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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.

Medan, Juli 2022

Tim Editor



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 lImu 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



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 IImu
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 lImu 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 lImu 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

Kanker payudara merupakan suatu penyakit dimana sel-seel ganas terbentuk pada jaringan payudara.
Kanker payudara umumnya terjadi pada wanita, lebih dari 100 kali dibandingkan kanker payudara pada
laki-laki. Reseptor esterogen- merupakan faktor penting dalam penghambatan dan invasi terhadap sel
kanker payudara. Reseptor esterogen- yang terkompleks dengan genistein sering kali dijadikan model target
terhadap aksi obat. Kalkon dan turunannya telah dilaporkan memiliki beberapa aktivitas biologis, seperti
sitotoksik, antimalaria, antileismania, antiinflamasi, antiHIV, dan antifungi. Penelitian ini bertujuan untuk
mendapatkan senyawa yang diperkirakan memiliki aktivitas antikanker payudara dengan menggunakan
molecular docking terhadap turunan kalkon menggunakan reseptor esterogen- dengan PDB ID 1QKM. Hasil
penelitian menunjukkan bahwa kalkon memiliki potensi sebagai antikanker payudara. Hasil analisis
docking senyawa ligan alami menunjukkan bahwa ligan alami memiliki nilai binding energy sebesar -10.01.
Sementara nilai binding energy ligan pembanding sebesar -7.48. Ligan alami memiliki nilai 1C sebesar 45.61

nM dan ligan pembanding memiliki nilai IC sebesar 3.29 nM. Jika ditinjau dari interaksi ikatan hidrogen,

ligan uji memiliki interaksi dengan reseptor esterogen- , yaitu LEU339, GLU305, ARG?’46, HIS475. Sementara

untuk ligan pembanding tidak memilikinya. Maka jika ditinjau dari hal tersebut, ligan uji lebih berpotensi
memiliki aktivitas sebagai antikanker payudara dibandingkan ligan pembanding.

Kata kunci: kanker payudara, kalkon, docking

Abstract

Breast cancer is a disease in which malignant cells form in breast tissue. Breast cancer generally occurs in
women, more than 100 times than breast cancer in men. Estrogen-receptors- was also shown to be the important
factor to inhibits proliferations and invasion of breast cancer cells. Esterogen receptor-complexed with genistein
is taken as a role model to target the drug action. Chalcone and its derivatives have been reported to have several
biological activities, such as cytotoxic, antimalarial, antileismania, anti-inflammatory, anti-HIV, and antifungal.
This study aims to obtain compounds that are thought to have anticancer activity in the breast by using
molecular docking of chalcone derivatives using estrogen-receptors- with PDB ID 1QKM. The results showed
that chalcone has potential as an anticancer of the breast. The results of the docking analysis of natural ligands
showed that the natural ligand had a binding energy value of -10.01. Meanwhile, the binding energy value of the
comparison ligand is -7.48. The natural ligand has an IC value of 45.61 nM and the comparison ligand has an
IC value of 3.29 nM. In terms of hydrogen bonding interactions, the test ligands have interactions with estrogen-
receptors -, namely LEU 339, GLU 305, ARG 346 , HIS 475 . Meanwhile, the comparison ligand does not have
it. So when viewed from this, the test ligand have more potential to have anticancer activity than the comparison
ligand.

Keywords: breast cancer, chalcone, docking

1. Pendahuluan

Indonesia telah menghadapi beban masalah ganda (double bordens). Hal tersebut ditandai dengan Transisi
epidemiologi yang ditandai dengan adanya pergeseran pola penyakit serta pola sebab kematian dalam masyarakat
dari penyakit menular ke berbagai jenis penyakit tidak menular[1].

Kanker merupakan salah satu jenis penyakit tidak menular yang angka kejadiannya memiliki
kecenderungan meningkat pada setiap tahunnya. Data WHO pada tahun 2010 menyebutkan bahwa kanker
menempati urutan nomor dua sebagai penyebab kematian terbanyak, berada di bawah penyakit kardiovaskuler[2].
Kanker payudara menempati urutan pertama sebagai jenis kanker yang paling umum diderita
oleh perempuan di dunia. Kanker payudara memiliki kontribusi sebesar 25% dari total kasus baru kanker secara
keseluruhan yang terdiagnosis pada tahun 2012[3].
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Kanker payudara merupakan salah satu jenis kanker yang sering terjadi pada perempuan di Indonesia.
Kanker payudara memiliki kontribusi sebesar 30% dan merupakan jenis kanker yang paling mendominasi di
Indonesia, mengalahkan kanker leher rahim atau kanker serviks yang berkontribusi sebesar 24%. Penderita kanker
yang terus meningkat diperkirakan akan menjadi penyebab utama peningkatan beban ekonomi karena biaya yang
harus ditanggung cukup besar[2].

Pengobatan kanker menggunakan kemoterapi sintetik dapat menimbulkan banyak efek samping negatif
pada tubuh, diantaranya rentan terhadap infeksi, mudah lelah, mual, rambut rontok, pendarahan, dan sebagainya.
Hal ini memicu para peneliti untuk mengeksplorasi kekayaan alam Indonesia khususnya tumbuhan yang memiliki
aktivitas antikanker. Salah satu senyawa aktif dari tumbuhan yang berpotensi sebagai antikanker adalah kalkon.
Kalkon merupakan struktur umum yang banyak terdapat pada golongan flavonoid.

Kalkon diketahui memiliki aktivitas biologis yang bervariasi, seperti sitotoksik, antioksidan[4],
antikanker[5], antiinflamasi, antimikroba[6], antialergi, dan antimalaria[7]. Penelitian aktvitas antikanker payudara
terhadap MCF-7 yang telah dilakukan menunjukkan bahawa kalkon dengan gugus trimetoksi fenil yang memiliki
efek sitotoksik dengan 1C50 = 0,21 nM, dan senyawa ini merupakan salah satu senyawa turunan kalkon yang telah
disintesis[8,9].

Beberapa kanker payudara rentan terhadap hormon seperti estrogen. Terjadinya ekspresi berlebihan suatu
reseptor estrogen pada sel-sel tumor akan meningkatkan terjadinya proliferasi (fase sel saat mengalami
pengulangan siklus sel tanpa hambatan) yang berlebihan[10]. Penemuan reseptor estrogen, selain bisa digunakan
sebagai prediksi dan penanda prognostik (karakteristik yang memberikan indikasi kemungkinan perkembangan
penyakit), bisa juga sebagai target yang efisien untuk pengobatan kanker payudara hormone dependent dengan
antiestrogen.

Kimia komputasi dapat melakukan uji in silico (dengan komputer) untuk menguji senyawa aktif dari suatu
tumbuhan berpotensi memiliki aktivitas antikanker. Syarat utama untuk melakukan uji in silico (Molecular
Docking/Penambatan Molekul) adalah adanya struktur kimia senyawa yang dimaksud. Penambatan (docking)
adalah proses dimana dua molekul dicocokkan melalui penambatan dalam ruang 3D[11].

Berdasarkan uraian tersebut, maka dilakukan penelitian molecular docking untuk mendapatkan senyawa yang
diperkirakan memiliki aktivitas antikanker payudara maka dilakukan kajian in silico terhadap turunan kalkon
menggunakan reseptor esterogen- dengan PDB ID 1QKM.

2. Metode Penelitian

2.1 Alat dan Bahan

Penelitian ini merupakan penelitian teoritik yang menggunakan koordinat struktur kompleks protein kanker
payudara dengan senyawa obat yang diunduh dari Protein Data Bank (PDB) dengan kode 1QKM. Alat yang
digunakan pada penelitian terdiri dari laptop Lenovo. Perangkat lunak yang digunakan untuk perhitungan kimia
komputasi adalah Biovia Discovery Studio untuk memisahkan protein dan ligan, preparasi makromolekul, serta
melihat interaksi antar molekul, Pymol untuk preparasi ligan pembanding dan Autodock 4.0 untuk melakukan
docking molekul.

2.2 Analisis Struktur Esterogen Reseptor- (ER- )

Esterogen Reseptor- yang digunakan dalam penelitian ini adalah reseptor dengan PDB ID 1QKM
yang terkompleks dengan ligan genistein. Struktur 3D dari reseptor tersebut di download dari Protein Data Bank
(PDB) (www.pdb.org). Reseptor 1QKM memiliki resolusi sebesar 1.80A, dengan metode X- Ray Diffraction dan
organisme homo sapiens.
2.3 Preparasi Makromolekul dan Ligan

Protein yang telah di download dari PDB tadi selanjutnya dilakukan pemisahan protein dan ligannya
pada aplikasi Biovia Discovery Studio. Begitu juga dengan preparasi makromolekulnya.
2.4 Validasi Metode Docking

Molecular docking menyiapkan ligan dan protein target yang akan didocking kemudian penentuan
pusat grid dan parameter docking molekul. Struktur reseptor esterogen- (LQKM), dan ligan pembanding berupa
kalkon dalam format *.pdb diubah ke dalam format *.pdbqgt melalui program AutoDock Tools. Metode docking
dilakukan dengan menambatkan setiap ligan pada esterogen- dengan koordinat penambatan (Grid Center) x =
22.438, y =8.003, z = 113. 539 A dan ukuran Grid Box x= 28, y= 28, z = 28 A. Masing-masing ligan berada pada
kondisi fleksibel yang akan berinteraksi dengan biomakromolekul pada kondisi rigid. AutoDock Vina digunakan
pada simulasi docking ligan uji dan ligan pembanding terhadap reseptor esterogen- . Hasil penambatan yang
diperoleh yaitu berupa binding afinity (kkal/mol) dan nilai RMSD.
2.5 Visualisasi Hasil Docking
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Visualisasi hasil docking menggunakan program Discovery Studio Visualizer. Hasil visualisasi tersebut
berupa interaksi ligan dengan asam-asam amino pada makromolekul protein. Residu asam amino yang berinteraksi
dengan ligan dapat menentukan jenis ikatan yang terjadi antara ligan dan protein.

3. Hasil dan Pembahasan

Docking adalah metode untuk memprediksi posisi yang terbaik dari suatu molekul ketika terikat satu sama
lain untuk membentuk kompleks yang stabil. Informasi tentang orientasi ini dapat digunakan untuk memprediksi
kekuatan hubungan atau afinitas antara dua molekul yang digunakan. Tujuan dari docking adalah untuk mencapai
konformasi protein dan ligan yang optimal sehingga energi bebas dari sistem secara keseluruhan diminimalkan.
Docking membantu dalam mempelajari interaksi obat/ligan dengan reseptor/protein melalui identifikasi situs aktif
yang cocok pada protein, mendapatkan geometri terbaik dari kompleks ligan— reseptor, dan menghitung energi
interaksi dari ligan yang berbeda untuk merancang ligan yang lebih efektif[12].

Langkah pertama yang dilakukan dalam penelitian ini adalah melakukan preparasi protein. Protein yang
telah diunduh pada www.pdb.org dilakukan pemisahan ligan dengan protein serta penghilangan molekul air (H20)
pada Discovery Studio. Selanjutnya melakukan preparasi makromolekul. Setelah semuanya sudah selesai, protein
dipreparasi dengan program Autodock untuk menambah ikatan hidrogen polar kemudian di merge lalu diikat
dengan ligan dan selanjutnya dipersiapkan untuk dimasukkan kedalam grid box. Validasi dengan menggunakan
gridbox antara ligan dan protein dilakukan setiap algoritma docking.

Proses docking perlu membuat gridbox untuk menentukan nilai koordinat pusat serta besaran gridbox
tempat interaksi ligan dan protein, sehingga gridbox harus menutupi semua ligan dan reseptor. Pada penelitian ini
besaran gridbox yang digunakan adalah x = 28, y = 28, dan z = 28. Hasil analisis docking senyawa ligan alami
menunjukkan bahwa ligan alami memiliki nilai binding enery sebesar -10.01. Sementara nilai binding energy ligan
pembanding sebesar -7.48. Binding energy merupakan afinitas dari ligan yang berikatan dengan protein membentuk
kompleks protein-ligan dalam keadaan kesetimbangan. Kestabilan kompleks yang terbentuk antara protein dengan
ligan dapat memberikan gambaran mengenai afinitas antara ligan dengan protein. Afinitas proteinligan dipengaruhi
oleh interaksi intermolekul non kovalen antara dua molekul seperti ikatan hidrogen, interaksi elektrostatik,
hidrofobik, dan gaya Van der Waals. Nilai Inhibition constant (IC) menunjukkan konsentrasi senyawa terendah
yang dapat memberikan aktivitas biologis tertentu. Ligan alami memiliki nilai IC sebesar 45.61 nM dan ligan
pembanding memiliki nilai IC sebesar 3.29 nM. Hal tersebut menunjukkan bahwa pada konsenstrasi-konsentrasi
tersebut, senyawa Kalkon sudah dapat menghambat pertumbuhan sel kanker payudara. Semakin kecil inhibition
constant, semakin kuat penempelan ligan atau semakin tinggi afinitas ligan dengan protein. Semakin banyak

interaksi dari ligan dengan sisi aktif protein maka fungsi ligan sebagai inhibitor semakin baik[13]. Jika ditinjau dari

interaksi interaksi ikatan hidrogen, ligan uji memiliki interaksi dengan reseptor esterogen- , yaitu LEU339, GLU305,

ARGS46, HIS475. Sementara untuk ligan pembanding tidak memilikinya. Interaksi hidrogen adalah interaksi yang
terjadi antara atom hidrogen yang berikatan secara kovalen dengan atom elektronegatif donor dengan atom

elektronegatif lainnya yang bersifat sebagai reseptor.

Gambarl. Hasil Molecular Docking Senyawa Uji (kiri) dan Hasil Molecular Docking Senyawa Pembanding
(kanan)
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Gambar 3. Interaksi Ligan senyawa uji Gambar 4. Interaksi Ligan Pembanding
dengan Makromolekul dengan Makromolekul

4. Kesimpulan

Berdasarkan penelitian yang telah dilakukan, maka dapat diambil kesimpulan bahwa jika ditinjau dari nilai
binding energy, ligan senyawa uji lebih berpotensi memiliki antikanker payudara dibandingkan dengan ligan
senyawa pembanding, karena semakin kecil nilai binding energy suatu ligan, akan semakin baik. Jika ditinjau dari
nilai inhibition constant, ligan senyawa pembanding memiliki nilai inhibition constant yang lebih rendah
dibandingkan ligan senyawa uji, maka ligan senyawa pembanding lebih berpotensi memiliki antikanker payudara.
Ditinjau dari interaksi ikatan hidrogen, ligan senyawa uji lebih berpotensi memiliki antikanker payudara. Semakin
kecil inhibition constant, semakin kuat penempelan ligan atau semakin tinggi afinitas ligan dengan protein.
Semakin banyak interaksi dari ligan dengan sisi aktif protein maka fungsi ligan sebagai inhibitor semakin baik.
Maka, dari ketiga kriteria tersebut, ligan senyawa uji lebih berpotensi memiliki sebagai antikanker payudara.
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