumpul untuk mengikuti acara Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan
Kimia#2 Jurusan kimia FMIPA UNIMED dengan tema “Peran Strategis Kimia dan Pendidikan Kimia Terhadap
pengembangan Ilmu Pengetahuan dan Teknologi dalam Revolusi Industri 4.0 di Era New Normal”.  Dengan
menghadirkan Dr. Harry Firman, M.Pd (UPI), Prof. Dr. Karna Wijaya, M.Eng (UGM), Dr. Asep Wahyu Nugraha
(UNIMED) sebagai keynote speaker dan Drs. Zulfan Mazaimi, M.Pd (Ketua PPSKI-Sumut), Dr. Eng. Yulia Eka Putri
(Unand) dan Dr. Vivi Purwandari (Universitas Sarimutiara Indonesia) sebagai invited speaker.

Seminar Nasional ini diselenggarakan dengan tujuan untuk: 1) Mengkomunikasikan dan memfasilitasi
interaksi professional antar komunitas kimia dan pendidikan Kimia di Indonesia untuk saling berbagai informasi dan
2) Meningkatkan kerjasama antara para pendidik, peneliti dan praktisi. Kegiatan Seminar Nasional ini diharapkan
dapat menjadi forum pertemuan antara ilmuwan peneliti dalam bidang kimia, praktisi kimia, dan pendidikan kimia,
serta stake holder lainnya untuk bekerjasama dan sharing terkait peran Strategis kimia dan pendidikan kimia Terhadap
pengembangan lImu Pengetahuan dan Teknologi dalam Revolusi Industri 4.0 di Era New Normal. Untuk mencapai
tujuan tersebut, kami panitia telah mengundang Dosen, peneliti, pendidik, mahasiswa dan pemerhati dalam bidang
kimia dari berbagai instansi di wilayah tanah air. Undangan tersebut telah ditanggapi oleh registrasi peserta sebanyak
150 orang peserta dari berbagai kalangan dan wilayah Ujung Timur sampai Barat Indonesia dengan 86 peserta akan
mempersentasikan makalahnya.

Akhir kata Kami panitia menyampaikan terimakasih kepada keynote speaker dan invited speaker, peserta dan
pemakalah, juga segenap undangan kami atas peran sertanya dalam seminar ini. Panitia telah berusaha untuk
mempersiapkan seminar ini dengan sebaik-baiknya, namun kami meminta maaf apabila terdapat kekurangan dalam
pelayanan kami Kami. Kiranya kegiatan seminar nasional ini dapat memberikan manfaat bagi kita semua.

Wassalamu’alaikum warahmatullahi wabarakaatuh

Medan, 11 Desember 2021
Ketua Panitia ,

Dr. Ahmad Nasir Pulungan, M.Sc
NIP. 198106182012121005



SAMBUTAN KETUA JURUSAN

Assalaamu’alaikum warahmatullahi wabarakaatuh,
Selamat pagi dan salam sejahtera untuk kita semua.

Puji syukur ke hadirat Allah SWT atas limpahan rahmat dan karunia-Nya, sehingga kita dapat mengikuti
acara Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia#2 Jurusan kimia FMIPA UNIMED. Kami mengucapkan
selamat datang kepada seluruh peserta seminar dan semoga kegiatan seminar ini dapat memberikan kontribusi bagi
pengembangan ilmu Kimia dan Pendidikan Kimia. Kegiatan Seminar ini juga diharapkan dapat menjadiwadah bagi
ilmuwan peneliti dalam bidang kimia, praktisi kimia, dan pendidikan kimia, serta stake holder lainnya untuk
bekerjasama dan sharing terkait peran Strategis kimia dan pendidikan kimia Terhadap pengembangan IImu
Pengetahuan dan Teknologi dalam Revolusi Industri 4.0 di Era New Normal.

Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia#2 tahun 2021 ini bertema” peran Strategis kimia dan
pendidikan kimia Terhadap pengembangan lImu Pengetahuan dan Teknologi dalam Revolusi Industri 4.0 di Era New
Normal” Dengan menghadirkan Dr. Harry Firman, M.Pd (UPI), Prof. Dr. Karna Wijaya, M.Eng (UGM), Dr. Asep
Wahyu Nugraha (UNIMED) sebagai keynote speaker dan Drs. Zulfan Mazaimi, M.Pd (Ketua PPSKI-Sumut), Dr.
Eng. Yulia Eka Putri (Unand) dan Dr. Vivi Purwandari (Universitas Sarimutiara Indonesia) sebagai invited
speaker.Penyelenggraan seminar nasional ini begitu penting bagi kami Jurusan Kimia FMIPA UNIMED dalam
rangka meningkatka peran serta mahasiswa dan dosen dalam kegiatan pertemuan ilmiah dan publikasi yang akan
menunjang pada akreditasi Jurusan Kimia FMIPA UNIMED.

Saya selaku ketua Jurusan Kimia FMIPA UNIMED mengucapkan terimaksih yang sebesar-besarnya kepada
seluruh panitia yang telah bekerja keras untuk terselenggarakannya kegiatan seminar ini. Akhir kata, semoga apa yang
menjadi tujuan dan harapan pada kegiatan Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia ini dapat terwujud serta
dapat memberikan manfaat bagi kita semua.

Wassalamu alaikum warahmatullahi wabarakaatuh.

Medan, 11 Desember 2021
Ketua Jurusan FMIPA UNIMED

Dr. Ayi Darmana, M.Si
NIP. 196608071990101001
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SAMBUTAN DEKAN

Assalamualaikum..W..Wbr....... Salam Sejahtera bagi kita semua,

Puji syukur kehadirat Allah SWT, Tuhan Yang Maha Esa berkat rahmat dan karuniaNya kita dapat
mengikuti kegiatan Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia#2 yang diselenggarakan oleh Jurusan Kimia
FMIPA UNIMED. Kegiatan Seminar ini menghadirkan keynote speaker Dr. Harry Firman, M.Pd (UPI), Prof. Dr.
Karna Wijaya, M.Eng (UGM), Dr. Asep Wahyu Nugraha (UNIMED), dan invited speaker Drs. Zulfan Mazaimi,
M.Pd (Ketua PPSKI-Sumut), Dr. Eng. Yulia Eka Putri (Unand) dan Dr. Vivi Purwandari (Universitas Sarimutiara
Indonesia). Kami mengucapkan selamat datang kepada seluruh peserta seminar dan semoga kegiatan ini memberikan
kontribusi positif bagi pengembangan lImu Kimia dan Pendidikan kimia.

Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia Jurusan Kimia FMIPA UNIMED telah ditetap sebagai
kegiatan rutin yang diselenggarakan setiap tahunnya. Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan kimia#2 tahun 2021 ini
mengangkat tema “ Peran Strategis Kimia dan Pendidikan Kimia terhadap Pengembangan Ilmu Pengetahuan dan
Teknologi dalam Revolusi Industri 4.0 di Era New Normal”. Meski kita saat ini masih belum keluar dari masa
pandemik CoVID-19, namun perkembangan teknologi yang begitu pesat di era industi 4.0 telah melahirkan peluang
dan tantangan baru. Karenanya penelitian dalam bidang Kimia dan teknik pembelajarannya harus dapat berkontribusi
pada peningkatan dan pengembangan ketrampilan digital (ICT) dalam proses pembelajaran, dan juga mampu
mengintegrasikan teknolgi tersebut dalam kegiatan penelitian dilaboratorium kimia. Peningkatan dan pengembangan
tersebut tentu saja baik ditinjau dari sisi materi, teknologi pembelajaran, kegiatan penelitian, dan pembentukan
karakter. Melalui kegiatan Seminar Nasional ini, Kami berharap bapak/ibu dapat bertukar pikiran untuk dapat
mensinergikan hasil-hasil penelitian dikampus dengan kebutuhan masyarakat dan kolaborasi dengan stakeholder dan
industri dalam rangka menterjemahkan tema diatas.

Akhir kata, Kami mengucapkan terimakasih kepada seluruh panitia yang telah bekerja keras untuk

terselenggranya kegiatan seminar ini.

Medan, 11 Desember 2021
Dekan FMIPA UNIMED

Prof. Dr. Fauziyah Harahap, M.Si
NIP. 1966072811991032002
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Abstrak

Kanker paru merupakan salah satu penyebab utama kematian di dunia, mencapai hingga 13 persen dari
semua diagnosis kanker. Kanker paru adalah semua penyakit keganasan di paru, yang mencakup
keganasan yang berasal dari paru paru sendiri (primer). Kanker paru adalah tumor ganas yang berasal dari
epitel bronkus (karsinoma bronkus = bronchogenic carcinoma). Senyawa 2,6-dimethylocta-3,5,7-trien-2-ol
diketahui memiliki aktivitas antikanker. Senyawa ini dapat ditemukan pada ekstrak daun tanaman Zodia
(Evodia suaveolens). Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui peran senyawa 2,6-dimethylocta-3,5,7-trien-
2-ol sebagai ligan anti kanker paru 4LL0 dengan metode komputasi. Penelitian dilakukan secara in silico.
Metode yang digunakan adalah dengan melakukan docking molecular menggunakan aplikasi autodock 1.5.7
autodock vina dan discovery studio. Berdasarkan hasil yang didapat, 2,6-dimethylocta-3,5,7-trien-2-ol
berpotensi sebagai obat anti kanker paru, dimana didapat hasil lowest binding energy sebesar +0,75
kkal/mol dan RMSD 1,41 dengan interaksi antara makromolekul dengan ligan membentuk ikatan hydrogen
dengan GLU B: 906, alkyl dan van der waals.

Kata kunci: 2,6-dimethylocta-3,5,7-trien-2-ol, ikatan, kanker paru

Abstract

Lung cancer is one of the leading causes of death worldwide, accounting for up to 13 percent of all cancer
diagnoses. Lung cancer is all malignancy in the lung, which includes malignancies originating from the lung
itself (primary). Lung cancer is a malignant tumor originating from the bronchial epithelium (bronchial
carcinoma = bronchogenic carcinoma). The compound 2,6-dimethylocta-3,5,7-trien-2-ol is known to have
anticancer activity. This compound can be found in the extract of the Zodia plant (Evodia suaveolens). This
study aims to determine the role of the compound 2,6-dimethylocta-3,5,7-trien-2-ol as an anti-lung cancer ligand
4LLO with computational methods. The research was conducted in silico. The method used is to do molecular
docking using autodock vina and discoverystudio applications. Based on the results obtained, 2,6-dimethylocta-
3,5,7-trien-2-ol has the potential as an anti-lung cancer drug, where the lowest binding energy is +0.75 kcal/mol
and RMSD 1.41 with interactions between macromolecules and ligands form hydrogen bonds with GLU B: 906,
alkyl and van der Waals.

Keywords: 2,6-dimethylocta-3,5,7-trien-2-ol, binding, lung cancer

1. Pendahuluan

Kanker paru adalah semua penyakit keganasan di paru, mencakup keganasan yang berasal dari paru
sendiri (primer) Dalam pengertian klinik yang dimaksud dengan kanker paru primer adalah tumor ganas yang
berasal dari epitel bronkus (karsinoma bronkus = bronchogenic carcinoma). Kanker paru merupakan penyebab
utama keganasan di dunia, mencapai hingga 13 persen dari semua diagnosis kanker. Selain itu, kanker paru juga
menyebabkan 1/3 dari seluruh kematian akibat kanker pada laki-laki. Di Amerika Serikat, diperkirakan terdapat
sekitar 213.380 kasus baru pada tahun 2007 dan 160.390 kematian akibat kanker paru. Berdasarkan data WHO,
kanker paru merupakan jenis kanker terbanyak pada laki-laki di Indonesia, dan terbanyak kelima untuk semua jenis
kanker pada perempuan Kanker paru juga merupakan penyebab kematian akibat kanker terbanyak pada laki-laki
dan kedua pada perempuan [1].

Kanker Paru umumnya disebabkan oleh kebiasaan kebiasaan buruk seperti merokok. Factor lain pemicu
kanker paru juga seperti zat arsenic dan polusi udara. Menurut [1], Kelompok pasien dengan risiko tinggi
mencakup pasien usia > 40 tahun dengan riwayat merokok >30 tahun dan berhenti merokok dalam kurun waktu 15
tahun sebelum pemeriksaan, atau pasien >50 tahun dengan riwayat merokok >20 tahun dan adanya minimal satu
faktor risiko lainnya. Faktor risiko kanker paru lainnya adalah pajanan radiasi, paparan okupasi terhadap bahan
Kimia karsinogenik, riwayat kanker pada pasien atau keluarga pasien, dan riwayat penyakit paru seperti PPOK atau
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fibrosis paru. Pada pasien berisiko tinggi, dengan anamnesa dan pemeriksaan fisik yang mendukung kecurigaan
adanya keganasan pada paru-paru, dapat dilakukan pemeriksaan low-dose CT scan untuk skrining kanker paru
setiap tahun, selama 3 tahun, namun tidak dilakukan pada pasien dengan komorbiditas berat lainnya.

Pemeriksaan ini dapat mengurangi mortalitas akibat kanker paru hingga 20%.

Metode yang biasa digunakan dalam pengobatan kanker bersifat multimodalitas (kombinasi) namun
berbeda-beda untuk tiap stadium dan kondisi pasien. Pembedahan dan radioterapi efektif diberikan pada kanker
dini, sedangkan untuk kanker yang metastasik pengobatan yang tepat yaitu gabungan antara operasi, radioterapi,
dan kemoterapi . Namun, Kemoterapi juga menimbulkan rasa mual hingga anoreksia pada pasien, mempengaruhi
sel-sel normal disekitar sel kanker, dan beberapa obat tidak dapat dikombinasikan karena dapat memperkuat kerja
obat lain sehingga meningkatkan efek sampingnya hingga menyebabkan kematian. Disisi lain pengobatan dengan
radiasi memiliki efek samping yang buruk, antara lain menyebabkan gangguan produksi darah, kardiotoksisitas,
dan menurunkan kualitas sperma [6]; [7].

Zodia adalah salah satu tanaman khas Indonesia yang mempunyai banyak manfaat. Tanaman zodia dapat

kita temukan di papua. Masyarakat secara tradisional memanfaatkan daun zodia sebagai penghalau nyamuk
sebelum masuk ke dalam hutan. Pemakaiannya pada masyarakat dilakukan dengan cara mengggosok-gosokkan
daun pada kulit sehingga daun-daun ini akan saling bergesekan menghasilkan minyak atsiri yang yang tidak disukai
oleh nyamuk [5].
Menurut [3], Kandungan senyawa minyak atsiri dalam daun zodia telah diteliti menggunakan Gas Cromatography-
Mass Spectrometry (GC-MS). Senyawa-senyawa terdapat dalam daun zodia meliputi: limonene, menthofuran,
(5H)-benzofurano-ne, 4(5H)-benzofuranone, myrtenoic acid, copaene, p-mentha-1(7),8-dien-9-ol, caryophyllene,
valencene, B-himachalene, a-curcumene, cadinene, 3,5-octadiene, 2,4,6-trimethoxytoluene, 4,6-hetadienoic acid,
humulane-1,6-dien-3-ol, longifolenaldehyde, 4-hydroxy-fB-ionone, trans-squalene, dan vitamine E. Metode
esktraksi yang digunakan adalah maserasi menggunakan pelarut etanol selama 3 x 24 jam. Kandungan senyawa
aktif dalam ekstrak etanol daun zodia tersebut meliputi : menthofuran; evodone; bicyclopentene; delta- selinene;
3,5,7-octatrien-2-ol, aromadendrene oxide 2; alpha-bisabolol; 2,4-dimethyl-2,4-heptadienal; phytol; squalene; beta-
tocopherol;  D-alpha-tocopherol;  stigmasta-5,23-dien-3.beta.-ol;  (23S)-ethylcholest-5-en-3.beta.ol;  24,25-
dihydrolanosterol; lanosterol; dan obtusifoliol [4].

Menurut [4], bahwa senyawa yang terkandung dalam ekstrak etanol daun zodia yang berpotensi sebagai
antikanker slah satunya adalah 3,5,7-Oktatrien-2-Ol, 2,6-Dimetil Senyawa yang ditargetkan pada kanker payudara,
paru-paru, dan ovarium. Percobaan docking ini bertujuan untuk melihat potensi 3,5,7-Oktatrien-2-Ol, 2,6-Dimetil
sebagai obat anti kanker paru melalui aktivitasnya terhadap receptor protein EGFR(Epidermal growth factor
receptor).

2. Metode Penelitian
Penelitian dilakukan dengan metode in silico, dengan melakukan docking senyawa uji 2,6-
dimethylocta- 3,5,7-trien-2-ol terhadap EGFR(Epidermal growth factor receptor).

2.1 Alat Dan Bahan

Docking Molecular dilakukan dengan menggunakan perangkat yang berupa laptop Acer Aspire A314-22
dengan spesifikasi Ram 4GB, dan OS Windows 10 Home single language 64-Bit. Perangkat lunak yang digunakan
berupa aplikasi Autodock 1.5.7, Biovia Discovery Studio Visualizer, Pymol, dan Autodock vina. Senyawa
Epidermal growth factor receptor (EGFR) didownload dari https://www.rcsb.org/ dengan kode 4LLO
dalam bentuk PDB format. Senyawa 2,6-dimethylocta-3,5,7-trien-2-ol didownload dari
https://pubchem.ncbi.nim.nih.gov dalam bentuk SDF.

2.2 Prosedur kerja
Pemisahan makromolekul dengan Ligan alami

Sebelum melakukan docking dengan sneyawa uji, dilakukan pemisahan terlebih dahulu antara makromolekul dari

ligannya dengan menggunakan aplikasi Biovia Discovery Studio Visualizer.
Preparasi makromolekul dan ligan alami serta ligan pembanding

Setelah dipisahkan, makromolekul, ligan alami serta ligan uji di preparasi menggunakan aplikasi Biovia Discovery

Studio Visualizer.
Docking makromolekul dengan ligan alami dan validasi hasil docking

Makromolekul dan ligan alami yang telah di preparasi kemudian didocking menggunakan aplikasi autodock 1.5.7.
Setelah di docking, dilakukan validasi dan conformation untuk men-chek hasil docking yang telah dilakukan .
Selanjutnya, untuk dilakukan pemeriksaan interaksi ikatan antara makromolekul dengan ligan yang telah di

docking.
Docking makromolekul dengan ligan uji dan validasi hasil docking
Makromolekul dan ligan uji yang telah di preparasi kemudian didocking menggunakan aplikasi autodock
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1.5.7 . Setelah didocking selanjutnya dilakukan conformation dan validasi hasi docking. Selanjutnya dilakukan
pemeriksaan interaksi antar ikatan makromolekul dengan ligan uji.

Teknik Pengumpulan

Data Pengumpulan data dilakukan secara deskriptif melalui uji in silico dan literatur.

Analisis dan Interpretasi Data

Untuk analisis Data yang diperoleh dari uji docking antara senyawa dengan protein dan ligan dengan protein
dilakukan perbandingan binding affinity, Root Mean Square Deviation (RMSD), jenis ikatan, dan asam amino yang
menjadi lokasi pengikatan pada protein. Dimana semakin rendah nilai binding affinity semakin kuat ikatan antara
senyawa atau ligan dengan protein, sehingga semakin kecil nilai binding affinity maka semakin bagus. Nilai standar
RMSD yang umum digunakan yaitu <2.0A.

3. Hasil dan pembahasan
Sebelum melakukan docking terlebih dahulu makromolekul, ligan alami dan ligan uji dipreparasi. Berikut
hasil preparasi secara berturut turut :

Gbr.1 Preparation

Setelah melakukan docking molecular antara ligan alami dengan makromolekul, didapat hasil sebagai

74 Conformation 1 Info X
Rank: 1_1 |
binding_energy=-7.13 Binding Energy -7.35
ligand_efficiency=-0.31 Ikl 4.000¢
ntermolecular Energy : -8.54
inhib_constant=5 89 Internal Energy -0.46
unhlb_constant_un|t$=uM Torsional Energy 1.19
intermol energy=~8 33 Unbound Extended Energy: -0.46
hb des_ol\.‘ energy=-8.35 Cluster RMS 0.0
vaw_hb_ _onergy 2| | [RefRMS 3.89 -

electrostatic_energy=0 02 e

total_internal=-1.18 (double click to update coords)
torsional_energy=1 19 (Rank_SubRank docked energy)
unbound_energy=-1.18 ligand-2 input
filename=dock dig fligand-2 1.1 -7.35 J
cIRMS=103 ligand-2 1_2 -7.13
o ligand-2 1_3 -6.54
relRMS=3 89 ligand-2 1_4 6.38
rseed1=None ligand-2 1_5 6.32
rseed2=None ligand-2 1_6 6.18
ligand-2 1_7 6.13

Gbr.2 conformation
Dapat dilihat pada gambar, pada Lowest energy docking, didapat Didapat binding energy sebesar -7,13
kcal/mol, ki sebesar 5,89 uM, dan cIRMS (RMSD) sebesar 1,03A. dari data ini dapat kita ketahui bahwa docking
senyawa makromolekul dengan ligan alami berhasil. Nilai RMSD yang berada dibawah 2,0A serta nilai binding
energy dan kl yang rendah. Untuk interaksi yang terjadi atau terkait antara makromolekul dengan ligan alami dapat
kita lihat sebagai:
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Interactions
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Gbr.3 interaction makromolekul- ligan alami

Interaksi antar makromolekul dengan ligan yang ditunjukkkan diagram 2D berupa ikatan hydrogen, van der
waals pi-sigma, p-sulfur, pi-alkyl dan alkyl. Sedangkan asam amino yang berikatan adalah CYS A:797 dengan

ikatan hydrogen. Sedangkan

pada ligan  uji,

\

~,
»

binding_energy=4.71
ligand_efficiency=0.43
intermol_energy=3.52
vdw_hb_desolv_energy=3.53
electrostatic_energy=-0.01
total_internal=2.02
torsional_energy=1.19
unbound_energy=2.02
filename=dock.dlg
clRMS=1.41
refRMS=2.07
rseed1=None
rseed2=None

hasil docking dapat  dilihat sebagai:

Ref RMS

)
74

Rank: 1_1
Binding Energy 0.75
ki unavailable
Intermolecular Energy :  -0.44
Internal Energy 2.01
Torsional Energy 1.19
Unbound Extended Energy: 2.01
Cluster RMS 0.0

383
select from 50 dockings
(double click to update coords)
(Rank_SubRank docked energy)

ligandp2-2 input LI
ligandp2-211 075 il
ligandp2-2 1_2 an

ligandp2-2 1_3 541

ligandp2-2 1_4 6.0

ligandp2-2 1_5 6.84

ligandp2-2 1_6 761 ‘
e o

Gbr. 4 conformation2

Dapat dilihat pada gambar, pada Lowest energy docking, didapat Didapat binding energy sebesar

4,71kcal/mol dengan cIRMS atau RMSD 1,41A dengan ki tidak tersedia atau unavailable. Namun
meskipun begitu, antara makromolekul dengan ligan uji tetap terjadi ikatan. Dimana : dengan interaksi antara
makromolekul dengan ligan yang ditunjukkan diagram 2D membentuk ikatan hydrogen dengan GLU B: 906, alkyl
dan van der waals. Maka Maka dapat dikatakan bahwa ligan uji tidak sebagus ligan alami. Untuk binding Afinity
ligan alami YUN saat berikatan dengan reseptor EGFR memliki nilai yang lebih rendah dibanding dengan binding
Afinity 2,6-dimethylocta-3,5,7-trien-2-ol saat berikatan dengan reseptpr EGFR. Untuk nilai RMSD, ligan alami
jauh lebih bagus, jauh lebih kecil. Jadi 2,6-dimethylocta-3,5,7-trien-2-ol dari ekstrak daun zodia berpotensi sebagai
obat kanker paru namun tidak terlalu efektif.
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van der Waals r Alkyl

] Conventional Hydrogen Bond

Gbr. 5 interaction macromolekul-ligand pembanding

Table 1 Perbandingan antar ligand

! . binding afinity =) Asam amino
Protein ligand (kcal/mol) RMSDA Jenis ikatan berikatan
EGFR YUN 7,13 1,03 Hydro%?ﬂ;"su'f“r CYS A797
EcFrR g 28Wgthylocta, 4,71 1,41 hydrogen GLU B:909

3,5,7-trien-2-ol

4. Kesimpulan

Dari percobaan docking yang telah dilakukan, dapat disimpulkan bahwa ligan 2,6-dimethylocta-3,5,7-

trien-2-ol dari ekstrak ethanol daun Zodia memiliki potensi sebagai obat kanker paru namun tidak begitu efektif.
Penelitian ini merupakan penelitian prediksi secara komputasi dengan metode pengujian secara in silico, oleh
karena itu perlu dilakukan penelitian lanjutan secara in vitro dan in vivo serta pengujian klinis untuk mengkaji
potensi senyawa 2,6-dimethylocta-3,5,7-trien-2-ol sebagai kandidat obat pada pengobatan kanker paru.
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