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Prevalens kanker payudara pada tahun 2020 menduduki peringkat pertama di dunia maupun di Indonesia.
Pencarian obat antikanker menggunakan metode komputasi dinilai lebih efektif dan selektif. Asam galat dan
turunannya (ester dan amida) merupakan senyawa yang memiliki aktivitas biologis seperti antikanker.
Tujuan dari studi ini adalah melakukan analisis secarain-siliko dan in-vitro terhadap senyawa turunan asam
galat (N-Alkil galamida) sebagai agen apoptosis sel kanker payudara MCF7. Sebelas senyawa N-AlKkil
galamida yang telah disintesis dilakukan studi in-siliko meliputi, interaksi protein-protein, interaksi obat-
protein, analisis ADMET dan pemodelan molekuler. Tiga senyawa terbaik berdasarkan studi in-siliko diuji
aktivitas sitotoksisitasnya pada sel MCF7 menggunakan metode MTT dan analisis apoptosis menggunakan
annexin V-FITC/PI dengan flow cytometry. Protein target terpilih, yaitu JUN, AKT1, CASP3 dan CASP7.
Senyawa N-OKktil galamida, N-Ters-Butil galamida dan N-1soamil galamida merupakan tiga senyawa
terbaik. Senyawa asam galat dan turunannya, secaraanalisis predikss ADMET termasuk dalam kategori
aman sebagai kandidat obat. Aktivitas sitotoksik ketiga senyawa tersebut dinyatakan dengan nilai 1C50
berturut-turut adalah 205.2 + 0,44 1¥.M, 372.6 + 4,09 1¥4M, dan 441.7 + 1,41 1¥uM. Aktivitas apoptosis
mencapal 55 hingga 56% dibandingkan dengan kontrol sel. Senyawa N-Oktil galamida, N-Ters-Butil
galamida dan N-I1soamil galamida berpotensi sebagai agen apoptosis pada sel kanker payudara MCF7.

...... The prevalence of breast cancer in 2020 is ranked first in the world and in Indonesia. Searching for
anticancer drugs using computational methods is considered more effective and selective. Gallic acid and its
derivatives (esters and amides) are compounds that have biological activities such as anticancer. In this
study, N-Alkyl gallamides were analyzed in-vitro and in-silico for their potential to act as apoptotic agents
for MCF7 breast cancer cells. In-silico investigations on eleven N-alkyl gallamide compounds, including
protein-protein interactions, drug-protein interactions, ADMET analysis, and molecular modelling, have
been conducted. The three best compounds based on in-silico studies were tested for cytotoxicity activity on
MCF7 cellsusing the MTT assay and apoptosis analysis using annexin V-FITC/PI with flow cytometry.
Selected target proteins, namely JUN, AKT1, CASP3 and CASP7. According to ADMET study, gallic acid
and their derivatives are safe as therapeutic candidates. The cytotoxic activities of the three compounds were
expressed by |C50 values of 205.2 + 0.44 1¥aM, 372.6 + 4.09 1¥4M, and 441.7 + 1.41 T¥4M, respectively.
Apoptotic activity reached 55 to 56% compared to control cells. The N-Octyl gallamide, N-Ters-Butyl
gallamide and N-I1soamil gallamide compounds have the potential as apoptotic agentsin MCF7 cells.
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