BAB V
SIMPULAN DAN SARAN

5.1 Simpulan

1. Persamaan HKSA seri senyawa turunan Pirazolin tersubtitusi 1-N dari
Thiosemicarbazone adalah :

Log ICso = 0,869 + (0,081 x TPSA) + (0,018 x HF) + (0,527 x E-HOMO) +
(3,378 x E-LUMO) + (-16,938 x Glob) + (0,234 x LogP)

2. Deskriptor yang berpengaruh signifikan terhadap aktivitas anti amuba
senyawa turunan Pirazolin tersubtitusi 1-N dari Thiosemicarbazone adalah
Koefisien partisi (LogP), Energi LUMO, Energi HOMO, Kalor
pembentukan (HF), Globularitas (Glob) dan total daerah permukaan polar
(TPSA)

3. Perancangan senyawa baru turunan Pirazolin dalam penelitian ini
menghasilkan 5 senyawa baru yang memiliki aktivitas biologis lebih baik
dari senyawa penuntun, yakni:
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4. Interaksi antara senyawa usulan yang memiliki aktivitas terbaik dengan
reseptor O-Acetyl-L-Serine Sulfhydrylase (EhREHOASS) dipelajari melalui
molecular docking. Hasil docking menggunakan AutoDock Vina
menunjukkan bahwa semua senyawa usulan mampu melakukan interaksi
spesifik dengan binding site reseptor melalui ikatan hidrofobik. Residu asam
amino EHOASS yang sering dijumpai sebagai sisi pengikatan dengan
senyawa usulan dalam adalah Thr85, Ser86, Lys58, Thr89, 1le140, GIn159,
Phel60, Gly192, Met136, Gly236, 11e237, Phe241, Ala239.

5.2 Saran

1. Docking menggunakan aplikasi yang lain perlu dilakukan, untuk melihat
perbandingan hasil yang diberikan

2. Sintetis dan uji aktivitas secara eksperimental (in vivo maupun in vitro)
senyawa-senyawa baru turunan pirazolin yang memiliki aktivitas teoritis

lebih baik dari senyawa induk perlu dilakukan.
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