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ABSTRAK

Kanker adalah suatu sel dimana sel telah kehilangan kendali dan mekanisme
normal, sehingga dapat mengalami pertumbuhan yang tidak normal, cepat dan
juga tidak terkendali dan menyerang jaringan yang sehat di sekitarnya. Kayu
secang merupakan tanaman yang digunakan untuk pengobatan alternatif untuk
berbagai penyakit termasuk kanker. Tujuan penelitian ini adalah untuk
mengetahui afinitas senyawa brazilin terhadap target reseptor Cyclooxygenase-2,
caspase-3 dan EGFR pada penambatan molekul dan menjadi kandidat antikanker
kolorektal. Studi penambatan molekuler adalah penentuan struktur kompleks yang
dibentuk dari dua interaksi molekul seperti protein-ligan dan protein-protein
secara komputasi. Hasil keseluruhan yang diperoleh nilai energi bebas ikatan
(AG) terbaik brazilin pada reseptor caspase-3 dengan nilai -5,91 kkal/mol dan
nilai konstanta inhibisi 46,76 uM, untuk nilai brazilin dengan COX-2 -6,24
kkal/mol dan brazilin dengan EGFR -6,51 kkal/mol. Brazilin memiliki potensi
paling besar dengan ligan bawaan terhadap reseptor caspase-3 dibandingkan
dengan ligan bawaan yang ditambatkan dengan reseptor COX-2 dan EGFR.
Brazilin dapat menghambat reseptor target caspase-3 karena ada kemiripan
struktur dan interaksi yang terjadi antara asam amino PHE 250 sama dengan
ikatan asam amino yang terbentuk pada ligan bawaan, sehingga akan
menghasilkan afinitas yang sama dengan ligan bawaan dalam menghambat
reseptor caspase-3.

Kata kunci: brazilin, penambatan molekuler, reseptor, kanker kolorektal
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ABSTRACT

Cancer is a condition where cells have lost control and normal mechanisms,
leading to abnormal, rapid, and uncontrolled growth, which can invade healthy
tissues around them. Secang wood is a plant used for alternative treatment for
various diseases, including cancer. The purpose of this research is to determine
the affinity of brazilin compounds for Cyclooxygenase-2, caspase-3, and EGFR
receptor targets in molecular docking and to become a candidate for colorectal
cancer treatment. Molecular docking studies involve determining the complex
structure formed by two molecular interactions, such as protein-ligand and
protein-protein interactions, through computational methods. The overall results
obtained the best free binding energy (AG) for brazilin to the caspase-3 receptor
with a value of -5.91 kcal/mol and an inhibition constant value of 46.76 uM. For
brazilin with COX-2, the value was -6.24 kcal/mol, and for brazilin with EGFR, it
was -6.51 kcal/mol. Brazilin showed the highest potential with the native ligand
for the caspase-3 receptor compared to the native ligands bound to the COX-2
and EGFR receptors. Brazilin can inhibit the caspase-3 target receptor due to
structural similarities and interactions occurring between the amino acid PHE
250, which is the same as the amino acid binding formed in the native ligand. This
similarity results in an affinity similar to the native ligand in inhibiting the
caspase-3 receptor.

Keywords: brazilin, molecular docking, receptor, colorectal cancer
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