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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. 
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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 Ilmu 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 
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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 Ilmu 

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 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.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 Ilmu 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  
Tumor merupakan sekelompok sel abnormal yang terbentuk dari hasil pembelahan sel yang berlebihan dan 

tidak terkoordinasi. Disfungsi endotel akan mengaktifkan jalur Mitogen Activated Protein (MAPK) yang 

melibatkan protein ErK2. Antosianidin merupakan konstituen yang terdapat di dalam buah Jamblang 

(Syzygium Cumini) yang diketahui memiliki aktivitas Anti-tumor. Tujuan dari penelitian ini adalah untuk 

memprediksi interaksi molekuler yang terjadi dalam aktivitas penghambatan sel tumor oleh senyawa 

Antosianidin dari ekstrak buah jamblang, melalui analisis in silico menggunakan metode molecular docking. 

Dari gefitinib dan 7 senyawa antosianidin yang di dockingkan, Europinidin memiliki nilai energi bebas gibbs 

terbaik sebesar -7,37 Kkal/mol dengan konstanta inhibisi 3,95 µM, sedangkan nilai energi bebas Gibbs ligan 

alami adalah -9.09 Kkal/mol dengan konstanta inhibisi 0,21708 µM. Hasil visualisasi menunjukkan bahwa 

senyawa Europinidin memiliki interaksi dengan residu asam amino Met108, Asp111, Asp167 Ser153, 

Leu156, Asp106, Ile84, Ala52. Kesimpulan penelitian ini berdasarkan parameter nilai energi bebas gibss dan 

konstanta inhibisinya, senyawa flavonoid pada buah jamblang belum berpotensi digunakan sebagai obat 

anti-tumor melalui mekanisme penghambatan protein ErK2. 

 

Kata kunci: Anti-tumor, moleculer docking, Antosianidin, Europinidin, ErK2  
 

Abstract  
Tumor is a group of abnormal cells formed as a result of excessive and uncoordinated cell division. Endothelial 

dysfunction will activate the Mitogen Activated Protein (MAPK) pathway involving the ErK2 protein. 

Anthocyanidins are constituents in Jamblang (Syzygium Cumini) fruit which are known to have anti-tumor 

activity. The purpose of this study was to predict the molecular interactions that occur in the inhibitory activity of 

tumor cells by anthocyanidin compounds from jamblang fruit extract, through in silico analysis using the 

molecular docking method. Of the docked gefitinib and 7 anthocyanidin compounds, Europinidin has the best 

Gibbs free energy value of -7.37 Kcal/mol with an inhibition constant of 3.95 µM, while the Gibbs free energy 

value of natural ligands is -9.09 Kcal/mol with an inhibition constant of 0,21708 µM. The visualization results 

show that Europinidin compounds have interactions with amino acid residues Met108, Asp111, Asp167 Ser153, 

Leu156, Asp106, Ile84, Ala52. The conclusion of this study is based on the parameter value of gibss free energy 

and its inhibition constant, the flavonoid compounds in jamblang fruit have not been potential to be used as 

anti-tumor drugs through the mechanism of ErK2 protein inhibition 

 

Keywords: Anti -tumor, Moleculer docking, Antosianidin, Europinidin, EK2  
 

 

1. Pendahuluan  
Dalam bahasa medisnya, tumor dikenal sebagai neoplasia. “Neo” berarti “baru”, “plasia” berarti 

“pertumbuhan” atau “pembelahan”. Neoplasia mengacu pada pertumbuhan sel-sel di sekitarnya yang normal. 

Berdasarkan pengertian tumor diatas, tumor dibagi menjadi dua golongan besar, yaitu tumor jinak (beningn) dan 

tumor ganas (malignan) atau kanker [1].  
Data hasil Riskesdas tahun 2013 dan tahun 2018 menunjukkan adanya peningkatan prevalensi tumor ganas 

atau kanker di Indonesia dari 1,4% menjadi 1,49%. Provinsi Gorontalo memiliki peningkatan tertinggi dari 0,2‰ 

pada Riskesdas 2013 menjadi 2,4% pada Riskesdas 2018. Peningkatan signifikan juga terjadi di Provinsi Sulawesi 

Tengah, dan Daerah Istimewa Yogyakarta. Terdapat beberapa provinsi yang mengalami penurunan prevalensi yaitu 

Jambi, Bengkulu, Kalimantan Timur, Sulawesi Selatan, Maluku, dan Maluku Utara. Prevalensi kanker di Provinsi 

mailto:sayadeasiagian@gmail.com
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DI Yogyakarta tergolong tinggi dibandingkan provinsi lainnya, yaitu sebesar 4,1% pada Riskesdas 2013 dan 4,86% 

pada Riskesdas 2018 [2]. 

Berbagai macam jenis terapi serta obat-obatan untuk penyakit tumor sudah banyak diaplikasikan untuk 

meningkatkan kualitas hidup pasien. Terapi penyakit tumor ganas atau kanker dapat berupa kemoterapi, radioterapi, 

terapi hormon, maupun terapi target. Pasien kanker wajib untuk secara rutin dan teratur mengkonsumsi obat-obatan 

yang telah diresepkan oleh dokter untuk tercapainya tujuan terapi kanker tersebut, namun obat-obatan dengan 

bahan kimia memiliki banyak efek samping yang merugikan. Saat ini penggunaan obat-obatan dari alam menjadi 

alternatif bahan pengobatan penyakit tumor untuk menekan efek samping yang timbul dari penggunaan obat-obatan 

berbahan dasar kimia yang sudah ada sebelumnya [3].  
Antosianin merupakan bagian metabolit sekunder yang tersebar luas di alam yang dikenal sebagai 

flavonoid. Antosianidin ialah aglikon antosianin yang terbentuk dari hidrolisis asam. Antosianin adalah golongan 

flavonoid yang larut dalam air dengan berbagai efek farmakologis, seperti pencegahan penyakit kardiovaskular, 
pengendalian obesitas dan aktivitas anti-tumor, antioksidan dan antiproliferative [4]  

Antosianin adalah flavonoid yang paling teroksidasi dengan cincin C sepenuhnya tidak jenuh dan hidroksil 

pada posisi [5]. Mereka juga dapat ditemukan sebagai bentuk turunan glikosilasi dari polihidroksi dan turunan 

polimetoksi dari 2-fenilbenzopirilium, diasilasi atau tidak dengan asam alifatik [6] Pengujian secara in vitro, 

menunjukkan bahwa senyawa antosianidin berpotensi sebagai anti-tumor [7]. Adanya potensi antiproliferatif dari 

fraksi antosianin yang berasal dari ekstrak blueberry dan blackcurrant ditemukan terkait dengan adanya potensi 

antioksidannya. Hal ini juga diperkuat dengan telah dianalisisnya aktivitas antiproliferatif yang signifikan oleh 

ekstrak Syzigium cumini dengan kandungan diglukosida senyawa antosianidin terhadap inhibitor protein Erk2 pada 

manusia.  
ErK2 adalah efektor kinase dari jalur pensinyalan ErK2 MAP-kinase, yang memainkan peran sentral 

dalam mentransduksi sinyal yang mengontrol proliferasi, diferensiasi, dan kelangsungan hidup sel. Aktivitas 
deregulasi jalur ErK2 terkait dengan sekelompok sindrom perkembangan dan berkontribusi pada patogenesis 
berbagai penyakit manusia [8].  

Studi penambatan molekul (molecular docking) adalah suatu proses komputasi mencari ligan yang cocok 

secara geometris dan energi ke situs pengikatan protein ini. Metode ini merupakan salah satu metode yang 

digunakan untuk meniru peristiwa interaksi suatu molekul ligan dengan protein yang menjadi targetnya pada uji in 

vitro melalui simulasi model menggunakan komputer. Penambatan molekul sering digunakan untuk memprediksi 

orientasi ikatan kandidat obat bermolekul kecil terhadap target proteinnya untuk memprediksi afinitas dan aktivitas 

molekul kecil. Maka penambatan molekul memainkan peran penting dalam penemuan obat dan desain obat secara 

rasional. Tujuan utama dari simulasi penambatan molekul adalah untuk mengidentifikasi kandidat lead compound 

[9].  
Tujuan penelitian ini adalah untuk mencari kandidat obat tumor dari antosianidin yang memiliki aktivitas 

sebagai anti-tumor dengan berinteraksi dengan Reseptor Mitogen-activated protein kinase (MAPK). 

 

2. Metode  
2.1 Alat 

 
Perangkat Keras yang digunakan yaitu laptop Acer dengan spesifikasi Processor Intel® Core i3™ 6006U 

@2.0GHz, RAM (Random Acces Memory) 4 gigabyte. Graphic Card Intel®, Sistem Operasi Microsoft® Windows 
10® (Amerika). Perangkat Lunak yang digunakan yaitu Sistem Operasi Windows® 10 64-bit, x64 based processor, 

dilengkapi dengan program MGL-Tools® terdiri dari aplikasi AutodockTools® (The Scripps Research 

Institute,Amerika) dan Python Moleculer Viewer® (PMV), Discovery Studio Visualizer®, Pymol®, Notepad++® 
serta situs Protein Data Bank dan PubChem. 

 

2.2 Bahan 

 

Struktur tiga dimensi protein yang dipilih adalah reseptor inhibitor ErK2 (PDB ID: 406E) yang diunduh dari 

website protein data bank https://www.rscb.org/ yang didapat dari metode kristalografi X-ray dengan resolusi 1,95 

Å. Struktur tiga dimensi ligan yang digunakan adalah N-[(1S)-1-(3-chloro-4-fluorophenyl)-2hydroxyethyl]-2- 

(tetrahydro-2Hpyran-4-ylamino)-5,8dihydropyrido[3,4-d]pyrimidine-7(6H) carboxamide, gefitinib dan 7 senyawa 

antosianidin, baik yang diunduh pada situs PubChem dengan format (.sdf) dan dikonversi dari bentuk file (.sdf) 

menjadi (.pdb) dengan program pymol®. 

https://www.rscb.org/
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Gambar 1. Struktur Senyawa Uji 3D 

2.3 Prosedur 

2.3.1    Persiapan reseptor 

Kompleks protein 406E dipisahkan antara makromolekul dan N-[(1S)-1 -(3-chloro-4-fluorophenyl)-
2hydroxyethyl]-2-(tetrahydro-2Hpyran-4-ylamino)5,8dihydropyrido[3,4-d]pyrimidine-7(6H)carboxamide dengan 

menggunakan program Discovery Studio Visualizer®, kemudian dilakukan optimasi dengan penambahan atom 

hydrogen dan minimalisasi energi. Hasil pemisahan tersebut disimpan dalam format .pdb.  
2.3.2. Penyiapan Senyawa Uji  

Ligan atau Senyawa yang diuji dalam penelitian ini merupakan senyawa antosianidin. Gefitinib dan 7 
senyawa antosianidin merupakan senyawa turunan antosianin. Ligan diunduh pada situs PubChem dengan format 
(.sdf) dan dikonversi dari bentuk file (.sdf) menjadi (.pdb) dengan program pymol®.  
2.3.3. Validasi Metode  

Validasi metode dilakukan untuk Struktur tiga dimensi protein yang mengetahui apakah program yang 
digunakan untuk penambatan molekul sesuai persyaratan atau tidak aplikasi dapat digunakan. Validasi metode 

molecular docking dilakukan dengan cara redocking antara ligan bawaan yaitu N-[(1S)-1-(3-chloro 4-
fluorophenyl)-2hydroxyethyl]-2-(tetrahydro-2Hpyran-4-ylamino)5,8dihydropyrido[3,4-d]pyrimidine  
(6H)carboxamide dari reseptor target yang diunduh (406E) dari situs bank data protein menggunakan perangkat 
lunak AutodockTools®. Analisis yang digunakan untuk mengevaluasi hasil validasi yaitu Nilai RMSD, situs 
pengikatan yang ditemukan dan parameter yang digunakan dianggap valid jika nilai RMSD ≤2Å [3].  
2.3.4. Mengatur Grid Box 

Pengaturan Grid Box dilakukan dengan  membuka menu Grid pada Autodock Tools® .  
2.3.5. Running Docking  

Setelah semua pengaturan docking selesai kemudian dilakukan running terhadap gefitinib dan 7 senyawa 

antosianidin dengan menggunakan Autogrid4 dan Autodock4. Proses docking dilakukan dengan menggunakan 

pengaturan terhadap beberapa parameter seperti grid box (x = 40 y = 40 z = 40), Spacing (0,375 Å), grid box center 

(x = 17,79 y = 8,715 z = 12,412), number of runs (100), Number of Evals : Short, dan Metode Algoritma : Genetic 

Algorithm yang dapat dilakukan secara langsung melalui program Autodock Tools®. Setelah running selesai akan 

dihasilkan output dengan format (.dlg) yang dapat dibuka dengan bantuan program Notepad++®, kemudian dilihat 

parameter yang dihasilkan berupa (∆G dan Cluster) dan membandingkan hasil yang didapat satu dengan yang 

lainnya.  
2.3.6 Analisa dan Visualisasi Hasil Docking  

Penentuan konformasi ligan hasil docking (pose terbaik) dilakukan dengan memilih konformasi ligan yang 
memiliki energi ikatan paling rendah. Hasil docking dengan pose terbaik kemudian dianalisa menggunakan 

Discovery Studio. Parameter yang dianalisa meliputi residu asam amino, ikatan hidrogen, konstanta inhibisi 

prediksi, dan energi bebas ikatan [10]. 
 

 



Prosiding Seminar Nasional Kimia & Pendidikan Kimia#2 - 2021                                                                     

Jurusan Kimia FMIPA UNIMED  
 

ISBN: 978-602-9115-73-4  372 
 

3.1 Hasil Dan Pembahasan  
3.1 Persiapan Reseptor  

Proses penambatan molekul di awali dengan menyiapkan reseptor yang akan digunakan. Pada penelitian 

ini menggunakan reseptor inhibitor ErK2. Identitas makromolekul tersebut yaitu 4O6E dengan resolusi 1,95 Å.  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

Gambar 2. Reseptor Protein ERK2 (Kode PDB 4O67) 

  
Struktur kristal tersebut digunakan untuk membuat file makromolekul dan ligan pdb yang terpisah 

menggunakan perangkat lunak Discovery Studio. Pada umumnya struktur protein pada PDB mengandung molekul 

pelarut berupa air dan residu lainnya, sehingga diperlukan penghilangan molekul air agar tidak mengganggu pada 
saat simulasi docking dilakukan dan untuk memastikan bahwa yang benar-benar berinteraksi adalah ligan dan 

reseptor. Selain itu juga perlu ditambahkan hidrogen Penambahan atom hidrogen juga dilakukan untuk 

menyesuaikan suasanadocking agar mendekati pada pH [10].  
3.2 Validasi Metode  

Validasi metode docking dilakukan dengan cara melakukan docking ulang antara ligan alami (kode: 

4O6E) dengan reseptor yang sudah dipreparasi. Pada proses validasi docking, yang dilihat adalah nilai RMSD 

(Root Mean Square Deviation). RMSD merupakan parameter yang menggambarkan seberapa besar perubahan 

interaksi proteinligan pada struktur kristal sebelum dan sesudah di docking untuk mengetahui nilai 

penyimpangannya. Metode docking dikatakan valid jika nilai RMSD ≤ 2 Å yang artinya parameter docking yang 

digunakan telah valid sehingga metode docking dapat digunakan untuk docking senyawa uji [11].  
 
 
 
 
 
 
 

 

Gambar 3. Tumpang Tindih Ligan Alami Sebelum dan Sesudah Redocking 

  
Hasil validasi pada reseptor inhibitor ErK2 yaitu menunjukkan nilai RMSD 1,25 Å. Hal ini menunjukan 

bahwa metode docking yang digunakan telah valid dan pengaturan parameter yang digunakan memenuhi kriteria 

validasi, sehingga parameter tersebut dapat digunakan selanjutnya untuk docking senyawa uji [12]  
3.3 Persiapan Ligan  

Ligan-ligan yang digunakan pada penelitian ini yaitu senyawa flavonoid dari tanaman jamblang sebagai 

ligan uji dan ligan alami 4O6E sebagai ligan pembanding. Struktur tiga dimensi ligan yang digunakan adalah 

Gefitinib dan 7 senyawa antosianidin, baik yang diunduh pada situs PubChem dengan format (.sdf) dan dikonversi 

dari bentuk file (.sdf) menjadi (.pdb) dengan program pymol® agar dapat dibaca dengan program Autodock Tools 

untuk selanjutnya dilakukan persiapan ligan. Semua file ligan kemudian disimpan dengan format pdbqt.  
3.4 Proses Docking, Analisa dan Visualisasi Hasil Docking  
Setelah reseptor dan ligan selesai dipreparasi, kemudian dilakukan proses penambatan molekul menggunakan 

Autodock Vina. Pengujian ligan uji dan ligan alami dilakukan melalui proses docking terhadap reseptor inhibitor 

ErK2. Proses docking dilakukan menggunakan gridbox yaitu 40x40x40 yang mencangkup seluruh bagian ligan, 

serta center x = 17,79, y = 8, 715, z = 12,412 dan spacing = 0,375Å. Gridbox berfungsi untuk menentukan daerah 

reseptor yang akan ditambatkan berdasarkan koordinat x, y dan z dari ligan alami 4O6E dengan tujuan utama untuk 

mengetahui konformasi energi ligan terendah [13]. Hasil dari penambatan molekul pada penelitian ini yang akan 

dianalisis meliputi energi bebas Gibbs, nilai konstanta inhibisi. Semakin rendah nilai energi ikatannya, makai katan 

kompleks senyawa dengan reseptor akan semakin kuat karena terjadi kestabilan dan kekuatan interaksi non- 
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kovalen pada senyawa dengan reseptor [3]. Ikatan hidrogen dan kemiripan residu asam amino dari masing-masing 

ligan uji yang dapat dilihat pada Tabel 1. Konformasi yang dihasilkan dibandingkan dengan struktur co-kristal 

eksperimental inhibitor ErK2 untuk kemudian hasil terbaik yang didapatkan dilanjutkan pada tahap Analisa dan 

Visualisasi hasil. 

  
Tabel 1. Hasil Docking Ligan Alami 4O6E dan Senyawa Uji Dari Flavonoid Tanaman jamblang Pada 

Reseptor inhibitor ErK2 

Ligan Energi bebas 

Konstanta Inhibisi (µM) Ikatan Hidrogen 

Residu Asam 

Gibss (Kkal/mol) Amino   

Ligan Alami 4O6E -9,18 0,21708 4 12 residu 

Peonidin -7,13 5,97 1 3 residu 

Delfinidin -7,21 5,12 1 3 residu 

Aurantinidin -5,20 154,59 1 3 residu 

Gefitinib -6,36 21,62 1 9 residu 

Europinidin -7,37 3,95 4 8 residu 

Capensinidin -5,09 187,95 2 8 residu 

Cynidine -6,51 17,04 5 8 residu 

Rosinidine -6,73 11,67 4 9 residu 

 

Dari gefitinib dan 7 senyawa antosianidin yang ditambatkan diperoleh bahwa senyawa terbaik adalah 

Europinidin dengan ΔG −7,37 kkal/mol dan Ki 3,95 µM, namun tidak lebih baik dibandingkan ligan alami 4O6E 

yang merupakan kontrol positif (ΔG -9,18 kkal/mol; Ki 0,21708 µM). Adapun visualisasi hasil re-docking ligan 

alami 4O6E dengan ErK2 diamati dengan bantuan Discovery Studio Visualizer®. Telah dilakukan analisis ikatan 

hidrogen dan interaksi hidrofobik yang terbentuk antara ligan alami dengan ErK2. Berdasarkan hasil optimasi, 

jumlah ikatan hidrogen yang terjadi antara ligan alami dengan ErK2 adalah 4 ikatan hidrogen yang melibatkan 3 

asam amino yaitu Met108, Lys54 dan Cys166 adanya ikatan hydrogen memberikan kestabilan konformasi pada 

interaksi antara ligan dengan reseptor inhibitor ErK2. Selain adanya hubungan antara ikatan hidrogen dengan nilai 

energi bebas Gibbs, masih banyak faktor yang mempengaruhi seperti interaksi hidrofobik maupun elektrostatik 

yang juga berkontribusi pada nilai energi bebas Gibbs antara ligan-reseptor.. Selain ikatan hidrogen terdapat juga 

interaksi hidrofobik yang melibatkan Ile31, Tyr36, Gly37, Val39, Ala52, Leu156, Ser153, Asp167, Asp106.  
Berdasarkan hasil analisis ikatan hidrogen senyawa uji dengan ErK2, menunjukkan bahwa beberapa 

senyawa uji memiliki ikatan pada residu asam amino yang sama dengan ligan alami pada reseptor. Senyawa uji 

yang berikatan pada residu asam amino yang sama dengan ligan alami memiliki kemungkinan adanya aktivitas 

biologi yang sama dengan ligan alami. Senyawa uji Europinidin jumlah ikatan hydrogen yang sama dengan ligan 

alami, yaitu Met108, Asp111, Asp167. Senyawa uji europinidin memiliki ikatan hidrogen pada residu yang sama 

seperti ligan alami 4O6E yaitu Met108, Selain ikatan hidrogen terdapat pula interaksi hidrofobik. Europinidin 

memiliki interaksi hidrofobik dengan residu asam amino Ser153, Leu156, Asp106, Ile84, Ala52. Ligan alami 4O6E 

memiliki interaksi hidrofobik yang sama dengan senyawa Europinidin yaitu pada Ser153, Leu156, Asp106, Ala52. 

Residu asam amino tersebut menunjuan senyawa uji Europinidin memiliki posisi penambatan yang hampir serupa 

dengan ligan alami inhibitor Erk2, walaupun hanya beberapa asam amino yang dapat berinteraksi pada area binding 

site. Sehingga dimungkinkan senyawa uji Europinidin memiliki aktivitas penghambatan pada reseptor inhibitor 

ErK2 yang lebih baik dibandingkan senyawa uji dari turunan flavonoid buah jamblang yang lainnya, meski 

aktivitas penghambatannya tidak sekuat ligan alami 4O6E. 
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Gambar 4. Interaksi senyawa  Ligan Alami 4O6E (kiri) dan  Senyawa Uji Europinidin pada reseptor 

inhibitor ErK2 (kanan) 

 

4. Kesimpulan  
Berdasarkan hasil penelitian yang telahmdilakukan maka dapat disimpulkan bahwa senyawa turunan 

flavonoid pada buah jamblang (Syzygium Cumini) belum berpotensi untuk dijadikan sebagai kandidat obat anti-

tumor dalam menggantikan N- [(1S)-1-(3-chloro-4-fluorophenyl)-2hydroxyethyl]-2-(tetrahydro-2Hpyran-4-

ylamino)5,8dihydropyrido[3,4-d]pyrimidine-7(6H)carboxamide melalui mekanisme penghambatan protein ErK2. 
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