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Abstrak

Riset ini menseleksi senyawa bioaktif alami (SBAA) yang memiliki aktifitas pada protein target pada
obesitas dan kanker payudara tripel negatif (KPTN) untuk diteliti lebih lanjut dalam riset
pengembangan obat terapi KPTN pada individu obes. Riset ini mendesain urutan langkah-langkah in
silico dalam proses seleksi SBAA tersebut. Data diperoleh dari literatur yang mengkaji senyawa bioaktif
alami yang bermanfaat untuk KPTN dan obesitas, dengan memanfaatkan metode in silico dengan
penambatan molekuler dan deep learning. Artikel-artikel riset mengenai KPTN dan obesitas sering
mengkaji resveratrol, quercetin, epigallocatechin gallate, genistein, dan curcumin. Analisis terhadap
nilai afinitas binding AG penambatan protein-ligan menunjukkan nilai yang lebih rendah daripada nilai
afinitas binding ligan kontrol atau ligan referen, mengindikasikan kemungkinan lebih baik ikatan ligan
dengan protein. Kontrol ligan untuk protein EGFR menunjukkan nilai afinitas binding -9.4 kcal/mol,
sedangkan ligand yang lebih baik adalah rutin dengan AG -11.5 kcal/mol, curcumin -10.3 kcal/mol,
tangeritin -10 kcal/mol, dan honokiol -9.8 kcal/mol. Kontrol ligan untuk protein AKT1 menunjukkan
AG -8.6 kcal/mol, dengan ligand dengan binding lebih baik ditunjukkan oleh honokiol (-9 kcal/mol).
Afinitas binding (AG) rutin, curcumin, tangeritin, dan honokiol superior terhadap kontrol ligan untuk
protein EGFR. Untuk protein AKT1, afinitas binding honokiol lebih baik daripada kontrol.
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