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The treatment of diseasss chat Mtack (he brain i very dirfcult, becagse the delivery of
dheug malecules to the brain is often hinderad by the molecules of blood -beain barrier
(BER). Thus, B owas developed the naw method using symchetse pepiide widch depived
from the amine alds sequerce of cadherin and ADTC3 predicled abde to modulate the
lieercellalir jupsetion l:q:!iﬂll The lmtetimolecidar lidecsttion belvweei ADTCS and E-
emllieein ia ||5r||n|i|-!|'l.||l.'||'.u-d L] IJ‘|-|":-;1|'|'|.l|||; Tarew of mwedulation. 1o ikl esearch havo ki
calmalated the interaction energy betaem ADTCY and E-radberim. The method wsed in
this research is molscular dynamics (M0 and weolecular docking. The results shevr that
cyclie peptide ADTCI [AC-CADTPC-NHZ) alinulaced Sor 29 65 (20,000 pal has
considerable interaction with EC1 domain of E-cadherin which have the bindimg energies
=31 55 kimol " amd inhibition constant Ki 2.0 g at the 4487 conformation. This highly
inferaction emengy was predicted o3 the doving force m modalating inteceellslar
jurethans, Th‘tlll'rml'l: site-af F-radherm reslde an amine acld resldnes A, Tepee, Vals,
ey, Lys2d, Motz in the adhesion amm-acceptor pocket regiom.

Abstrak

Prenpubatan penyakit pang memperangs ciak sanpat sulit dilakukan barena peogheantesan
molekul abat menujn ofak techalang elel molehnd -maolekal Mosd-bredn harer (RER),
Untuk mengatasimga teleh dkembangkan metode bam dengan memodulas fuedion
anlar el mengpunakan peprida Zalaly sabiv peplida vang diperhirsan  mampu
mermdulas) wdalah AT, yang diorunkan dasl sesusan asam amiso kadherin,
Modulasi terjadi didnga kacena inderaicsi antara AIATCE dengan E-kadherine Pada
pemelivian b selah dihicuog enecgl inerakisi ansaa ADTCS dengan E-Eadberin, Metlode
vamg digunalem adalah dinamika malelul {0M) dan mokerulor dochimg. Hastl ponslittan
menanjukkan halwa peptide sikbik ADTCY (&c-CADTPC-MH:) hasll simulasi 20 ns
{30000 nEd bennterslcsi ket dengan domain ECE E-kadberin dengan energy hinding
srbesar - 31,55 Kool dan tetapan inhibis) B osebesar 2,56 @6 pada kanformasl k-
L4387 Interaks yang kuat ini dipericrakan sebagai dava pergperale memadulasi junction
anlar sel Inlerahsi entars ATCE demgan E-kedberin tecjadi pads situs reshdu 2-
kadlierim Aapy, Trpa, Vala, Neg, Lyels, Metgr yang hecada pads daseah affiecien am-=
xreptor pocket,




Jurmal Kimia Sains dan Aplliasi ao (i) {za17) - 0 - 18 1

1.  Pendahuluan

Pengohatan  pemyaiol  yang  memyerang  otak
mezupakan penyakit yang sulit dilabeskan  kacenas
penghantacan molexul obat mendju Ke olak sengal sulil
[r]. Elal il disebabhan keeon adanyn penghalang
bickogis yaitu Hood-Brain barmer (BEB] [2]. Transpor
olmt  mwlewnti BAB dapat  diceps melslui  jalos
transeinlar dan paraselular (3l [abur fraoepsr yang
mungkin dilewsti oleh semywwa makronsodelal adalah
flar  paraselofar Msmun, pada flur ini Sendaqpai
potsiupangan ketal (oghd junclos) yeng merupsalon
kpmporen paling apikal dan umumoga dianggap
sebagai penghalang uniu peomeabilitas parasebular (41
winleknl vang dapat meleweati jalur ind memifiki uhorn
dizmeier jurang dan 1 A ataw dengan berat molekul
lsrang dari 500 Dafton [5]. Dengan demdciam, kehadiran
EBS  menjadi  lanlangsn  eceendiel dalam o proses
penghantaran chat menuja sel tarpet Sallah sam cara
untuk meninghatkean sistem penghantazan obat adalah
dengan menknghatkan parosilag dght juniien dengan
menghambat  ingeraksl  wadberin-kadhern pada
adherens functioe [G].

Felherm mempakan prowin tansmembzan yang
terctint darl s desnain clestraselular (ED1- BCS) dengan fon
Ca' bermieralosi sebagai penghubung antar bagien dan
E-Eadherlin (7], Eadhécla bamiak ditemikan padd
omidr adherens 18] Roowls adhciess aclalah salal ssio
hagian jumtion antar sel wang berada dalam zomele
mekaden  (iweclion  etst]l ddan Decsons Delmn
pembentmkan funotion anar 2o, malelnl kadherin pada
saty sel akan bernberaksl densgan molekul kadherin
pada sel bain vang herada di delio toga membentuk soneks
wlheren [9], Pormitar pada jalur pareselslar dapai
ditingkatkan dengan  peptida  yang  sekuenmya
ditwrunkan dard mplekul kadherin itu sendici, sepecti
Bisiinan peplals HAY dan ADT, Tisiinan peplids ADT
sepertl ADTCS yang ditunmkan darl kedherin dapai
menempati sitwes ikatan [hinding sire} pads molekul
Badlwsin dan Ilﬂ,ﬂﬁlil'gl lniegaksi antar molekal
adherent junetion {kadheriny pada el bereeheiahan,
sebdngga kefcetatan ight junitfon antar so dapal diatur
ate dliodikasi. Machilanh deapat g dilakkean denpan
blinzan vang sekallgas  dapat  berfungs!  sebagal
pemshavwa ohat ataun endmpsulator pada sistern drug
dedieny dan druy Drgetting [10, 18].

Lakiforing  [1z]  telsh = mensintesiz  dan
menggunakan nman peptids kadhedn ADTE seperti
AN, ADTES, dan ADTCE  imbuk  meninglstlon
proghantaren molehal obat dari otak ke sistem sacal
pusat. Hasl penelitianmya meminjukkan babwa peptida
badbezin ADTS memiliki kemampuan  oenginhibasi
interaked junciion amtar sel di dalam sed MDCK {Madin-
Darky Conine Kidney) dan pembertulcan peptide Siklik
dapat  meningimtkan  kemampuan  pephida kadherin
untuk memssialas juncifan aotar el (2], Alaofi &kE 1]
mmplntemabkeikan peptida cHAYe2 dengan E- kadherin
domain ECa dan hasiloga menanjukken bahven peptida
cHAYEL msampil memigratkan porosifas junriie snta
sed [1]. Selaln tururan peptica kadhern sepertl pepiita
ADTC, ADTCS, dan ADTOS, terdapat tumman AT yang

Beliien dilakaibaiy genelitian sesara ekepenimen maigiin
komputnst  yaitu  peptida  ADTC3.  Schingge pada
peneliian ini akan dilakukan stodi interalsi antars
peptida siklik ADTCE dengan E-Saderln domain EC1-
Er2 dengan  moleculer  doddmg. Maleowlar docking
mmempakin pemodelan kompotas vang diakukan imiuk
mewnpredils] intesakal dan cine Eatan Penodelan
kormpantasi pega dapat menjelaskan daya peogperai yang
memyebahlan tetadinva proses mberalesi antara pepdida
ALFTCE dengan E-kadherin domalin BC1-ECz

z. Metode Penelitian
Preparasi Protein dam pepr ida siklik ADTC3

Pada peredician il nsedel medoloal yang digronakan
yaitn struktnr kristal E-kadherin domain BC1-EC2 (kade
2r7e) sohagai st dan peptida siklik ADTCS schagai
guest yang dipeglibathan pada Gambar 1. F!‘Iﬂiﬂi linwer
ADTCY dibuat dengan menggunaknn saffware program
Byhiiol [13]. Kemudian dilakokan perbentokan siklik
peptida ADTC  {siklik(), GiAc-CATTRE-NH2E  dengan
membentuk teatan dissdfcda pada gugus thiol rescdu

siskein  dengan  mengpunakan o saftwar:  program
mngadm
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Gamnbar 1 (&) Strukfur knskal E - kadhern domain ECL-
EC2 (Hode 30725, Paveve desloorgfpdly, (b Stakibue
pephida silelik AITTCE.

Sarmalas] inamiiks Moleloalar (D)

Sirmulazi dimamiica minlekubar dilakaakan
memippunakan softwane propram GROMACS w4 6.5 [14]
Sirmudazsi DM diaioukan undisk mengetabmi dicamila dan
vptimasi pepiids siklik ADTC; sehingga didapatkan
komloemeash dan E:I'Hh’ﬂ teretylah pacla pelari® akr dan
setelal  ditambahkan lon. Fada persiapan shseem
iakrksn pemberian medan geva {orce fisff) charmmas
wrrin ditmmbabkan pelong aiz lipsg pada s bobuos
herubirran 1 nme [15]. Setelah dm, pada slkeem
dambehkan lpm £Ma' dam £C1 sehingga diperoleh




Fuimal Kienia Sains dan Aplicasi ao (1) (z017) - 30 - 38 ¢

Bneplrad !l.HlI'Illlﬂ_lH wnlumgar 0,05 M, Mimimedl sinetpg
pada sisen dilabukan untek imerelaksas| gaye berlekdh
pada sistem, Simulan DM dikaboskans selara 20 ns antuk
mompereEh o000 konforindsl dengan pepiida pada

posisi  ndak  dam eevtabanfrecdrainn  Kemadian
Besetimbanpan  sisters  antars  konformasl  peptida
deigan |Iarlllllil'lll matgadi  pepresenlaal AR

diiarapkan pada temperatur 308 K dan tekanan 1 abm
dengan dilakukan simolasi DM selama 100 ps. Setelab
sistem  setimbang, dilakukan poses menghasiiian
trapelto  dengan  pasameter besabah dengan
medaiokan simulasi DS s=lama 20 ns (200000 ps] pada
temperatur konsgan 300 K dan volume  konstan
Travektort kemudian canzlisls demgan metule EMSD
{root-mean-square -devietion) Ca terhasdap struktur xeal
Analtsic energl b¥al hasd cinvalasl 08 memdlis 20
s kber konformil yang mngmElibd @i teeoendals

Mefecedar dookng

Molecalor docking dilakukan dengan menggumakan
Fofnadne Program Autolock §2 pada Tagisn EC darl
domain FECi-ECz (161 Fada malemsdar dacking dilakulan
Autogrid dan Autedocs Tshapen Autogrid meliputi pra-
Fealuask mergy binding secara cepat antara Hpe abom
pada lgan ADTCy sililc (€, HD, M, 0, S4), elelitrostatik,
dan desolvesi dengam protein E-kadherine Tahapan
sutogrid bemikotmyn  sialal evalumsi  menggmahkan
gridbor dengan grid spacng 4,575 A pada situs ikatan
protein. Selanjobnya  proses fustodock yailo  proses
dewckivgs dimilal dach E-kadberin ssbapal malekl rgid
dad inemilih  peptida. siklls ADTCY  sobagal Ii,H,.:u..
Pencarion koolformasi menggunakan  algoritma
Lamardginn -Genelic denggain perembvan esergy bioding
mmggnakan pendelcatan medan gaya emerpl behas
semi-empirik [17]. Jumlah algodima yarg dijalanian
dam jomieh peosee evaluasl masdng-masing -
sebesar i50 tan 10,000,000,

3. Hasil dan Pembahasan
Simulasi Dinamika Moletcular (DM

Hasll sinmlasd DM peptida sdelic  ADTO
memgpumakan GROMACS dapat diperfihatkan  pade
Gainlsar 2. Pada simidasi DM peplida a8dik ATTC
dilakukan  analisis EMSD yang  bertojuan  onful
mengetahni pergeralean peptida yang terlanst di dalam
alt dan b dengan membandivg kan cantai pepbida pads
srigkbar manve pacli Co yang mempusmead jusnlaly pesldu
(W) sama dengan struktur alerrofee selama 20 nx
Berdamarkan annlisis BEMSD pada simulasi M 22 ne
dypeeraded arak Miktoasl sebesar 113247 & Pergerakan
molekul peptida dikatdlan stabil jika HMSD tidak
medebdtl 3 A Jumlah steilis koplecenasi vang lelili
hamink dapat dipecolely devipan  peeprheiar walli
Amulasi memadi 120 s seperti yang dialogkan pada
penelitian seheluminys 18]
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Gambar 1. (a) Grafile BMSD Coe dam (b] Grafik energi
tzatal

Ilazil anslisa BMSD, Gambar 28, menunpokkan
halvwa  pergemaban molebn] peptda sikBk ADTCR
cevderimg stabll dan konwergen. Selaln ifw, dapat
diwikiikan dengan perubshan jarsk antia S 5w
[Oandsar 3} pmla areri dan eod bEmminuz spam amino
stabein yang cenderang stabdl deunjiidsm pada Tabel
Gelanjuitmys, diiskokan enalisis energi todal berujoan
iimbik mencar stakiue pepbels yang paling sradil sesinai
denggan kondis) mendekatl yang sebenarmya. Pensbzhan
konformesi  peptida =iklie  ADTCY  mengalami
[oklinglunfolling, Peptida yamg  mengalami - fadding
ptrulcharnya kebih stabil kancmas memilikd energl bebih
rendah [#9]. Pada amalisis ni dlakuban pemdiben
konformesi pada energi berendah undok dilakukan
mualecaiar dockksy dapar Elllat pada Tabel 2. Harena
tidak semua modedoal yang memiliki eneegl derendah
dapat Deriteraksd halk dengan reseporoya.

Tabel L. Pergerakan peplids siklik ADTCI selainn DM 20

ns
Wikl (18] Energi Total (edfmol)  Bsa s (8)
Q -5ROR5.59 102858
1 =34 0% ERT L)
5 ~GEEOE 04 2,028
1] L 202EGL
15 Gha0a 1Y 202389
W 56915 3,0047¢




Gandrar §. Perubalun |arek jarak amtara 5.5 pade

Tab=| 2. Energi 20 struktor knnformasi erespd terendaby
lnasil winwalasd D 20000 sbrukior kodormasi
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SrrukTur ADTCS

deigan ukiman gridhiz Gaxdzvha, MLeznale bl cHlakukan
karena belum diketzhul sis) akdl peda E-kedherin
dormain ECL-EC: dengan pephida siklis ADTC)L Tahap
fulDarh menggEnakan parameier Genelic Algorima
atan GA sehesar 150 dan populasd sehamak 350 serta
nurriles of eval sebesar 100000000, Hasil Wid docking
[duciking werara acak) yanp dilakukan pada a0 crbiue
konfecmiast peptida siklik ADTCY, energl paling stamll
dan populasi tertinggi terdapat pada Tabel 3 Energy
hindleg terendali pada Eonformasl AS, Gambar &,
dengan energl sehesar - 2816 WSmol. Hal ind diperdosas
dengan adanya ikatan hedrogen antam E-kadherin
dengan ADTCY medslul pesidu Trp2..dspd, Lys2s. Thed,
Trpz...Alzd. Jenis ikatan badrogen bertorug=-1umt gait
O.NH, O..HG, 0..NH dengan jarak masing-masing
yeitn X057 2.184; .027 M Sibas ikatam astama E-
kandhariey dergan ADTECS adalah pada sealiu Aaps, Trpa,
Vali lled, Lys2%, Metg2 dan E-kadherin dengan jumlah
residu sdalah & yong berada pada deerah adhesion am
aecepror  pockel,  Dadam  perefidan Parisind 1200
menunjoklon bahwa reside yang berperan pada deerah
ndtiesion arm yaina D, Wa, E=q, Do, Moz dan Wi\,
Psc@3, K25 2l

Tabel 3 Erengy binging, ?&p;plml,mnpnm has! biind

Ked Eneigl Total Walzu Snidasi  AMED
e Ikl fmal) (psh A3
Al -50636.65 1135 s
A2 ~5HGHE 0 13626 2,15
Al -50572,05 10514 313
AL -30571,37 1207 2,16
5 = HEGhGLGF &40 n
A =555, 15388 1,55
AY ~504TH 1B 2314 1,33
AR ~SELTE, B SAET P
A =50, S Erf= 1,m

A b L WL 175F 2,00
A =5ha 35,55 577 LN
Az - g ae T4 13382 13
Ad3 - 54434, 76 1519 04
Al -504LE, 74 12679 2,1
Al ~GEANN, 3T ihixn b
A ~58413, 98 ] z,25
A7 - 56407, 62 1545% 315
A1R =5h401,52 15304 1,15
ATl = RETaG LG #4501 113

AdO -56300,03 2358 1,00

Moaleceiar dockimg

Molecator dociing mesupalan salah sato metode
yang paling sering dgunakan imeuk mend esain maolekul
alsl @lais sering disebul siruclure-bosad drug desiys
(REODY karenn bemempeannya memprediksl dengan
tingkat slurasi yang tirggi (200 Pada penelftian ini
maoleaar - dacking dilalukan  unkuk mengetshoi
kpnfommass dan esergy binding antam pephada sikik
ADTCS dengan E-kndberin domain ECi-BC3 Peptida
skliE ADTCE memilikl mualan gosleigan sebanyak 28
leidropen mon - polar, 9 rardbde berds, dae degafal belas
torsl sehangak 7 dard 33, Decking dilakukan dalam 3
fahap it Aulogrid den sutedocs. Tabwp Sutagrid
penenivian peaisl gridbee dilskuban secara Wind docking

LY
il Pose o K Parpiilasi
(Klmul]

Al [ =157 1,74 1 1y
A1 k] =1y, 1,55 il Hy
LE] 34 - 15 44 15,09 pm h
Ay 1 2535 56,50 phd En
A5 WL -25,22 85,57 p il
A i 1340 7140 EM 3
LE i) -2540 2,67 mM i1
AR B -2HER ¥,58 EM Ly
A= 17 ~-13,8% Bl pM L1
A 7 ~2105 2FLE (v )
ALl &L - 200, T 28,7 P e
#dd 1£] =105 2, G0 L L,
Arg n =143 55,08 pM £l
Auk 125 =114 B3 30 M a7
g 33 -0, 56 2L il a
Ants B3 =13 68 AT h
Ay 54 -13,97 ad, 2 ikl P
LS 17 ~3G3 R4, 08 i )
Aug 31 -1L,Ba &35 oM 3*
A A7y -25,13 IR0 nid 7
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Gaigbar &, Sruloor malacuior lTl.lv'.'ifi'lil dari B-Ead¥evin
dnmain ECL-FC2 dengan pepdich sikli ADTCY
mengpunakan paogram ligplue

Berdacearkan  haxil analisa  doddng  terdapat
Beherapa cluse aniuk tlap strukiue, peonilihanng
dimulai dari seroktue dengas eseegl ikatnya paling
mindmam. [ika dihasdkan dua strukiur agau leldh
dengan eveng pallng minimum, maka dipilih serokiu
dengan frekuersl revtargal Dan hasil wersebat yang
akam dilakakan validasi doclkmg.

Validasi dueking dengan Slakukan Be-foking

setelah dilakuioan bind dockieg dapat  diletahui
binding site anama pepbda siklik ADPTCY dengan E-
kadlerin dormain ECI-ECT. Kemudbin dilakidan -
dogkig untnk mamvalibagi il docldng dan RMED
hams < :'|..ﬁ.|_:.z|. Re-dacking dlakukan padia sirus dkatan
pretein dengan parnmeter yane soma, Masing - masing
Eenfonmasi meniliEl 5Eus IHaan preaein yang berida,
aobingga memdlld ukuran gridbaz yang berheda-bada
petapi grid spocing sama yaitu 0,375 & Berdasackan hasil
re~decking  dipersleh enevgy binding  terendah pade
lnenfommasi AR, Gambar 5, dengan emenpy binding sebesar
-11,4% Kl{mol. Situs ikatan antarn E-hkedherin dengan
ADTCS adelal pada resida fapl, Trpa, Valz, Hled, Lysas,
Mictsz, samnsa sepertl pada Blind dockieg. Data sits
miteraksl struktur koffformasi A-A230 terhadap E-
kadlerin domain BC1 dapst difiibat pads Tabel 4 dan

Tarbel 5,
v il
r:x\f -3"-"1:'%& ﬂ'n.m.
5 Awl i
-f 1Y v
1hd
u;‘% hl-{i': I.,-'
T = :j::,'i.l.lu
i .i Maz T—

b

dambar 5. Suubiver moleculardecking darl £-kadhern
dennain BC1-EC2 denigan peptida siklik ADTGCS

mengganian {al softwar pengram Ligpdus (b softeare
program felock,

Tabel 4. Sfos interaksa peptda konformasi A dengan:

B~ Hasllierin damais EC1-T{1

Thatam hidmogen
. Interaks r{i) [enis
.“.1 - - -
M & - 3
Al Lysag., Cysh (T 0 MH
g Lya25. Cysa 1,032 O
a Trpz.Ahi 1,761 1
Lyaz5.. Thrt, 2000 ik, Hm@
AS L5325, Cyeh 24014 .. MH
AT - - -
Lyss. Thrd, 2,306 ... HG1
e Trpz..Alaz 1.0ET &.H
Tipa...Aspi z, 015 .. H
hs i i B
At Lysa6.. Cysh 1,400 o _BH
. Lwsas.. Cysh 1,51 h.WH
Lyszs.. Cysh 2074 0..HT1
Aaz Lys25. Cysh 1,0EF kB
Jiz Lys25.. Cysh LELD b
ki Lys25.. Cyst 205 L 5 1
Lys25.. Cyet 2200 i, HT1
s Lyazg.. Cysh L7562 . NH
Al Lysa25., Cyeh 1,341 . MH
Aap Ly=25.. Asp3 2,717 HELODa
AEH Lwazg., Oyeh 1,856 . NH
ARG - - =
Az Lyazs.. Cysh 1,636 £ H
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Tabel & Fnsrgy binding dan Ki kodie 4 Dasdl Be-docling

ahG RIS
Knde kK.
LHESmoE | 1Al
M 123 -2480 4377 UM 137
AL it -15,2% 14,04 jebl 138
A3 [ =24,09 1202 1M 0,45
Al kL 27,07 17,98 M 40
A5 150 =206 AL UM 357
As i1 -2, 24,60 I 083
Ay 1oy =302 3.55 A L%
Al 1 = 41,5% X 1 oz
L 127 =27,94 LE,56 M Ly
AlD 12 =25,84 08 N 285
ALt 108 -x3,47 £i2,58 ju 042
A2 67 -25,64 30,77 uM 0,50
CTE ] i) -28, %3 1,59 M 41
Alg &L -27,94 L1245 0,87
Ay i3 -2l 18,05 WM 1
Al FL ~ETSS 16,35 s Oy
ny 136 -2k, 2 24,55 UM 0,20
hig m =23,07 1,05 pd 0.5
g 1 -37,%0 13,54 kL L
Az 155 ~28,09 1208 M O

Pada Taliel & dan Tabel 5 dapet dil st babiwa daya
penggerak (driving foere) vang menyebabkan terpalinga
IntEmksl mitara peptida siklils ADTCT dan E- kadberin
domain BC1 adalah emergy bindimg dan ikatan hidrogen
[15]. Fada sinikiur Konformesi A8 Beatan Bidoopen
terjadi antara E-kadherin dengam ADTC3 melalul residu
Lys25 Thre, Trpa.alss, Tepo Aspi Jenis ikstan
kidrogen bertarut-guret yaitu 0 HGE, O, NH, 00 HH
dengan Arak masing-measing yaltu 2,206 1,567, 2,105 &
Imiderzksl yang paling balk terjad| pada honformasl yang
memniliki erenei paling minimuoem yailu kode AR Eneegy
hindirg yarg eemikin negalil dipengaruhi aleh efeh
oorperatiety. Elek rooperativiey dipengaruhd indecaks:
rean-leovalen (23], Ieteraks coaperativity terdin dari tiga
maolekul #tau lebih dan yvang mempakan kompenen
penting dari inferakst antar molehul gaiin adanya fkatan
bydrogen  [24]. Semabin  banyak mberaksi yang
werberiuk  dalam permbeptulean moliuler pecognitisa
amtara kompleks host dan guest maka maolekuloya
semekin stabil dan energmyn semakin negatd atau
disebiil megitive conpesativiry, Pada hasil docking A%
mmemilikl jumlaly ihatan hidagen yang palicg basyal
dari pads konformesi yang lainmea, demgan adanyva tiga
deaton bideopzen interabzingm sermakin lkemplolo, Sresra
urmum, [ika ditinjan dar fobungan &G dim K semakin
minimam enerqy bindirgnya maka kemampuoan AT
dalam menginhibixi EC1 semakin o, sekingza
povcsitag junction amtar el dapad diatur.

4. Eesimpulan

Hasil penelntian menunjuldan babwa konformasi
ADTCE: varg memiliki enerpl terendaly tdak selalu
berimterkast kddh kaat dengan E-Kadberin demaln ECL
Konformas: pada energi terendsh adalah A1, sedenghkan
wang berinberaksi Iebily kot mdalah booformesi Al
dengan emergy bintiag sehesar -33,55 hltmod dengan
shias ibatan pada reshdy Aspa Twpa, Vali, lles, Lysas,
Mistna
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Molecular Docking of Interaction between E-Cadherin Protein
and Conformational Structure of Cyclic Peptide ADTC3 (Ac-
CADTPC-NH2) Simulated on 20 ns
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