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ABSTRAK 

 

 

 

Kanker payudara merupakan jenis kanker yang paling banyak terjadi pada wanita 

di seluruh dunia dan masih menjadi tantangan besar dalam pengobatan karena 

resistensi obat dan efek samping dari kemoterapi. Senyawa alami seperti α-

mangostin yang berasal dari kulit manggis memiliki potensi sebagai agen 

antikanker karena aktivitas biologisnya yang kuat serta struktur kimianya yang 

memungkinkan untuk dimodifikasi guna meningkatkan efektivitas. Penelitian ini 

bertujuan untuk mengevaluasi potensi aktivitas antikanker dari tiga senyawa 

turunan ester α-mangostin terhadap tiga target protein kanker payudara  melalui 

pendekatan in silico menggunakan metode molecular docking, pada Estrogen 

Receptor Alpha (3ERT), Multidrug Resistance ABC Transporter (1MV5), dan H-

Ras p21 (1Q21). Simulasi molecular docking yang digunakan pada penelitian ini 

yaitu perangkat lunak PLANTS dan visualisasi dengan LigPlot+. Hasil validasi 

menunjukkan nilai RMSD < 2 Å, yang menandakan metode docking valid. 

Turunan ester α-mangostin menunjukkan peningkatan potensi aktivitas antikanker 

payudara secara in silico dibandingkan senyawa induknya, pada semua target. Hal 

ini didukung oleh nilai energi bebas ikatan yang lebih rendah dan pola interaksi 

yang lebih stabil. Dari hasil docking, mangostin turunan 1 menunjukkan skor 

afinitas tertinggi terhadap protein 3ERT, dan mangostin turunan 3 menunjukkan 

skor afinitas tertinggi terhadap protein 1MV5 dan 1Q21. Namun demikian, hasil 

skor afinitas uji menunjukkan nilai yang tidak melebihi ref_ligand yang dapat 

menyebabkan efektivitas antikanker dari senyawa turunan ester α-mangostin 

dalam studi ini belum memenuhi kriteria sebagai kandidat kuat terapi kanker 

payudara. Adanya interaksi, ikatan hidrogen, interaksi hidrofobik dan ikatan 

elektrostatik yang terbentuk antara ligan dan residu aktif target protein sangat 

berpengaruh terhadap nilai afinitas yang dihasilkan. 

 

Kata kunci: Kanker payudara, α-mangostin, esterifikasi, molecular docking,  

                     in silico. 
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ABSTRACT 
                                

 

 

Breast cancer is the most prevalent type of cancer among women worldwide and 

remains a major challenge in treatment due to drug resistance and side effects 

from chemotherapy. Natural compounds such as α-mangostin derived from 

mangosteen peel have potential as anticancer agents due to their strong 

biological activity and chemical structure that allows for modification to 

enhance effectiveness. This study aims to evaluate the potential anticancer 

activity of three α-mangostin ester derivative compounds against three breast 

cancer target proteins through an in silico approach using molecular docking 

methods on Estrogen Receptor Alpha (3ERT), Multidrug Resistance ABC 

Transporter (1MV5), and H-Ras p21 (1Q21). The molecular docking simulation 

used in this study employed PLANTS software and visualization with LigPlot+. 

Validation results showed RMSD values < 2 Å, indicating that the docking 

method is valid. The α-mangostin ester derivatives demonstrated improved 

potential breast cancer anticancer activity in silico compared to their parent 

compound across all targets. This is supported by lower binding free energy 

values and more stable interaction patterns. From the docking results, mangostin 

derivative 1 showed the highest affinity score against the 3ERT protein, while 

mangostin derivative 3 showed the highest affinity score against the 1MV5 and 

1Q21 proteins. However, the test affinity scores showed values that did not 

exceed the ref_ligand, which may indicate that the anticancer effectiveness of 

the α-mangostin ester derivative compounds in this study has not yet met the 

criteria as strong candidates for breast cancer therapy. The presence of 

interactions, hydrogen bonds, hydrophobic interactions, and electrostatic bonds 

formed between ligands and active residues of target proteins significantly 

influences the resulting affinity values. 

 

Keywords: Breast cancer, α-mangostin, esterification, molecular docking,  

       In silico. 
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