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Abstrak

Latar Belakang: Kanker payudara merupakan salah satu penyebab utama kematian akibat kanker
di dunia. HER2 menjadi target terapi penting karena perannya dalam proliferasi sel kanker.
Namun, terapi seperti trastuzumab memiliki keterbatasan karena potensi efek samping. Senyawa
isoflavon dari kedelai (Glycine max L.) menunjukkan aktivitas antikanker melalui penghambatan
jalur pensinyalan sel.

Tujuan: Identifikasi profil sifat fisikokimia, sifat farmakokinetik, dan bioaktivitas senyawa
isoflavon kedelai (Glycine max L.), serta analisis interaksi senyawa terhadap reseptor HER2 pada
kanker payudara secara in silico.

Metode: Pendekatan In Silico dengan metode molecular docking menggunakan enam senyawa
isoflavon dominan dari ekstrak metanol biji kedelai terhadap reseptor HER2 (PDB ID: 3PP0)
menggunakan Hex 8.0.0, serta dianalisis sifat fisikokimia, farmakokinetik, dan bioaktivitas
melalui SwissADME dan PASS Online.

Hasil: Hasil uji in silico menunjukkan bahwa secara fisikokimia senyawa acetylgenistin,
acetylglycitin, dan acetyldaidzin memenubhi kriteria Lipinski’s Rule of Five (BM (< 500), Log P
(£5), HBD (<£5), HBA (< 10), dan MR (40-130)), secara farmakokinetik senyawa acetylgenistin
yang memenuhi parameter ADME dan secara bioaktivitas keenam senyawa memiliki aktivitas
antikanker (Pa > 0,2). Berdasarkan hasil analisis molecular docking, keenam senyawa isoflavon
kedelai mampu berinteraksi dan memiliki nilai energi pengikatan yang rendah. Nilai energi
pengikatan dari malonylgenistin, acetylgenistin, dan acetyldaidzin tergolong paling rendah dan
mendekati trastuzumab, masing-masing sebesar -286,6 ; -283,4 ; dan -277,7 kcal/mol.
Kesimpulan: Isoflavon kedelai (Glycine max L.) berpotensi sebagai kandidat obat antikanker
dalam menghambat reseptor HER2. Malonylgenistin, acetylgenistin, dan acetyldaidzin
menunjukkan energi pengikatan mendekati trastuzumab.
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