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ABSTRAK

KHANSA DESTIANDANI. Penapisan Virtual Senyawa Aktif Ekstrak Biji
Kesumba Keling (Bixa orellana L.) sebagai Agen Terapi Angiogenik. Dibimbing
oleh INDA SETYAWATI dan DIDAH NUR FARIDAH.

Kanker merupakan penyebab kematian utama secara global, dengan
angiogenesis sebagai proses kunci. Terapi yang ada saat ini memiliki keterbatasan,
sehingga diperlukan pengembangan agen baru dari sumber alami seperti biji
kesumba keling (Bixa orellana L.) yang kaya akan senyawa bioaktif. Penelitian ini
bertujuan untuk memprediksi afinitas pengikatan senyawa aktif ekstrak biji
kesumba keling terhadap protein pro- dan anti- angiogenik melalui pendekatan in
silico, serta mengidentifikasi ligan multi-target potensial untuk terapi angiogenik.
Metode yang digunakan berupa penapisan virtual dengan YASARA Structure, serta
validasi berdasarkan perhitungan Uni-GBSA. Hasil penelitian menunjukkan bahwa
v-Tokotrienol memiliki afinitas pengikatan konsisten tinggi terhadap mTOR,
PDGFRA, EGFR, dan SIRT3, meski tidak melampaui ligan ko-kristal pada mTOR,
PDGFRA, dan EGFR. Visualisasi tiga dimensi memperlihatkan keterlibatan y-
Tokotrienol pada situs katalitik keempat reseptor. Simpulan dari penelitian ini
menunjukkan bahwa y-Tokotrienol berpotensi sebagai multi-target inhibitor yang
relevan untuk terapi angiogenik berbasis tanaman herbal.

Kata kunci: Bixa orellana L., mTOR, PDGFRA, EGFR, SIRT3, penapisan virtual

ABSTRACT

KHANSA DESTIANDANI. Virtual Screening of Active Compounds in Annatto
Seed Extract (Bixa orellana L.) as Angiogenic Therapeutic Agent. Supervised by
INDA SETYAWATI and DIDAH NUR FARIDAH.

Cancer is a leading cause of global mortality, with angiogenesis as a key
process. Current therapies have limitations, so the development of new agents from
natural sources such as annatto seeds (Bixa orellana L.), which are rich in bioactive
compounds is needed. This study aims to predict binding affinity of active
compounds from annatto seed extract to pro- and anti- angiogenic protein through
an in silico approach. The method used are virtual screening with YASARA
Structure, followed by validation through Uni-GBSA binding free energy
calculations. The results showed that y-Tocotrienol exhibited consistently high
binding affinity toward mTOR, PDGFRA, EGFR, and SIRT3, although it did not
surpass the co-crystallized ligands for mTOR, PDGFRA, and EGFR. Three-
dimensional visualization revealed the involvement of y-Tocotrienol at the catalytic
sites of all four receptors. These findings suggest that y-Tocotrienol has potential
as a multi-target inhibitor relevant for plant-based angiogenic therapy.

Keywords: Bixa orellana L., mTOR, PDGFRA, EGFR, SIRT3, virtual screening
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