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ABSTRAK

B-karoten merupakan salah satu jenis karotenoid yang melimpah pada buah dan
sayuran dialam. B-karoten memiliki potensi sebagai antioksidan membuat beta-karoten
dapat berperan sebagai agen antikanker secara langsung, dan juga memiliki potensi
membantu meningkatkan sistem imun untuk membantu para pejuang kanker. Beta(B)-
karoten dapat bekerja sama dengan sistem imun sebagai faktor kausatif untuk
mencegah kanker. [B-karoten dapat menjaga sistem imun dari kerusakan yang
disebabkan oleh ROS (Reactive Oxygen Species) sehingga sistem imun dapat
menjalankan tugasnya dengan maksimal agar dapat mengenali sel-sel abnormal dalam
tubuh yang nantinya dapat menyebabkan penyakit, antara lain kanker.

Kata kunci: beta karoten, antikanker
ABSTRACT

B-carotene is a type of carotenoid that is abundant in fruits and vegetables in nature. -
carotene has potential as an antioxidant making beta-carotene can act as an anticancer
agent directly, and also has the potential to help boost the immune system to help
cancer fighters. Beta-carotene can cooperate with the immune system as a causative
factor to prevent cancer. B-carotene can protect the immune system from damage
caused by ROS (Reactive Oxygen Species) so that the immune system can carry out its
duties optimally so that it can recognize abnormal cells in the body that can later cause
disease, including cancer.
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Pendahuluan
Beta karoten merupakan pigmen
organik berwarna kuning, oranye atau
merah oranye yang dapat terjadi secara
tumbuhan  vyang
ganggang, beberapa
jenis jamur dan bakteri (Dutta, 2005).
Beta karoten dapat larut dalam lemak,
tidak
karena teroksidasi pada suhu tinggi. Beta

alamiah dalam

berfotosintesis,

larut dalam air, mudah rusak

karoten dapat dipercaya  dapat
menurunkan risiko penyakit jantung dan
kanker. Beta karoten banyak terdapat di
aprikot, mangga, wortel dan
pepaya. beta

sebanyak 50 mg tiap hari dalam menu

tomat,
Konsumsi karoten

makanan dapat mengurangi risiko
terkena penyakit jantung (Kosasih and
Setiabudi, 2004).

Kanker merupakan salah satu
yang menyebabkan
di

maupun di dunia. Kanker merupakan

penyakit angka

kematian cukup tinggi Indonesia
pertumbuhan dan perkembangan sel
yang tidak terkontrol yang terjadi di
dalam tubuh. Insidensi berbagai jenis

kanker mengalami peningkatan di
negara-negara berkembang (Garcia et
al., 2007).

Kanker payudara adalah tumor
ganas yang dapat menyerang jaringan
payudara yang terdiri dari kelenjar susu
(kelenjar pembuat air susu), saluran
kelenjar (saluran air susu), dan jaringan
penunjang payudara. Kanker payudara
menyebabkan sel dan jaringan payudara
berubah bentuk menjadi abnormal dan
bertambah tidak
terkendali (American Cancer Society,

banyak  secara

2017). Pertumbuhan sel kanker yang
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tidak terkendali disebabkan kerusakan
deoxyribose nucleic acid (DNA), sehingga
menyebabkan mutasi gen vital yang
mengontrol pembelahan sel. ( Ruswanto,
2018).

Penelitian ini dilakukan secara in
silico dengan metode docking molecular.
Reseptor yang digunakan yaitu S5NWH
yang telah diketahui dapat terlibat

dalam metabolisme ADP-ribosa dan 8-

okso-guanin dan baru diidentifikasi
sebagai rheostat regulasi gen yang
bergantung pada  hormone dan

proliferasi dalam sel kanker payudara.

Metode Penelitian
Alat dan Bahan
Penelitian ini dilakukan secara in

silico dengan metode docking
molecular. Reseptor yang digunakan
yaitu 5NWH yang telah diketahui
dapat terlibat dalam metabolisme
ADP-ribosa dan 8-okso-guanin dan
baru diidentifikasi sebagai rheostat
regulasi gen yang bergantung pada
hormone dan proliferasi dalam sel
kanker payudara. Reseptor molekul
diunduh dalam format pdb yang
didapat dari website Protein Data
Bank (PDB)

(https://www.rcsb.org/), kemudian

hilangkan bagian yang tidak dapat
digunakan, dan beri hydrogen non-

polar, beri muatan, dan atur posisi


https://www.rcsb.org/

grid box dengan menggunakan

foftware AutoDockTools (Rizki &
Pratama, 2016).

Optimasi Struktur 2 Dimensi

Senyawa B-karoten
Struktur 2 Dimensi senyawa [B-karoten

yang merupakan salah satu jenis

karotenoid. B-karoten terdiri atas

sebelas ikatan konjugasi dengan dua
cincin B-ionin pada awal dan akhir rantai
konjugasi. Struktur B-karoten disketsa
menggunakan software MarvinSketch,
untuk

dikarenaka mendapatkan

konfirmasi ideal dari struktur

paling

senyawa yang disketsa dan mendekati

bentuk alaminya (Rizki & Pratama,

2016).

1. Preparasi Struktur 3 Dimensi
Protein SNWH

Preparasi protein dilakukan dengan

software Discovery Studio 20 untuk
memisahkan struktur 3 dimensi protein
5NWH dengan ligan 9CH.

2. Validasi Metode Molecular Docking
Validasi molecular

metode docking

dilakukan menggunakan aplikasi
AutoDockTools dengan mendockingkan
kembali (redocking) native ligan pada
protein 5SNWH yang sudah dihilangkan
native ligan-nya. Parameter validasi
metode adalah Root Mean Square

Deviation (RMSD) ( Ruswanto, 2020 ).
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3. Docking B-karoten pada protein
5NWH
telah

Senyawa B-karoten

yang
dioptimasi pada protein 5NWH vyang
native

sudah dihilangkan ligan-nya

menggunakan aplikasi AutoDockTools
dengan prosedur docking yang sama
seperti saat validasi metode. Hasil
analisis menunjukkan konformasi ikatan
senyawa pada protein dengan nilai
energi ikatan dan ikatan hydrogen.

Hasil dan Pembahasan

. Optimasi Struktur 2 Dimensi Senyawa

B-karoten

Gambar 1. Hasil Optimasi Struktur 2
Dimensi Senyawa B-karoten
B-karoten dari

Senyawa didapat

PubChem vyang dioptimasi melalui
autodock sehingga dapat digunakan

sebagai senyawa uji untuk studi

molecular docking.

Preparasi Protein 5NWH

Protein 5NWH merupakan protein dari
kanker yang di dapat dari Protein Data
Bank ( PDB ) yang kemudian di preparasi
dengan  menghilangkan air  serta
hidrogen nya untuk dapat berikatan
dengan senyawa beta-karoten pada saat

docking dimulai.



(b)

Gambar 2. (a) Struktur 3 Dimensi Protein

5NWH dan (b) ligan 9CH
3. Validasi Metode Molecular Docking

Validasi ini bertujuan untuk mengetahui
apakah protein 5NWH memiliki ikatan
dengan ligan alaminya dan nilai energi
bebas ikatannya. Terdapat beberapa
ikatan yang terjadi antara protein 5SNWH
dan ligan alaminya memiliki sisi aktif
sebanyak 13, diantaranya Val62, Gly61,
Asp60, Cys139, Trp28, lleldl, Ala63,
Gly97, Ala96, Arg51, Arg84, Leu98, dan
Asp100. Nilai energi bebas ikatan antara
hasil docking protein dan ligan alaminya
yaitu sebesar -6,31 kcal/mol sehingga
dapat dikatakan interaksi protein SNWH

dan ligan alaminya sangat baik karena

semakin kecil energi ikatan vyang
dihasilkan maka  semakin stabil
ikatannya.

4,
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Gambar 3. Visualisasi 2D interaksi
protein 5SNWH dengan native ligan
Docking B-karoten pada Protein 5SNWH
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Gambar 4. Hasil Docking B-karoten pada
protein SNWH

Gambar 5. Interaksi Ligan Uji dengan
Residu Asam Amino
Berdasarkan hasil doking didapatkan
bahwa beta-karoten mempunyai nilai
energi bebas ikatan +480386,86. Setelah
proses docking, beta-karoten memiliki 7
sisi aktif yang terbentuk, yaitu Met87,
Cys91, Met132, Ala96, Arg84, Leu98, dan
Trp28. Beta-karoten memiliki beberapa
ikatan yaitu ikatan alkil dan pi alkil yang
berikatan pada residu Trp28, Leu98,
Ala96, Metl132, dan Cys96 serta ikatan
unfavorable bump pada residu Met87

dan Arg84. Nilai energi bebas ikatan



pada beta karoten terhadap protein

S5NWH vyaitu kanker sangat besar

sehingga interaksi yang  terjadi

membutuhkan energi yang sangat besar

untuk menghasilkan efek

yang
diinginkan sehingga dapat dikatakan
bahwa senyawa betakaroten memiliki
ikatan yang tidak stabil pada reseptor
kanker dan perlu adanya penelitian lebih
lanjut dalam memodifikasi struktur dari

beta-karoten untuk menghasilkan ikatan

yang lebih stabil pada reseptor kanker.

Simpulan

Berdasarkan hasil dan
pembahasan dapat disimpulkan senyawa
beta-keraton tidak memiliki interaksi
yang stabil dan baik terhadap reseptor

kanker.
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