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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  
Secara in silico penelitian senyawa turunan kurkuminoid yang berasal dari kunyit (Curcuma longa Linn.) 

telah menunjukkan berbagai aktivitas farmakologi. Penelitian ini merupakan penelitian eksperimental 

dengan menggunakan alat bantu komputer yaitu perangkat lunak AutoDock Tools-1.5.6 dengan tujuan 

untuk mendapatkan senyawa turunan kurkuminoid sebagai kandidat obat antikanker otak yang terbaik 

melalui penambatan molekuler. Penambatan phosphoaminophosphonic acid-adenylate ester 

(C10H17N6O12P3) sebagai ligan alami dan kurkumin (C21H20O6) sebagai ligan pembanding dilakukan 

terhadap reseptor MEK 1 kode PDB 3ORN menggunakan metode penambatan molekul dengan AutoDock 

Tools-1.5.6 dan divisualisasi dengan Discovery Studio Visualizer. Hasil penambatan ligan alami diperoleh 

memiliki nilai energi bebas ikatan (∆ ) -8.27 kkal/mol, konstanta inhibisi 0.86614 M dengan residu asam 

amino yang terikat GLY80, LYS97, VAL211, SER212, HIS188, GLY210, MET143, ARG189, VAL127, 

ILE141, CYS207 dan ligan pembanding diperoleh memiliki nilai energi bebas ikatan (∆ ) -7.36 kkal/mol, 

konstanta inhibisi 4.03 M dengan residu asam amino yang terikat GLY80, LYS97, VAL211, SER212, 

HIS188, GLY210, MET143, ARG189, VAL127, ILE141, CYS207. Kesimpulan penelitian ini menunjukkan 

bahwa senyawa kurkuminoid pada kunyit belum berpotensi untuk dijadikan kandidat obat antikanker otak 

dalam menggantikan ligan alami. 

 

Kata kunci: Kanker otak, kurkumin, 3ORN, in silico, MEK1  
 

 

Abstract  
In silico studies of curcuminoid derivates derived from turmeric (Curcuma longa Linn.) have shown various 

pharmacological activities. This research is an experimental study using a computer tool, namely AutoDock 

Tools-  
1.5.6 software with the aim of obtaining curcuminoid derivative compounds as the best candidate for brain 

anticancer drugs through molecular tethering. The binding of phosphoaminophosphonic acid-adenylate ester 

(C10H17N6O12P3) as a natural ligand and curcumin (C21H20O6) as a comparison ligand was performed on the 

MEK 1 receptor coded PDB 3ORN using the molecular anchoring method with AutoDock Tools-1.5.6 and 

visualized with the Discovery Studio Visualizer. The results of the binding of natural ligands obtained have a 

bond free energy value (∆ ) -8.27 kcal/mol, an inhibition constant of 0.86614 M with amino acid residues bound 

to GLY80, LYS97, VAL211, SER212, HIS188, GLY210, MET143, ARG189, VAL127, ILE141, CYS207 and the 

comparison ligands obtained have energy values free binding (∆ ) -7.36 kcal/mol, an inhibition constant of 4.03  
M with amino acid residues bound to GLY80, LYS97, VAL211, SER212, HIS188, GLY210, MET143, ARG189, 

VAL127, ILE141, CYS207. The conclusion of this study shows that the curcuminoid compounds in turmeric 

have no potential as candidates for brain anticancer drugs to replace natural ligands. 

 

Keywords: Brain cancer, curcumin, 3ORN, in silico, MEK1 

 

1. Pendahuluan  
Otak merupakan pusat kendali seluruh fungsi organ tubuh manusia. Jika otak sehat, maka akan mendorong 

kesehatan tubuh serta menunjang kesehatan mental. Sebaliknya, apabila otak terganggu, maka kesehatan tubuh dan 

mental bisa ikut terganggu. Susunan saraf pusat meliputi otak dan medulla spinalis. Otak merupakan organ manusia 
yang terpenting yang mengatur pikiran, ingatan, emosi, sensoris, kemampuan gerak, penglihatan, pernafasan, suhu 

dan semua proses di dalam tubuh [1]. 
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Tumor otak adalah pertumbuhan sel-sel yang abnormal didalam otak. Tumor otak primer apabila 

pertumbuhan sel abnormal terjadi pertama kali di dalam otak bukan merupakan metasase dari tumor di organ 

lainnya. Tumor otak mempunyai sifat yang berlainan dibandingkan tumor di tempat lain. Walaupun secara 

histologis jinak, mungkin akan bersifat ganas karena letaknya berdekatan atau di sekitar struktur vital dan dalam 

rongga tertutup yang sukar dicapai. Belum diketahui secara pasti apa yang menyebabkan seseorang menderita 

tumor otak primer. Diperkirakan bahwa tumor otak primer mulai muncul ketika sel normal mengalami kesalahan 

atau mutasi DNA. Mutasi inilah yang membuat sel-sel tumbuh dan berkembang biak dengan tingkat yang lebih 

cepat, serta tetap hidup ketika sel-sel sehat sudah mati. Akibatnya terjadi penumpukan sel-sel abnormal dan 

membentuk tumor. Tumor otak primer lebih jarang terjadi dibandingkan tumor otak sekunder.  
Usaha-usaha pencegahan atau pengobatan kanker menjadi semakin penting mengingat tingkat kejadiannya 

yang cukup tinggi. Beberapa usaha pengobatan kanker telah dilakukan secara intensif meliputi pengobatan fisik, 

dengan pembedahan maupun dengan pengobatan dengan senyawa kimia (kemoterapi). Sampai saat ini obat kanker 
yang benar-benar efektif belum ditemukan. Hal ini karena rendahnya selektifitas obat-obat kanker yang digunakan 

maupun karena belum diketahuinya dengan jelas proses karsinogenesis itu sendiri.  
Kurkumin (Gambar 1.) merupakan bagian terbesar pigmen kuning yang terdapat dalam rimpang kunyit 

(Curcuma longa Linn.) yang memiliki berbagai aktivitas biologis seperti antioksidan, antiinflamasi, dan 

antineoplastik. Oleh penduduk Asia, utamanya India dan Indonesia zat warna kuning dari kurkuma tersebut sering 
digunakan sebagai bahan tambahan makanan, bumbu atau obat-obatan dan tidak menimbulkan efek toksik yang 

merugikan [2].  
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

Gambar 1. Struktur Kurkumin (1E,6E)-1,7-Bis(4-Hydroxy-3-Methoxyphenyl)Hepta-1,6-Diene-3,5-Dione 

 
Tawaran yang menarik akhir-akhir ini adalah pemanfaatan komputer sebagai alat bantu dalam penemuan 

obat. Kemampuan komputasi yang meningkat eksponensional merupakan peluang untuk mengembangkan simulasi 
dan kalkulasi dalam merancang obat. Komputer menawarkan metode in silico sebagai komplemen metode in vitro 

dan in vivo yang lazim digunakan dalam proses penemuan obat [3]. 

 

2. Metode Penelitian  
2.1 Download Protein Target Untuk Penambatan Molekul  

Struktur protein target (makromolekul/reseptor) diperoleh dari Protein Data Bank melalui website 

https://www.rcsb.org/. Diketik senyawa MEK (Mitogen Enhanced Kinase), lalu pilih molekul 3ORN dengan 

organism Homo sapiens, resolusi 2.80Å, dan metode X-Ray Diffraction. Kemudian unduh dengan format 

.pdb. Tentukan inhibitor (ligan alaminya) dimana dapat dilihat dari small molecules, lalu pilih 

phosphoaminophosphonic acid-adenylate ester.  
2.2 Validasi Metode Docking  

Langkah pertama memisahkan reseptor dan ligan alaminya dengan membuang molekul H2O. Ligan 1 

dibuang dalam pemisahan reseptor dan ligan 2, 3 dibuang dalam pemisahan ligannya menggunakan program 

Discovery studio. Selanjutnya preparasi reseptor dilakukan dengan menambahkan molekul H2 menggunakan 

program AutoDock Tools-1.5.6. Pada preparasi ligan, ligan di detect root dan di choose torsion. Memasuki 

persiapan autogrid, tekan center on ligand dan atur dimensi x, y, z sehingga ligan masuk dalam kotak dan tidak 

mengenai garis luar. Untuk memastikan metode penambatan molekul yang digunakan telah memenuhi persyaratan, 

parameter yang digunakan dengan cara melihat nilai RMSD (Root Mean Square Deviation), jika < 2 Å maka 

dinyatakan valid dan reseptor tersebut bisa digunakan untuk penambatan molekul.  
2.3 Analisis Hasil Docking  

Pertama docking senyawa uji dibuka dari dock.dlg, cari nilai dimensi x, y, z dan koordinat sentralnya. 

Lalu, analisis hasil docking dilihat dari tumpang tindih ligan. Kemudian dari conformation load-nya dilihat dari 

nilai binding energy dan konstanta inhibisi yang terbentuk. Binding energy digunakan untuk menunjukkan kekuatan 

ikatan antara senyawa dengan reseptor. Semakin rendah nilai binding energy maka ikatan yang terbentuk semakin 

https://www.rcsb.org/
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kuat dan stabil. Konstanta inhibisi digunakan untuk mengindikasikan seberapa kuat suatu inhibitor. Semakin rendah 

nilai KI nya semakin kuat inhibitornya. 
 
2.4 Visualisasi Hasil Docking Autodock Dengan Discovery Studio Visualizer  

Hasil docking molekuler diketahui dari ikatan hidrogen yang terbentuk dimana digunakan untuk 
menganalisis mekanisme interaksi yang terbentuk. Selain itu parameter lain yang dianalisa adalah residu asam 

amino.  
2.5 Persiapan Ligan Pembanding  

Ligan pembanding yang digunakan merupakan senyawa turunan kurkuminoid pada kunyit yakni 
kurkumin. Diperoleh dari website http://PubChem.ncbi.nlm.nih.gov, diunduh berupa struktur 3D nya dengan format 
.sdf dan dikonversikan hasilnya dalam format .pdb dengan menggunakan Pymol.  
2.6 Validasi Metode Docking Ligan Pembanding  

Pada tahap preparasi makromolekul ditambahkan molekul H2. Kemudian preparasi ligan dilakukan dengan 

mendetect root ligan dan lakukan choose torsion. Persiapan autogrid dilakukan sama halnya dengan ligan alami 

dimana nilai dimensi x, y, z, dan center grid box disamakan. Untuk kasus penyamaan dimensi dan center grid box, 

ligan tidak harus masuk dalam kotak. Dalam memastikan metode penambatan molekul yang digunakan telah 

memenuhi persyaratan, parameter yang digunakan dengan cara melihat nilai RMSD (Root Mean Square Deviation), 

jika < 2 Å maka dinyatakan valid.  
2.7 Analisis Hasil Docking Ligan Pembanding  

Pertama docking ligan pembanding dibuka dari dock.dlg, cari nilai dimensi x, y, z dan koordinat 

sentralnya. Lalu, analisis hasil docking dilihat dari tumpang tindih ligan. Kemudian dari conformation load-nya 

dilihat dari nilai binding energy dan konstanta inhibisi yang terbentuk. Binding energy digunakan untuk 

menunjukkan kekuatan ikatan antara senyawa dengan reseptor. Semakin rendah nilai binding energy maka ikatan 

yang terbentuk semakin kuat dan stabil. Konstanta inhibisi digunakan untuk mengindikasikan seberapa kuat suatu 

inhibitor. Semakin rendah nilai KI nya semakin kuat inhibitornya.  
2.8 Visualisasi Hasil Docking Autodock Dengan Discovery Studio Visualizer  

Hasil docking molekuler diketahui dari ikatan hidrogen yang terbentuk dimana digunakan untuk 
menganalisis mekanisme interaksi yang terbentuk dan dicari kesamaan interaksi molekuler ligan alami dengan ligan 

pembanding. Selain itu parameter lain yang dianalisa adalah residu asam aminonya. 

 

3. Hasil Dan Pembahasan  
3.1 Persiapan Reseptor  

Proses penambatan molekul diawali dengan menyiapkan reseptor yang akan digunakan. Pada tahap penyiapan 

reseptor struktur makromolekul yang digunakan diunduh dari PDB (Protein Data Bank) dengan website 

http://www.rcsb.org/. Pada penelitian ini menggunakan reseptor MEK 1. Identitas makromolekul tersebut yaitu  
3ORN dengan resolusi 2.80Å menggunakan metode kristalografi X-ray. Makromolekul ini dipilih 
untuk melihat kemampuan penghambatan senyawa uji terhadap MEK1 bermutasi yang menjadi penyebab kanker 
otak.  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 

Gambar 2. Reseptor MEK 1 (Kode PDB 3ORN)  
Struktur kristal tersebut digunakan untuk membuat file makromolekul dan ligan pdb yang terpisah 

menggunakan perangkat lunak Discovery Studio 2016. Pada umumnya struktur protein pada PDB mengandung 

molekul pelarut berupa air dan residu lainnya, sehingga diperlukan penghilangan molekul air agar tidak 

mengganggu pada saat stimulasi docking dilakukan dan untuk memastikan bahwa yang benar-benar berinteraksi 

adalah ligan dan reseptor. Selain itu juga perlu ditambahkan hidrogen untuk menyesuaikan suasana docking agar 

mendekati pada pH 7. Setelah reseptor selesai dipreparasi, reseptor tersebut disimpan dengan format pdbqt. 

http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
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Selanjutnya persiapan ligan alami dilakukan menggunakan Discovery Studio. Kemudian dilanjutkan proses 

penambatan molekul menggunakan program Autodock Tools.  
3.2 Persiapan Ligan Pembanding  

Ligan yang digunakan adalah bahan kimia aktif dari kunyit yang dicari menggunakan website 
http://PubChem.ncbi.nlm.nih.gov. Diambil bahan kimia aktif kurkumin (PubChem CID: 969516) yang mana bahan 

tersebut terkandung dalam jumlah besar pada kunyit. PubChem adalah sebuah database yang mengandung berbagai 
informasi terkait suatu senyawa kimia [4]. Struktur yang diambil adalah konformasi 3D dalam format SDF dan 

diubah menjadi format PDB menggunakan Pymol. Pymol adalah sebuah software yang dapat digunakan untuk 

menggambarkan grafik molekuler [5]. 

3.3 Validasi Metode Docking  
Protein MEK1 dipreparasi dengan memisahkan protein dengan ligan alaminya sehingga diperoleh struktur 

protein tanpa ligan alami dan struktur ligan alami yang terpisah seperti Gambar 2. Pemisahan protein dengan ligan 

alami bertujuan untuk menyediakan pocket sebagai tempat senyawa uji berikatan dengan protein MEK1. Rantai 
protein yang dipilih dalam pengujian ini adalah rantai A yang berikatan dengan ligan alami 

phosphoaminophosphonic acid-adenylate ester, yang berfungsi sebagai inhibitor MEK1. 

  
 
 
 
 
 
 
 
 

 
  

(b) 

 

(c) (a)   
      

Gambar 3. Struktur 3 Dimensi Protein MEK1 Tanpa Ligan (a) Ligan Alami Protein MEK1 (b) Ligan 

Pembanding (c) 

  
Parameter validasi docking dilihat dari nilai RMSDnya. RMSD merupakan jarak penyimpangan dari posisi 

ikatan ligan alami dengan protein setelah didockingkan terhadap posisi ikatan ligan alami yang sebenarnya. Nilai RMSD 

ini disebut pula dengan jarak ikatan. RMSD ligan alami yang diperoleh dalam penelitian adalah 1.56 

 dan ligan pembanding 54.48 Å yang berarti bahwa metode docking molekuler ligan alami yang digunakan telah 

tervalidasi sedangkan ligan alami belum memenuhi syarat. Visualisasi interaksi validasi metode docking molekuler 
dapat dilihat pada gambar 4.  
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 

 

 

 

 

 

Gambar 4. Visualisasi Interaksi Protein MEK1 dengan Ligan Alaminya 

  
3.4 Analisis Hasil Docking  

Proses docking dilakukan menggunakan gridbox dan dapat dilihat pada gambar 5. Gridbox berfungsi 

untuk menentukan daerah reseptor yang akan ditambatkan berdasarkan koordinat x, y, dan z dari ligan alami dan 

disamakan dengan ligan pembanding dengan tujuan untuk mengetahui konformasi energi ligan terendah. Hasil dari 

penambatan molekul pada penelitian ini yang akan dianalisis meliputi binding energy dan nilai konstanta inhibisi 

dilihat pada gambar 6. 

http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
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Gambar 5. Pengaturan Gridbox Ligan Alami dan Ligan Pembanding 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

Gambar 6. Conformation-Load Ligan Alami (a) Conformation-Load Ligan Pembanding (b)  
3.5 Visualisasi Hasil Docking Autodock Dengan Discovery Studio Visualizer 

 
Visualisasi dilakukan untuk melihat ikatan hidrogen yang terbentuk dan residu asam amino yang berikatan. 

Visualisasi interaksi ini dilakukan menggunakan program Discovery Studio 2016.  
Tabel 1. Interaksi Intermolekuler Ligan Alami dan Ligan Pembanding 

   Jumlah Interaksi 

   Phosphoaminophosphonic  

Warna Kategori Tipe acid-adenylate ester & Residu asamamino 

   Kurkumin  

 
H Bond 

Conventional 
4 

GLY80, LYS97, 
 Hydrogen Bond VAL211, SER212    
     

 
H Bond 

Carbon Hydrogen 
2 HIS188, GLY210  Bond     

     

 Elektrostatik Pi-Anion 1 MET143 
     

  Alkyl 1 ARG189 
     

 Hidrofobik 
Pi-Alkyl 3 

VAL127, ILE141, 
  

CYS207     
      

 

Dari hasil analisis dan visualisasi pada tabel 1 diketahui ikatan hidrogen pada ligan alami memiliki residu 

yang sama dengan ligan pembanding. Selain adanya hubungan ikatan hidrogen dengan residu asam amino, masih 

banyak faktor yang mempengaruhi seperti interaksi hidrofobik, elektrostatik, binding energy dan konstanta inhibisi. 

Interaksi hidrofobik berperan dalam menentukan stabilitas ligan terhadap reseptor. Interaksi hidrofobik merupakan 

interaksi yang bersifat menghindari lingkungan cair dan cenderung berkelompok di sebelah dalam struktur globular 

dari protein [6]. Pembentukan ikatan hidrofobik meminimalkan interaksi residu nonpolar dengan air. Interaksi 

elektrostatik berperan dalam stabilitas ligan terhadap reseptor. Interaksi elektrostatik merupakan interaksi antara 
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atom yang disebabkan perbedaan kepolarannya [7]. Interaksi ini termasuk interaksi yang lemah dan bersifat non 

kovalen sehingga mudah lepas, tetapi karena jumlahnya yang banyak interaksi elektrostatik memiliki kontribusi 

yang besar dalam pembentukan konformasi protein. Interaksi elektrostatik berupa jembatan garam dan gaya van der 

Waals. Jembatan garam merupakan ikatan garam antara gugus yang bermuatan berlawanan pada rantai samping 

asam amino maupun gugus ligan [8]. 

 
 

Gambar 7. Interaksi Ligan Alami (Phosphoaminophosphonic Acid-Adenylate Ester) (a) dan Ligan 

Pembanding (Kurkumin) (b) 

  
Berdasarkan faktor-faktor yang ada terbukti bahwa ligan alami adalah alternative unggul dalam 

pengobatan kanker otak sedangkan ligan pembanding belum berpotensi dalam menggantikan ligan alami. 

 

4. Kesimpulan  
Berdasarkan hasil penelitan yang telah dilakukan maka dapat disimpulkan bahwa senyawa turunan 

kurkuminoid pada kunyit (Curcuma longa Linn.) belum berpotensi untuk dijadikan sebagai kandidat obat 

antikanker otak dalam menggantikan Phosphoaminophosphonic acid-adenylate ester melalui mekanisme 
penghambatan protein MEK1. 
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