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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  
Penyakit kanker payudara merupakan salah satu penyakit degeneratif yang sangat membahayakan, salah 

satunya kanker payudara yang banyak menyerang wanita. Kanker payudara dapat diinisiasi salah satunya 

oleh ekspresi berlebih dari protein HER-2 yang dapat menginduksi terjadinya dimerisasi dan autofosforilasi 

sehingga memicu terjadinya aktivasi Focal Adhesion Kinase (FAK) sehingga mengakibatkan migrasi dan 

metastasis pada sel kanker payudara. Kuersetin adalah senyawa golongan flavonoid yang sangat banyak 

terdapat di alam. Tujuan penelitian ini adalah untuk mengetahui mekanisme penghambatan ekspresi 

berlebih dari protein protein HER-2 (PDB ID: 1YC4) oleh senyawa turunan kuersetin yaitu Quercetin-7-

olate 3,4’- bissulfate(3-) dengan molecular docking. Metode molecular docking dilakukan dengan beberapa 

tahapan seperti preparasi protein, validasi docking, preparasi ligand 3D, dan docking antara senyawa 

turunan kuersetin [Quercetin-7-olate 3,4’-bissulfate(3-)] teroptimasi dengan protein 1YC4 yang mengacu 

pada parameter energi ikatan, dimana semakin rendah nilai energi ikatan maka semakin kuat dan stabil 

ikatan yang terjadi antara senyawa turunan kuersetin [Quercetin-7-olate 3,4’-bissulfate(3-)] dengan protein 

1YC4. Diperoleh hasil docking berupa energi ikatan senyawa turunan kuersetin [Quercetin-7-olate 3,4’-

bissulfate(3-)] dengan protein 1YC4 yaitu -7.2 kkal/mol, sedangkan energi ikatan protein 1YC4 adalah -7.61 

kkal/mol. Energi ikatan tersebut menunjukkan bahwa senyawa turunan kuersetin yaitu [Quercetin-7-olate 

3,4’-bissulfate(3-)] memiliki potensi sebagai antikanker payudara karena mampu memodulasi ekspresi 

berlebih dari protein 1YC4. 

 

Kata kunci : Antikanker, kuersetin, kanker payudara, molecular docking  

Abstract 
 
Breast cancer is one of the most dangerous degenerative diseases, one of which is breast cancer which mostly 

affects women. Breast cancer can be initiated, one of which is by overexpression of the HER-2 protein which 

can induce dimerization and autophosphorylation, thereby triggering the activation of Focal Adhesion Kinase 

(FAK) resulting in migration and metastasis in breast cancer cells. Quercetin is a flavonoid compound that is 

very abundant in nature. The purpose of this study was to determine the mechanism of inhibition of 

overexpression of 1YC4 protein derived from HER-2 protein by a quercetin derivative compound, namely 

Quercetin-7-olate 3,4'- bissulfate(3-) by molecular docking. The molecular docking method was carried out in 

several stages such as protein preparation, docking validation, 3D ligand preparation, and docking between 

quercetin derivative compounds [Quercetin-7-olate 3,4'-bissulfate(3- )] optimized with 1YC4 protein which refers 

to the binding energy parameter, where the lower the bond energy value, the stronger and more stable the bond 

that occurs between the quercetin derivative [Quercetin-7-olate 3,4'-bissulfate(3-)] and protein 1YC4. The 

docking results obtained in the form of binding energy for the quercetin derivative compound [Quercetin-7-olate 

3,4'- bissulfate(3-)] with 1YC4 protein, which is -7.2 kcal/mol, while the binding energy for 1YC4 protein is -7.61 

kcal/mol. The binding energy indicates that the quercetin derivative compound [Quercetin-7-olate 3,4'- 

bissulfate(3-)] has potential as an anticancer of the breast because it is able to modulate the overexpression of 

1YC4 protein. 

 

Keywords: Anticancer, quercetin, breast cancer, molecular docking   
1. Pendahuluan  

Kanker payudara adalah tumor ganas yang dapat menyerang jaringan payudara yang terdiri dari kelenjar 

susu (kelenjar pembuat air susu), saluran kelenjar (saluran air susu), dan jaringan penunjang payudara. Kanker 
payudara menyebabkan sel dan jaringan payudara berubah bentuk menjadi abnormal dan bertambah banyak secara 

tidak terkendali. Pertumbuhan sel kanker yang tidak terkendali disebabkan kerusakan deoxyribose nucleic acid 

(DNA), sehingga menyebabkan mutasi gen vital yang mengontrol pembelahan sel [1].  

mailto:devisipahutar215@gmail.com


Prosiding Seminar Nasional Kimia & Pendidikan Kimia#2 - 2021                                                                     

Jurusan Kimia FMIPA UNIMED  
 

ISBN: 978-602-9115-73-4  446 
 

Penyakit kanker payudara merupakan salah satu penyakit degeneratif yang sangat membahayakan, salah satunya 

kanker payudara yang banyak menyerang wanita. Kanker payudara dapat diinisiasi salah satunya oleh ekspresi 

berlebih dari protein HER-2 yang dapat menginduksi terjadinya dimerisasi dan autofosforilasi sehingga memicu 

terjadinya aktivasi Focal Adhesion Kinase (FAK) sehingga mengakibatkan migrasi dan metastasis pada sel kanker 

payudara [2].  
Kuersetin adalah senyawa golongan flavonoid yang sangat banyak terdapat di alam. Beberapa penelitian 

telah membuktikan bahwa senyawa kuersetin dapat menghalangi penyebaran berbagai jenis kanker seperti kanker 

paru-paru, prostat, hati, payudara, usus besar, dan leher rahim yang dapat beraksi sebagai antikanker pada regulasi 

siklus sel, yang berinteraksi dengan reseptor estrogen (ER) tipe II dengan menghambat enzim tirosin kinase. 
Menurut penelitian yang dilakukan Seo et al, 2016 kuersetin memiliki kemampuan untuk menghambat ekspresi 

berlebih reseptor HER-2. Dimana pada penelitian tersebut dilakukan uji in vivo yang  
menghasilkan nilai IC50 sebesar 120 µM. Pengujian terhadap potensi kuersetin sebagai agen antikanker payudara 
dapat dilakukan dengan mengetahui afinitas dan mekanisme molekuler  
dari kuersetin terhadap protein target HER-2 dengan menggunakan metode molecular docking secara in silico 
(pemodelan komputer) [3].  

Teknik kimia komputasi ini dapat digunakan untuk mempercepat pemilihan senyawa yang akan diisolasi 

dan disintesis dengan mengidentifikasi dan optimasi senyawa penuntun dalam proses penemuan obat. Docking 
molekular merupakan metode komputasi untuk memprediksi apakah senyawa tersebut mempunyai aktifitas 

sebelum diujikan. Percobaan dengan docking molekuler ini untuk melihat potensi turunan kuersetin [Quercetin- 7-

olate 3,4’-bissulfate(3-)] sebagai antikanker melalui aktifitas dalam menghambat salah satu protein HER-2 [PDB 
ID: 1YC4 (Crystal Structure of human HSP90alpha complexed with dihydroxyphenylpyrazoles)]. 

 

2. Metode Penelitian 

 

2.1 Alat  
Seperangkat Laptop Lenovo dengan spesifikasi Windows 2010 yang dilengkapi dengan perangkat lunak 

AutoDock Tools yang dilengkapi program Autodock 4.2 dan Autogrid, Biovia Discovery Studio Visualizer, Pymol, 
dan Autodock Vina. 

 

2.2 Bahan 
Struktur 3 dimensi senyawa turunan kuersetin diunduh pada website https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/  

. Struktur protein target HER-2 (PDB ID: 1YC4) diunduh pada website PDB (protein data bank) yaitu 
https://www.rcsb.org/ .  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Gambar 1. Identitas Protein Target HER-2 (PDB ID: 1YC4). 

 
Gambar 2. Identitas Turunan Kuersetin 

https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
https://www.rcsb.org/
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2.3 Prosedur Penelitian 

 

2.3.1 Preparasi Protein dan Ligand  
Perangkat digunakan untuk memisahkan native ligand dari protein sehingga memperoleh berkas native 

ligand, protein tanpa ligan dengan mengabaikan keberadaan air dalam ekstensi pdb. Protein dan ligand dipersiapkan 

untuk menjadi berkas siap pakai berekstensi pdb dengan program Discovery Studio. Pemisahan ligan alami dengan 
makromolekul dilakukan pada aplikasi Discovery Studio. Sedangkan untuk ligan pembanding di ekstrak di aplikasi 

pymol setelah itu di preparasi di Autodock Tools. 

 

2.3.2 Validasi Metode Docking  
Docking molekular terhadap ligan natif dilakukan untuk mencari konformasi 3D native ligand terhadap 

reseptor dengan memperhatikan koordinat pusat dan besaran gridbox dari binding site pocket dalam satuan 
angstrom (Vina) atau number of points (AutoDock). Konformasi hasil docking yang diperoleh disejajarkan dengan 

konformasi native ligand hasil pengukuran Gkristalografi yang dinyatakan dalam nilai root mean square deviation 

(RMSD). 

 

2.3.3 Docking Molekular dan Analisis Data  
Docking ligand uji dilakukan untuk menghasilkan nilai binding energy dalam satuan kkal/mol. Nilai 

binding energy yang digunakan adalah yang memperoleh nilai semakin minus IG ditentukan dengan 
membandingkan luas daerah. 

 

3. Hasil Dan Pembahasa 

 

3.1 Preparasi Protein HER-2 (PDB ID: 1YC4)  
Ligand dan protein yang telah diunduh dipreparasi dengan memisahkan protein dengan native ligandnya 

dengan menggunakan perangkat lunak Discovery Studio, sehingga diperoleh struktur protein tanpa ligan dan 
molekul air seperti gambar 3. Pemisahan protein dengan native ligand bertujuan untuk menyediakan pocket sebagai 

tempat senyawa uji berikatan dengan protein HER-2 (PDB ID:1YC4). 

 

 
Gambar 3. (a) Struktur 3 Dimensi Protein HER-2 (PDB ID: IYC4) tanpa ligan dan (b) native ligand protein 

HER-2 (PDB ID:1YC4) 

 

3.2 Validasi Metode Molecular Docking  
Validasi metode molecular docking dilakukan menggunakan aplikasi Autodock Tools dengan 

menambatkan ulang (redocking) native ligand protein HER-2 dengan protein HER-2 (PDB ID: IYC4) yang sudah 

dipreparasi. 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. Parameter validasi metode 

adalah nilai RMSD. RMSD merupakan jarak penyimpangan dari posisi ikatan native ligand dengan protein setelah 

didocking-kan terhadap posisi ikatan native ligand yang sebenarnya [4]. Nilai RMSD ini dapat disebut pula dengan 

jarak ikatan. Nilai RMSD yang diperoleh pada penelitian ini adalah 0,34 Å yang berarti bahwa metode molecular 

docking yang digunakan telah tervalidasi. Visualisasi interaksi validasi metode molecular docking dapat dilihat 

pada gambar 4. 
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Gambar 4. Visualisasi interaksi protein HER-2 (PDB ID:1YC4) dengan native ligand-nya. 

 

3.3 Optimasi Struktur 3 Dimensi Senyawa Turunan Kuersetin  
Senyawa kuersetin yang diekstrak di aplikasi Pymol dan di preparasi di autodock tools. Hasil optimasi senyawa 
kuersetin ditunjukkan pada gambar 5. 

 

 
 

 

Gambar 5. Hasil Optimasi Struktur 3 Dimensi Senyawa Turunan Kuersetin. 

 

3.4 Docking Turunan Kuersetin pada Protein HER-2 (PDB ID:1YC4)  
Docking senyawa turunan kuersetin yang telah dioptimasi pada protein HER-2 (PDB ID:1YC4) 

dilakukan menggunakan aplikasi Autodock Tools dengan prosedur dan koordinat yang sama seperti pada validasi 

metode yang telah tervalidasi. Hasil docking turunan kuersetin pada protein HER-2 (PDB ID:1YC4), diperoleh 7 

konformasi ikatan antara turunan kuersetin dengan protein HER-2 (PDB ID:1YC4) yang selanjutnya dipilih satu 

konformasi dengan nilai energi ikatan terendah yang menunjukkan ikatan paling stabil. Hasil docking antara 

turunan kuersetin dan native ligand dengan protein HER-2 (PDB ID:1YC4) menunjukkan bahwa energi ikatan 

antara kuersetin dengan protein HER-2 (PDB ID:1YC4) bernilai negatif. Pada protein HER-2 (PDB ID:1YC4), 

turunan kuersetin memiliki energi ikatan yang lebih tinggi dibandingkan dengan native ligand. Hal tersebut 

menunjukkan potensi turunan kuersetin dalam berikatan dengan sisi aktif HER-2 (PDB ID:1YC4) lebih lemah 

dari native ligand-nya, tetapi tetap memiliki kemampuan untuk berikatan. Nilai energi ikatan native ligand dan 

kuersetin pada protein target HER-2 ( PDB ID:1YC4) berturut-turut yaitu -7.61 kkal/mol dan -7.2 kkal/mol 
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Berdasarkan hal tersebut senyawa turunan kuersetin mampu berinteraksi dengan protein HER-2 (PDB ID:1YC4) 

dengan menunjukkan adanya ketersamaan ikatan van der waals, ikatan hidrogen konvensional, pi-sigma, alkyl, 

dan pi-alkyl. Hal ini menunjukkan sisi aktif tempat berikatan antara native ligand dan kuersetin pada protein 

HER-2 (PDB ID:1YC4) sudah sama sehingga akan menghasilkan afinitas yang sama pula dengan native ligand-

nya dalam menghambat protein HER-2 (PDB ID:1YC4). Visualisasi docking kuersetin dengan protein HER-2 

(PDB ID:1YC4) ditunjukkan pada gambar 6. 
 

 
 
Gambar 6. Visualisasi Interaksi Hasil Docking Turunan Kuersetin pada Protein HER-2 (PDB ID:1YC4). 

 
4. Kesimpulan 

 
Dari hasil molecular docking, senyawa turunan kuersetin memiliki afinitas terhadap protein HER-2 

(PDB ID:1YC4) dengan energi ikatan -7.2 kkal/mol. Hal ini menunjukkan bahwa senyawa turunan kuersetin 
yaitu [quercetin-7-olate 3,4’-bissulfate(3-)] memiliki potensi sebagai antikanker payudara karena mampu 

memodulasi ekspresi berlebih dari protein HER-2 (PDB ID: 1YC4). 
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