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ABSTRACT 

PREDICTION OF PLANT POTENTIAL (PLUCHEA INDICA) AS AN 

BREAST ANTICANCER DRUG INGREDIENT USING IN SILICO 

ANALYSIS METHOD 

 

Gossa Ariantono Aji¹, Engrid Jun Astuti ¹, M. Artabah Muchlisin¹ 

Departement of Pharmacy, Faculty of Health Sciences 

University of Muhammadiyah Malang 

*E-mail: ajigossa999@webmail.umm.ac.id 

 

Background: Cancer is a disease characterized by uncontrolled growth of 

abnormal cells. In silico research is important to find out quickly through predictive 

methods compounds that have potential as anticancer in various types of plants, one 

of which is P. indica. 

Objective: The purpose of this study was to predict the bioavailability profile, 

affinity, and interactions of secondary metabolite compounds of P. indica using in 

silico analysis. 

Methods: The methods used in this study were PubChem and Dr. Duke's 

Phytochemical webserver to find out secondary metabolite compounds contained 

in P.indica, SwissADME webserver obtained bioavailability data, GFN.xTB for 

energy stability, PDB webserver was used to search for target receptor structure, 

PyRx, Avogadro, and Discovery Studio software was used to perform docking, and 

protein.plus webserver was used for visualization of test compounds. 

Results and Conclusions: Of the 122 secondary metabolite compounds of P. 

indica, 47 compounds were found to have good bioreliability. There are 20 

compounds that have an inhibition constant bond lower than 3PP0. There are 14 

compounds that have hydrogen bonds with 3PP0. P. indica has potential as a HER- 

2 receptor because it has less energy and pKi compared to 3PP0, P. indica also has 

the same amino acid residual bonds as 3PP0 in hydrogen bonds, namely Gln39 and 

Asn72. 

 

Keywords: P. indica, HER-2, Breast Cancer, in silico 
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ABSTRAK 

PREDIKSI POTENSI TUMBUHAN (PLUCHEA INDICA) SEBAGAI 

BAHAN OBAT ANTIKANKER PAYUDARA MENGGUNAKAN METODE 

ANALISIS IN SILICO 

Gossa Ariantono Aji¹, Engrid Juni Astuti ¹, M. Artabah Muchlisin¹ 

Program Studi Farmasi, Fakultas Ilmu Kesehatan, Universtas Muhammadiyah 

Malang 

*E-mail : ajigossa999@webmail.umm.ac.id 

 

Latar Belakang : Kanker merupakan suatu penyakit dengan karakteristik 

pertumbuhan yang tidak terkontrol dari sel-sel abnormal. Penelitian in silico 

penting dilakukan untuk mengetahui secara cepat melalui metode prediktif 

senyawa-senyawa yang potensial sebagai antikanker pada berbagai jenis tumbuhan, 

salah satunya adalah P. indica. 

Tujuan : Tujuan dari penelitian ini adalah untuk memprediksi profil 

bioavailabilitas, afinitas, dan interaksi dari senyawa metabolit sekunder P. indica 

menggunakan analisis in silico. 

Metode : Metode-metode yang digunakan dalam penelitian ini adalah webserver 

PubChem and Dr. Duke’s Phytochemical untuk menegtahui senyawa metabolit 

sekunder yang terkandung pada P. indica, webserver SwissADME didapatkan data 

bioavailabilitas, GFN.xTB untuk stabilitas energi, webserver PDB digunakan 

untuk mencari struktur reseptor target, perangkat lunak PyRx, Avogadro, and 

Discovery Studio digunakan untuk melakukan docking, dan webserver 

proteins.plus digunakan untuk visualisasi senyawa uji. 

Hasil dan Kesimpulan : Dari 122 senyawa metabolit sekunder P. indica, 

ditemukan 47 senyawa yang di prediksi memiliki bioavaibilitas yang baik. Terdapat 

20 senyawa yang memiliki ikatan konstanta inhibasi yang lebih rendah dari 3PP0. 

Terdapat 14 senyawa yang memiliki ikatan hidrogen dengan 3PP0. P. indica 

memiliki potensi sebagai reseptor HER-2 karena memiliki energi dan pKi yang 

lebih kecil dibanding dengan 3PP0, P. indica juga memiliki ikatan residu asam 

amino yang sama dengan 3PP0 pada ikatan hidrogen yaitu Gln39 dan Asn72. 

Kata Kunci : P. indica, HER-2, Kanker Payudara, in silico 
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