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Accepted: 23" June, 2021 fitosterol dan turunannya. Studi in silico dilakukan dengan metode
Hubungan Kuantitatif Struktur dan Aktivitas (HKSA) dan diperkuat
DOI: dengan metode penambatan molekular. Deskriptor HKSA yang
10.17977/um0260v5i12021p001 digunakan adalah elektronik, sterik dan hidrofobik. Karakter dari
masing-masing deskriptor dikomputasikan menggunakan NWchem
Kata-kata kunci: dan Gamess (metode DFT, basis set 6-31*), SwissAdme,

Molinspiration, dan pkCSM. Penambatan dan visualisasi molekul
dilakukan dengan Autodock Tools 1.5.6 dan Biovia Discovery Studio
2019. Hasilnya menunjukkan bahwa model persamaan terbaik HKSA
senyawa bahan obat dari turunan senyawa fitosterol adalah Log P =
316.46 + (-1.513xMR) + (-0.668xV) + (3.926xP) + (-18.235xHomo)
+ (2.757xLumo), dari persamaan tersebut diperoleh senyawa terbaik
(9aR,11aR)-7-chloro-1-[(5R)-5-ethyl-6-methylheptan-2-yl]-9a,11a-
dimethyl-1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,6H,7H,8H,9H,9aH,9-bH,10H,11H,
11aH-cyclopenta[a]phenanthren-7-ol. Senyawa tersebut dipastikan
memiliki kemampuan sebagai anti kanker berdasarkan penambatan
molekular dengan protein target 2W3L karena memiliki energi ikat
sebesar -5.72 kcal/mol dan konstanta inhibisi 64.07 nM (nanomolar).
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Abstract

Phytosterols and their derivatives have the potential to inhibit the growth of breast cancer, one of
which is f-sitosterol, which has been shown to reduce tumor size after consumption in previous studies.
This study aims to examine anti-breast cancer drugs from phytosterol compounds and their derivatives.
The study was conducted using the Quantitaitve Structur-Activity Relationship method and strengthened by
the molecular docking method. The QSAR descriptor used was electronic, steric and hydrophobic. The
characters of each descriptor were computed using NWchem and Gamess (DFT method, 6-31 * base set),
SwissAdme, Molinspiration, and pkCSM. Tethering and molecular visualization were carried out with
Autodock Tools 1.5.6 and Biovia Discovery Studio 2019. The results show that the best model of the HKSA
equation for medicinal compounds from phytosterol compounds is Log P = 316.46 + (-1.513 * MR) + (-
0.668 * V) + (3,926 * P) + (-18,235 * Homo) + (2,757 * Lumo), from this equation we get the best
compound (9aR, 11aR) -7 - chloro - 1 - ((5R) 5-thyl-6-methylheptan-2-yl]-9a,11a-dimethyl-1H, 2H, 3H,
3aH, 3bH, 4H, 6H, 7H, 8H, 9H, 9aH, 9bH, 10H, 11H, 1laH-cyclopenta[a]phenanthren7-ol. This
compound was confirmed to have anti-cancer capabilities based on molecular docking with a target
protein of 2W3L because it has a binding energy of -5.72 kcal / mol and an inhibition constant of 64.07 nM
(nanomolar).
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PENDAHULUAN

Kanker payudara adalah penyakit yang
disebabkan oleh pertumbuhan sel abnormal di
dalam tubuh yang tidak terkendali pada jaringan
payudara yang dapat berasal dari epitel duktus
maupun lobulusnya (Kedokteran, Lampung,
Biomolekuler, Kedokteran, & Lampung, 2017).
Kanker payudara termasuk salah satu kanker
terbanyak di Indonesia. Kanker payudara
termasuk penyebab kematian terbanyak di dunia,
diperkirakan 44.130 kematian (43.600 wanita
dan 530 pria) akibat kanker payudara akan
terjadi tahun 2020 dikutip dari www.cancer.net .
Kanker payudara merupakan kanker yang di
dominasi oleh wanita. Akan tetapi penyakit ini di
derita juga oleh laki-laki dengan frekuensi 1%
(Yuni, 2020). Pada beberapa negara maju,
tingkat kelangsungan hidup relatif 5 tahun pasien
kanker payudara di atas 80% karena pencegahan
dini (Sun et al., 2017).

Sel kanker menjadi kunci untuk diagnosis
molekuler pada kanker payudara karena dapat
digunakan secara luas dalam banyak aspek
penelitian laboratorium, khususnya,
sebagai model in vitro dalam penelitian
kanker. Sedangkan untuk kanker payudara, sel
MCF-7 merupakan kandidat yang sangat penting
karena sel ini digunakan di mana-mana dalam
penelitian untuk percobaan sel kanker payudara
reseptor estrogen (ER) -positif dan banyak sub-
klon, yang telah ditetapkan, mewakili berbagai
kelas ER- tumor positif dengan berbagai tingkat
ekspresi reseptor inti (Comsa, Cimpean, &
Raica, 2015).

Dalam reaktivitas yang rendah beberapa
senyawa fitosterol dan turunannya dipatenkan
untuk pengobatan dan pengendalian
hiperglikemia serta disliplidemia, hiperlipidemia,
hiperkolesterolemia, hipertrigliseridemia,
obesitas, dan kanker (Novotny, Abdel-hamid, &
Hunakova, 2017).

Uji in vivo dalam percobaan tikus athymic
yang dievariektomi yang disuntik dengan MCF-7
sel kanker payudara manusia reseptor esterogen
positif menunjukkan pengurangan 32-42% dalam
ukuran tumor ketika diberi makan dengan diet
yang dilengkapi oleh g-sitosterol (Shahzad et al.,
2017).

p-Sitosterol adalah fitosterol yang paling
melimpah. Fitosterol diperkaya dengan kacang-
kacangan, biji minyak, dan minyak nabati
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mentah seperti yang ditemukan dalam makanan
seperti selai kacang, pistachio, dan biji bunga
matahari. pS-Sitosterol menghambat pertumbuhan
beberapa jenis sel tumor tertentu secara in vitro dan
mengurangi ukuran dan luasnya metastasis tumor in
vivo. Efek p-Sitosterol pada jalur kematian sel
terprogram  apoptosis  ekstrinsik di  payudara
manusia sel adenokarsinoma MCF-7 (Awad,
Chinnam, Fink, & Bradford, 2007).

Tujuan dari penelitian ini adalah untuk
mengkaji kandidat obat anti kanker payudara dari
senyawa fitosterol dan turunannya. Penentuan
molecular  docking  menggunakan  program
Discovery Studio Vistualizier (DSV) yang dapat
memberikan visualisasi interaksi ligan dengan
molekul target, sehingga terlihat bahwa asam amino
berperan dalam menjaga Kkestabilan turunan pg-
Sitosterol terhadap sel kanker payudara MCF-7.
Pengujian aktivitas turunan p-Sitosterol terhadap
kanker payudara dengan protein sel kanker payudara
MCF-7 dilakukan secara in silico dengan metode
hubungan kuantitatif dengan struktur dan aktivitas
serta pengikatan protein sel kanker payudara MCF-7
dengan kode PDB: 2W3L karena belum pernah
dilakukan dalam penelitian secara in silico
sebelumnya.

METODE

Bahan yang digunakan pada penelitian ini
adalah senyawa fitosterol dan turunananya (Tabel
1). Turunan dari fitosterol ini merupakan hasil
penambahan gugus fungsi yang diharapkan
memiliki nilai aktivitas yang tinggi. Protein yang
digunakan dalam penelitian ini adalah protein sel
kanker MCF-7 dengan kode PDB : 2W3L yang
didapatkan dari https://www.rcsb.org

Gambar 1. Struktur Protein sel kanker MCF-7
(Source: https://www.rcsh.org/str ucture/2W3L)
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Tabel 1. Turunan senyawa g-Sitosterol
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No Nama Struktur

Ld50

(1S,3aR,3bR,7S,8R,9aR,9bR,11aS)-8-chloro-1-[(2S,5S)-5-ethyl-6-methylheptan-2-yl]-9a,11a-

1. dimethyl-1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,6H,7H,8H,9H,9aH,9bH,10H,11H,11aH-cyclopenta[a]

phenanthren-7-ol

2.805

(1S,3aR,3bR,7R,9aR,9bR,11aS)-7-chloro-1-[(2S,5S)-5-ethyl-6-methylheptan-2-yl]-9a,11a-

2. dimethyl-1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,6H,7H,8H,9H,9aH,9bH,10H,11H,11aH-cyclopenta[a]

phenanthren-7-ol

2.749

(1S,3aR,3bR,6S,7R,9aR,9bR,11aS)-6-chloro-1-[(2S,5S)-5-ethyl-6-methylheptan-2-yl]-9a,11a-

3. dimethyl-1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,6H,7H,8H,9H,9aH,9bH,10H,11H,11aH-cyclopenta[a]

phenanthren-7-ol

2.822

(1S,3aR,3bR,4S,7R,9aR,9bR,11aS)-4-chloro-1-[(2S,5S)-5-ethyl-6-methylheptan-2-yl]-9a,11a-

4. dimethyl-1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,6H,7H,8H,9H,9aH,9bH,10H,11H,11aH-cyclopenta[a]

phenanthren-7-ol

2.803

(1S,3aS,3bS,7R,92aR,9bS,11aS)-3b-chloro-1-[(2S,5S)-5-ethyl-6-methylheptan-2-yl]-9a,11a-

5. dimethyl-1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,6H,7H,8H,9H,9aH,9bH,10H,11H,11aH-cyclopenta[a]

phenanthren-7-ol

2.742

(1S,3aR,3bR,7R,9aS,9bR,11aS)-9b-chloro-1-[(2S,5S)-5-ethyl-6-methylheptan-2-yl]-9a,11a-

6. dimethyl-1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,6H,7H,8H,9H,9aH,9bH,10H,11H,11aH-cyclopenta[a]

phenanthren-7-ol

2.735

(1S,3aR,3bS,7R,9aR,9bR,11S,11aS)-11-chloro-1-[(2S,5S)-5-ethyl-6-methylheptan-2-yl]-9a,11a-

7. dimethyl-1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,6H,7H,8H,9H,9aH,9bH,10H,11H,11aH-cyclopenta[a]

phenanthren-7-ol

2711

(1S,3aR,3bS,7R,9aR,9bR,11aS)-3a-chloro-1-[(2S,5S)-5-ethyl-6-methylheptan-2-yl]-9a,11a-

8. dimethyl-1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,6H,7H,8H,9H,9aH,9bH,10H,11H,11aH-cyclopenta[a]

phenanthren-7-ol

2.733

(1S,3R,3aR,3bS,7R,9aR,9bR,11aS)-3-chloro-1-[(2S,5S)-5-ethyl-6-methylheptan-2-yl]-9a,11a-

9. dimethyl-1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,6H,7H,8H,9H,9aH,9bH,10H,11H,11aH-cyclopenta[a]

phenanthren-7-ol

2.721

(1S,2S,3aR,3bR,7R,9aR,9bR,11aR)-2-chloro-1-[(2S,5S)-5-ethyl-6-methylheptan-2-yl]-9a,11a-

10.  dimethyl-1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,6H,7H,8H,9H,9aH,9bH,10H,11H,11aH-cyclopenta[a]

phenanthren-7-ol

2.717

(1R,3aR,3bS,7R,9aR,9bR,11aR)-1-chloro-1-[(2S,5S)-5-ethyl-6-methylheptan-2-y1]-9a,11a-

11.  dimethyl-1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,6H,7H,8H,9H,9aH,9bH,10H,11H,11aH-cyclopenta[a]

phenanthren-7-ol

2.718

(1R,3aR,3bR,7R,9aR,9bR,11aR)-1-[(2S,5S)-2-chloro-5-ethyl-6-methylheptan-2-yl]-9a,11a-

12. dimethyl-1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,6H,7H,8H,9H,9aH,9bH,10H,11H,11aH-cyclopenta[a]

phenanthren-7-ol

2.737

(1S,3aR,3bR,7R,9aR,9bR,11aR)-1-[(2R,3R,5S)-3-chloro-5-ethyl-6-methylheptan-2-y1]-9a,11a-

13. dimethyl-1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,6H,7H,8H,9H,9aH,9bH,10H,11H,11aH-cyclopenta[a]

phenanthren-7-ol

2.703

(1S,3aR,3bR,7R,9aR,9bR,11aS)-1-[(2S,4S,5R)-4-chloro-5-ethyl-6-methylheptan-2-yl]-9a,11a-

14.  dimethyl-1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,6H,7H,8H,9H,9aH,9bH,10H,11H,11aH-cyclopenta[a]

phenanthren-7-ol

2.719

(2S,3R 6S)-6-[(1S,3aR,3bR, 7R 9aR,9bR 11aS)-7-hydroxy-9a,11a-dimethyl-1H,2H,3H,3aH,3bH

15. ,4H,6H,7H,8H,9H,9aH,9bH,10H,11H,11aH-cyclopenta[a]phenanthren-1-yl]-1-chloro-3-ethyl-2-

methylheptan-4-ide

2.546

Penelitian ini menggunakan eksperimen
teoritis dengan  menggunakan  Hubungan
Kuantitatif Struktur dan Aktivitas (HKSA).
Senyawa yang digunakan yaitu fitosterol dan
turunannya menggunakan perangkat lunak
Avogadro  12.0.  Perhitungan  deskriptor
elektronik, sterik dan hidrofobik menggunakan
perangkat lunak NWChem yang berbasis Density
Functional Teory (DFT) berbasis 6-31*, Gamess,
SwissAdme, Molinspiration dan  pkCSM.
Persamaan HKSA dirancang berdasarkan analisis
regresi multilinier dengan metode backward
dilakukan dengan menggunakan program
perangkat lunak statistik SPSS wversi 16.0.
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analisis statistik digunakan untuk menentukan
model persamaan HKSA senyawa fitosterol dan
turunannya.

Molecular docking menggunakan perangkat
lunak Autodock Tools 1.5.6. optimasi struktur sel
kanker payudara dengan kode PDB : 2W3L. hasil
optimasi disimpan dengan format .pdbgt, kemudian
optimasi senyawa fitosterol dan turunannya
disimpan dengan format .pdbqt dengan pengaturan
grid box 60 x 60 x 60 A untuk menentukan lokasi
ligan dan target berikatan, maka di hitung nilai
afinitas yang paling rendah. Penentuan asam amino
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di daerah aktif di gunakan perangkat lunak
Biovia Discovery Studio 2019 software.

Tabel 2. Parameter HKSA

Parameter Simbol Deskripsi
Hidrofobik Log P Koefisien Partisi
Sterik MR Molar Refractifity
SA Surface Area
P Polarisasi
PSA Polar Surface Area
\% Volume
Elektronik HOMO Energi HOMO
LUMO Energi LUMO
A LUMO -  Selisih LUMO -
LUMO LUMO
DM Momen Dipol
H Energi Hidrasi

HASIL DAN PEMBAHASAN

Hubungan Kuantitatif Struktur dan Aktivitas

Pemodelan hubungan kuantitatif struktur
dan aktivitas adalah salah satu alat komputasi
utama yang digunakan dalam kimia obat. Peneliti
mencoba melakukan studi pengembangan obat
baru dengan menganalisis HKSA dan molecular
docking untuk mengetahui nilai konstanta
inhibisi dengan energi ikat. HKSA sebagai

Tabel 3. Deskriptor Elektronik, Hidrofobik, dan Sterik

Bramasta, J.S., Studi In Silico..

model berupa persamaan regresi linier berganda
untuk memprediksi aktivitas antikanker payudara S-
Sitosterol dan turunannya baru dirancang. Model
HKSA digunakan untuk prediksi dan interpretasi,
sehingga membantu untuk memahami mekanisme
molekul yang digunakan sebagai target. Deskriptor
kimia dalam pemodelan HKSA digunakan untuk
mendeskripsikan  berbagai tingkat karakteristik
kimia, fisik, dan struktural dari suatu molekul atau
target (Cherkasov et al., 2014).

Pada penelitian ini menggunakan metode
HKSA untuk mengungkapkan hubungan antara sifat
struktural senyawa kimia dan aktivitas biologis.
Secara fisik, parameter yang digunakan dibagi
menjadi 3 jenis yaitu sterik, hidrofobik, dan
elektronik (Tabel 2). Pemodelan HKSA ini
membantu memprioritaskan sejumlah besar bahan
kimia dalam hal aktivitas biologis yang diinginkan
sebagai metodologi in silico dan, sebagai hasilnya,
secara signifikan mengurangi jumlah kandidat
bahan kimia yang akan diuji dengan eksperimen in
vivo (Kwon, Bae, Jo, & Yoon, 2019).

Persamaan model struktur HKSA dengan 10
deskriptor dianalisis menggunakan regresi linier
berganda (Tabel 3). Metode ini merupakan metode
pokok yang digunakan dalam bidang ilmu statistik
dalam mengembangkan model.(Pembangunan et al.,
2020). Analisis HKSA terhadap nilai log P dengan
regresi linier berganda menggunakan metode
backward. Pengolahan statistik dalam penelitian ini
menghasilkan 3 model persamaan (Tabel 4).

A HOMO H
SA PSA \Y HOMO LUMO DM
No Log P MR A) P A) (A) V) V) Lz\l\;l)o ) (kcoaI;/m
1. 82421 13322 197,342 51,6 20,23 470,08  -0,24285  0,031734 0,274584 2,611249 8,14
2. 8,5913 133,26 197,342 51,61 20,23 469,73  -0,249407 0,037475 0,286882 1,549296 7,41
3. 82421 13322 197,342 51,6 20,23 470,08  -0,247224 _ 0,002709 0,249933 1,690765 8,18
4. 82421 13322 197,342 51,6 20,23 470,08  -0,245681  0,021444 0,267125 2,309131 10,36
5. 83862 13326 197,342 51,6 20,23 469,73  -0,241074 _ 0,029425 0,270499 2,268383 9,77
6. 83862 13326 197,342 51,6 20,23 469,73  -0,243156 _ 0,028333 0,271489 2,041722 10,17
7. 8,2421 133,22 197,342 51,6 20,23 470,08 -0,243325 0,035318 0,278643 2,308239 10,45
8. 8,3862 133,26 197,342 516 20,23 469,73  -0,240683 0,030328 0,271011 1,028235 10,46
9. 8.2421 133,22 197,342 51,6 20,23 470,08 -0,242684 0,034387 0,277071 2,375422 10,74
10. 8,2421 133,22 197,342 51,6 20,23 470,08 -0,242784 0,032552 0,275336 2,679388 10,9
11. 8,3862 13326 197,342 516 20,23 469,73  -0,242844  0,0328721 0,2757161 0,94785 10,14
12. 8,3862 138,06 197,342 53,44 20,23 469,73 -0,24334 0,034051 0,277391 2,320098 11,14
13. 8,2421 133,22 197,342 516 20,23 470,08 -0,243159 0,032666 0,275825 1,392092 10,72
14. 8,2421 133,22 197,342 51,6 20,23 470,08 -0,242766 0,033931 0,276697 0,837782 10,98
15. 805789 132,71 197,342 51,48 20,23  467,2  -0,131799  -0,104135 0,027664 2,396225 32,14
Tabel 4. Data parameter statistik model persamaan
Model Variabel R R? Adj R? SEE F
1 MR, V, P, Homo, Lumo, DM, dan H 0,996 0,991 0,983 0,016 113,441
2 MR, V, Homo, Lumo, DM, dan H 0,996 0,991 0,984 0,015 148,630
3 MR, V, Homo, Lumo, dan DM 0,994 0,989 0,983 0,016 159,358
JC-T (Journal Cis-Trans), Vol. 5, No. 1, 1-7 4 © 2021 Fakultas MIPA Universitas Negeri Malang



Pada Tabel 4 pada model persamaan 1-3
telah memenuhi syarat karena X memiliki nilai
>1 dengan tingkat keakuratan 95% dan nilai R?
lebih dari 0,9. Model persamaan 1 merupakan
model persamaan terbaik dengan R? sebesar
0,991 dengan sepuluh descriptor berupa MR, SA,
P, PSA, V, Homo, Lumo, A Homo Lumo, DM,
dan H yang dibutuhkan sebagai berikut:

Persamaan 1 :

Log P =316.46 + (-1.513xMR) + (-0.668%xV) +
(3.926xP) + (-18.235xHomo) +
(2.757xLumo)

Tabel 5. Log P hasil Persamaan model 1

ID Nilai Log P
1. 8,261095
2. 8,593076
3. 8,247114
4, 8,258327
5. 8,381782
6. 8,408458
7. 8,261336
8. 8,376529
9. 8,246139
10. 8,240164
11. 8,420333
12. 8,398638
13. 8,251628
14. 8,24878
15. 8,077435
8.7
8.6 R2=0.9909
8.5
o 84
e
—83
8.2
8.1
8 2 2 2
8 8.2 8.4 8.6 8.8
Log P Prediksi
Gambar 2. Grafik Model Persamaan 1
Log P mewakili hidrofobisitas atau

lipofilitas suatu molekul (Lika, 2020). Semakin
positif nilai log P maka semakin tinggi
lipofilisitas suatu molekul. Semakin besar nilai P
maka semakin banyak interaksi senyawa dengan
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fase lipid (Kapoor & Kumar, 2019). Distribusi
obat dalam tubuh dipengaruhi oleh nilai Log P.
Senyawa akan cenderung berada pada fase non
polar jika nilai log P positif. Semakin negatif
nilai log P senyawa, maka senyawa tersebut
tergolong polar sehingga larut dalam cairan
tubuh saja dan sulit untuk menembus membran
biologis yang berakibat ligan tidak dapat
berikatan dengan reseptor, karena senyawa
cenderung pada fase polar (Isnaeni, Budi, &
Kusuma, 2016). Analisis korelasi dapat dilihat
bahwa deskriptor momen dipol, E Homo, E
Lumo, polarisasi, energi hidrasi dan Log P
menunjukkan korelasi yang sangat erat. Hal
tersebut ditunjukkan dengan nilai regresi sebesar
0,9909. Selain itu nilai delta energi homo-lumo
yang rendah menandakan senyawa tersebut
memiliki reaktivitas yang tinggi, Homo memiliki
elektron yang cenderung memberikan elektron
sebagai donor elektron, sedangkan Lumo
mengandung tempat bebas untuk menerima
elektron (Kumer, Sarker, & Paul, 2019).

Berdasrakan Tabel 5 diketahui nilai log P
tertinggi dimiliki oleh senyawa nomor 3 dengan
nama IUPAC (9aR,11aR)-7-chloro-1-[(5R)-5-
ethyl-6-methylheptan-2-yl]-9a,11a-dimet ~ hyl-

1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,6H,7H,8H,9H,9aH,9bH,
10H,11H,11aH-cyclopenta[a]phenanthren-7-ol.

Gambar 3. (9aR,11aR)-7-chloro-1-[(5R)-5-ethyl-6-
methyl-heptan-2-yl]-9a,11a-dimethyl-
1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,6H,7H,8H,9H,9aH,9bH, 10H,
11H,11aH-cyclopenta[a]phenanthren-7-ol.

Molecular docking memberikan informasi
tentang interaksi antar senyawa seperti obat atau
disebut ligan dan enzim atau reseptor melalui
posisi aktif di dalam enzim dengan menghitung
energi ikat. Perhitungan molekular docking untuk
memprediksi interaksi ligan dan reseptor (Sethi,
Joshi, Sasikala, & Alvala, 2017). Perhitungan
energi interaksi berupa docking score (Omotayo,
Oyebamiji, Oyewole, & Semire, 2018).
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Penambatan molekul fitosterol untuk konstanta
penghambatan. Semakin rendah energi ikat maka
semakin kecil nilai konstanta hambatnya. Pada
gambar 4 penambahan gugus pada nomor atom C
ke 3 dengan CIl. Hasil yang diperoleh dari
molekular docking adalah energi ikat sebesar -
5.72 kcal / mol dan konstanta inhibisi 64.07 nM
(nanomolar).
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Gambar 4. Visualisasi Interaksi Asam Amino antara
Fitosterol dan Protein sel kanker MCF-7 kode
PDB:2W3L oleh Software Biovia Discovery Studio
2019

Molekular Docking

Molecular docking menggunakan perangkat
lunak Autodock Tools 1.5.6. optimasi struktur sel
kanker payudara dengan kode PDB : 2W3L.
hasil optimasi disimpan dengan format .pdbqt,
kemudian optimasi senyawa fitosterol dan
turunannya disimpan dengan format .pdbqt
dengan pengaturan grid box 60 x 60 x 60 A
untuk menentukan lokasi ligan dan target
berikatan karena ruang lingkup ikatan ligan dan
target pada pengaturan grid box tersebut, maka
dihitung nilai afinitas yang paling rendah.
Penentuan asam amino di daerah aktif digunakan
perangkat lunak Biovia Discovery Studio 2019
software.

KESIMPULAN

Kesimpulan Model persamaan HKSA di
tunjukan dengan hasil: Log P = 316.46 + (-
1.513xMR) + (-0.668xV) + (3.926xP) + (-
18.235xHomo) + (2.757xLumo). Penambatan
molekul turunan senyawa fitosterol memperoleh
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nilai energi ikat terendah -5.72 kcal/mol dan
konstanta inhibisi 64.07 nM pada
(1S,3aR,3bR,4S,7R,9aR,9bR,11aS)-4-chloro-1-
[(2S,5S)-5,6-dimethylheptan-2-yl]-9a,11a-
dimethyl-1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,6H,7H,8H,9H,
9aH,9bH,10H,11H,11aH-cyclopenta[a]
phenanthren-7-ol sehingga akan menghambat
protein sel MCF-7 pada kanker payudara.
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