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ABSTRAK 

Bryan Pandu Permana, G0011055, 2014. Analisis Molecular Docking 
Fitokimia Famili Liliaceae terhadap Reseptor Estrogen α pada Kanker Payudara 
Dibandingkan dengan Genistein. Skripsi. Fakultas Kedokteran, Universitas 
Sebelas Maret, Surakarta. 
 
Latar Belakang: Kanker payudara menempati peringkat kedua dalam insidensi 
kanker di dunia dengan 1,7 juta wanita terdiagnosis pada tahun 2012. Interaksi 
estrogen dan reseptor estrogen α berperan penting dalam progresivitas dan 
resistensi kanker payudara terhadap kemoterapi. Genistein merupakan contoh 
fitoestogen yang termasuk selective estrogen receptor modulators (SERMs) yang 
dapat menghambat aktivasi reseptor estrogen α (ERα) pada kanker payudara. 
Fitokimia lain diharapkan memiliki potensi lebih baik dibandingkan genistein. 
Beberapa fitokimia famili Liliaceae telah diteliti memiliki aktivitas antikanker 
namun masih belum diketahui potensinya dalam menghambat ERα. Penelitian ini 
menganalisis interaksi fitokimia famili Liliaceae terhadap ERα dengan teknik 
Molecular Docking. 
 
Metode Penelitian: Penelitian ini merupakan penelitian observasional 
bioinformatika untuk menganalisis interaksi fitokimia dengan ERα. Analisis 
Molecular Docking dilakukan dengan program PLANTS 1.1 dibantu dengan 
progam preparasi MarvinSkecth 5.2 dan YASARA 10.1. Visualisasi hasil analisis 
Molecular Docking dilakukan dengan PyMOL 1.3. 
 
Hasil Penelitian: Enam senyawa yang memiliki skor docking lebih rendah 
dibandingkan genistein (-79,21) adalah spiraeoside (-84,80), stigmasterol (-84,28), 
cyanin (-83,79), β-sitosterol (-82,81), progesteron (-82,68), dan idaein (-82,22). 
Spiraeoside, cyanin, dan idaein memiliki satu atau lebih ikatan hidrogen terhadap 
ERα pada visualisasi. Keenam senyawa berikatan dengan ERα pada empat asam 
amino yang sama dengan genistein, yaitu Trp383, Leu525, Met528, dan Cys530. 
 
Simpulan Penelitian: Analisis Molecular Docking fitokimia famili Liliaceae 
menemukan enam fitokimia yang berikatan lebih kuat terhadap ERα dibandingkan 
genistein dengan tiga senyawa memiliki ikatan hidrogen dan struktur kimia yang 
mirip dengan genistein. 
_______________________________________________________________ 
Kata kunci: fitokimia famili Liliaceae, genistein, kanker payudara, Molecular 
Docking, reseptor estrogen α. 
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ABSTRACT 

Bryan Pandu Permana, G0011055, 2014. Molecular Docking Analysis of 
Liliaceae Family Phytochemical to Estrogen Receptor α on Breast Cancer 
Compared to Genistein. Mini Thesis. Faculty of Medicine, Sebelas Maret 
University, Surakarta. 
 
Background. Breast cancer is the second highest cancer incidence in the world 
with 1.7 million women were diagnosed in 2012. Interaction between estrogen 
and estrogen receptor α (ERα) have an important role in cancer progressivity and 
resistancy to chemotherapy. Genistein is one of the phytoestrogen that has 
selective estrogen receptor modulator (SERM) activity so it can inhibit the 
activity of estrogen receptor α (ERα) on the breast cancer. Other phytochemical 
are expected to have more affinity to ERα than genistein. Anticancer activity of 
Liliaceae family phytochemicals have been found but its inhibition to ERα is 
unknown. This research analyzes the interaction between Liliaceae phytochemical 
to ERα by Molecular Docking technique. 
 
Methods. This research is bioinformatics observational research that observed the 
interaction between Liliaceae phytochemical to ERα. The Molecular Docking 
analysis was performed using PLANTS 1.1, preparation program MarvinSkecth 
5.2 and YASARA 10.1. Visualization of the Molecular Docking was performed 
using PyMOL 1.3. 
 
Results. Six substances have lower docking score than genistein (-79.21). Those 
are spiraeoside (-84.80), stigmasterol (-84.28), cyanin (-83.79), β-sitosterol (-
82.81), progesterone (-82.68) and idaein (-82.22). Spiraeoside, cyanin, and idaein 
have one or more hydrogen bond to ERα in visualization. The six substances bind 
ERα on four amino acids that same like genistein, thosa are Trp383, Leu525, Met528, 
and Cys530. 
 
Conclusions. Molecular Docking analysis of Liliaceae phytochemicals found six 
substances that have higher affinity to ERα than genistein with three substances 
have hydrogen bond and similar structure to the genistein. 
_______________________________________________________________ 
Keywords: breast cancer, estrogen receptor α, Genistein, Liliaceae family 
phytochemical, Molecular Docking 
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