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DEKLARASI 

 

Dengan ini menyatakan bahwa buku tugas akhir dengan judul “STUDI IN SILICO 

POTENSI SENYAWA AKTIF TANAMAN JAMBON (Syzygium Nervosum A. 

Cunn. ex DC.) SEBAGAI ANTIKANKER PAYUDARA” ini beserta seluruh 

isinya adalah benar-benar karya saya sendiri dan saya tidak melakukan penjiplakan 

atau pengutipan dengan cara-cara yang tidak sesuai dengan etika keilmuan yang 

tidak berlaku dengan masyarakat keilmuan. Atas pernyataan ini, saya siap 

menanggung risiko/sanksi yang dijatuhkan kepada saya apabila kemudian 

ditemukan adanya pelanggaran terhadap etika keilmuan dalam karya ini, atau ada 

klaim dari pihak lain terhadap keaslian karya saya ini.  
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ABSTRAK 

 

 
Kanker payudara merupakan kasus kanker tertinggi kedua setelah kanker paru-paru 

yang menyebabkan kematian tertinggi pada perempuan. Upaya yang dapat 

dilakukan dalam pengembangan obat kanker payudara yaitu pemanfatan tanaman 

yang dapat meningkatkan efektivitas terapi dan meminimalkan efek samping yang 

terjadi, salah satunya dari tanaman Syzygium nervosum A. Cunn. ex DC. Syzygium 

nervosum telah terbukti menekan pertumbuhan sel kanker payudara MCF-7 dengan 

nilai IC50 4.3-6.6 μM. Tujuan dari penelitian ini adalah mendapatkan lead 

compound yang berpotensi sebagai obat antikanker payudara dengan melakukan 

studi farmakofor, simulasi molecular docking dan molecular dynamic terhadap 127 

senyawa aktif dalam tanaman Syzygium nervosum pada reseptor ER-α, ER-β, 

Progesteron dan HER-2. Senyawa 3-O-Methylellagic acid-4′-O-α-ʟ-rhamnopyran- 

oside berpotensi selektif terhadap HER2 yang memiliki aktivitas antikanker 

payudara dengan nilai fit score 42,66%. Hasil molecular docking terhadap HER2 

diprediksi memiliki aktivitas antikanker payudara dengan nilai energi bebas Gibbs 

(ΔG) sebesar -10,4 kkal/mol lebih baik dibandingkan dengan obat pembanding 

Trastuzumab dengan nilai energi bebas Gibbs (ΔG) -7,9 kkal/mol dan terikat 

dengan asam amino esensial ASP 863. Hasil molecular dynamic menunjukkan 

kestabilan interaksi pada waktu simulasi selama 100 ns sehingga 3-O-Methylellagic 

acid-4′-O-α-ʟ-rhamnopyranoside dapat dijadikan lead compound sebagai kandidat 

obat antikanker payudara terhadap reseptor target HER2 yang dapat dikembangkan 

sebagai sediaan injeksi. 

 

Kata kunci: kanker payudara, Syzygium nervosum, in silico, molecular dynamic, 

HER2.  
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ABSTRACT 

 

 
Breast cancer was the second most common cancer after lung cancer in 2022 and is 

the leading cause of death among women. One approach to developing breast cancer 

treatments involves using plants to enhance therapeutic efficacy and minimize side 

effects, such as the plant Syzygium nervosum A. Cunn. ex DC. Syzygium nervosum 

has been shown to inhibit the growth of MCF-7 breast cancer cells with an IC50 

value of 4.3-6.6 μM. This study aimed to identify lead compounds with potential as 

breast cancer drugs by performing pharmacophore studies, molecular docking 

simulations, and molecular dynamics on 127 active compounds from Syzygium 

nervosum targeting the ER-α, ER-β, Progesterone, and HER-2 receptors. The 

compound 3-O-Methylellagic acid-4′-O-α-ʟ-rhamnopyranoside shows selective 

potential towards HER2, with an antitumor activity fit score of 42.66%. Molecular 

docking results predicted that this compound has better antitumor activity against 

HER2, with a Gibbs free energy (ΔG) of -10.4 kcal/mol, compared to the reference 

drug Trastuzumab, which has a ΔG of -7.9 kcal/mol, and binds to the essential amino 

acid ASP 863. Molecular dynamics results indicated stable interactions over a 100 

ns simulation, suggesting that 3-O-Methylellagic acid-4′-O-α-ʟ-rhamnopyranoside 

could be a promising lead compound for breast cancer treatment targeting the HER2 

receptor and could potentially be developed into an injectable formulation. 

 

Keywords: breast cancer, Syzygium nervosum, in silico, molecular dynamics, HER2. 
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