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ABSTRAK 

 

MOLECULAR DOCKING SENYAWA BIOAKTIF Justicia gendarussa 

TERHADAP SPIKE PROTEIN SARS-CoV-2 

 

 

 

Syifa Fawziah 

1704015108 

 

SARS-CoV-2 merupakan salah satu wabah penyakit yang menyerang sistem 

pernapasan. Pengobatan pada SARS-CoV-2 belum diketahui obat yang disetujui 

untuk infeksi SARS-CoV, MERS-CoV dan SARS-CoV-2 yang menginfeksi pada 

manusia. Tujuan penelitian ini untuk mengetahui kandungan senyawa pada tanaman 

gandarussa (Justicia gendarussa) sebagai antivirus terhadap reseptor spike protein 

melalui molecular docking. Tanaman Justicia gendarussa memiliki aktivitas 

sebagai antivirus. Namun belum diketahui senyawa kandungan Justicia gendarussa 

dapat menghambat aktivitas antivirus pada SARS-CoV-2. Metode penambatan yang 

digunakan pada penelitian ini menggunakan molecular docking dengan aplikasi 

bantuan Discovery studio Visualizer untuk preparasi makromolekul reseptor, 

Marvin Sketch untuk preparasi ligan dan AutodockTools 1.5.6 untuk penambatan 

molecular terhadap reseptor dengan ligan. Hasil penelitian senyawa tanaman 

Justicia gendarussa yaitu Dihydromonacolin L acid menghasilkan nilai energi 

bebas terbaik dengan -7,93 (kkal/mol). Jika dibandingkan dengan senyawa 

pembanding obat chloroquine dan hydroxychloroquine memiliki nilai energi bebas 

(ΔG) sebesar -4,11 (kkal/mol) dan -3,07 (kkal/mol). Hasil menunjukkan senyawa 

tanaman Justicia gendarussa Dihydromonacolin L acid memiliki afinitas 

pengikatan lebih baik dalam pengembangan obat untuk antivirus pada SARS-CoV-2. 

 

Kata Kunci: SARS-CoV-2, Justicia gendarussa, Spike Protein, Molecular 

Docking.
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BAB I   

PENDAHULUAN 

 

A. Latar Belakang 

Severe Acute Respiratory Syndrome Coronavirus 2 (SARS-CoV-2) 

merupakan salah satu wabah penyakit yang menyerang sistem pernapasan yang 

terjadi di kota Wuhan, China pada bulan Desember 2019. Coronavirus dapat 

menginfeksi manusia yang terpapar pada hewan yang telah terinfeksi coronavirus 

dan juga dapat menularkan kembali ke manusia lain (Sajed & Amgain, 2020). 

Coronavirus pertama kali ditemukan pada tahun 1960 yang ditemukan pada 

burung dan mamalia lain pada kelelawar, kucing, unta dan tikus. SARS-CoV-2 

termasuk dalam genus β-virus corona, keluarga coronaviridae, dan nidovirales. 

Virus corona manusia serupa dengan ditemukan pada tahun 2002 dan 2003. 

(Nadeem et al., 2020). 

Coronavirus ini merupakan virus ketujuh yang dapat menginfeksi manusia, 

keempat dari virus corona ini (229E, NL63, OC43, dan HKU1) hanya dapat 

mengakibatkan gejala flu biasa sedangkan ketiga virus lainnya seperti SARS-C0V, 

MERS-CoV, dan SARS-CoV-2 dapat mengakibatkan gejala yang serius dan dapat 

berakibat fatal yang dapat menyebabkan kematian dengan persentase tingkat 

kematian masing-masing yaitu 10%, 37%, dan 5% (Huang et al., 2020). 

Sejauh ini belum ada penanganan khusus untuk penderita penyakit 

coronavirus dan perawatan yang tersedia saat ini belum memadai yang 

bergantung pada penyakit sebelumnya dengan virus serupa SARS-CoV, MERS-

COV, virus influenza dan infeksi virus lainnya. Perawatan atau pengobatan yang 

didapatkan pada pasien SARS-CoV-2 dengan kelebihan dan kekurangan obat yang 

ada yang telah ditinjau baik pada obat terapeutik (Yousefi et al., 2020). Tujuan 

dari pengobatan ini untuk meningkatkan perawatan pasien dengan penggunaan 

obat-obatan yang aman dan efektif serta dapat mengetahui kemanjuran dan 

keamanan obat-obatan baru. Beberapa obat lama yang telah digunakan untuk 

indikasi lain atau obat baru yang masih dalam uji coba sedang dalam tahap 

penelitian (Agung et al., 2020). 
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Tumbuhan obat yang bermanfaat banyak yang menguntungkan untuk 

sebagian besar orang apabila khasiatnya dapat di maksimalkan. Salah satu 

tanaman yang memiliki aktivas sebagai antivirus adalah Justicia gendarussa. 

Kandungan yang terdapat pada Justicia gendarussa adalah alkaloid dan flavonoid 

yang di uji secara in vitro untuk dapat mengetahui aktivitas interaksi terhadap 

HIV. Kandungan pada Justicia gendarussa dapat menghambat aktivitas terhadap 

HIV-1 reverse transcriptase receptor (Widodo et al., 2018). 

Pendekatan Computer Aided Drug Design (CADD) dalam penemuan obat 

merupakan suatu proses yang panjang dan memerlukan biaya yang relatif besar. 

Computer Aided Drug Design (CADD) atau desain obat berbentukan komputer. 

Inti dari CADD adalah dengan menggunakan teknologi komputer untuk 

melakukan prediksi aktivitas dan sifat-sifat molekul lainnya pada kandidat obat 

dapat diuji di laboratorium (Arba, 2019). 

Pendekatan desain obat berbentukan komputer (CADD terbagi menjadi dua, 

yaitu Structure-Base Drug Design (SBDD) dan Ligan-Base Drug Design 

(LBDD). Pendekatan desain obat berbasis struktur adalah desain obat yang 

dilakukan dengan memanfaatkan struktur tiga dimensi (3D) pada target obat 

sedangkan untuk desain obat berbasis ligan menggunakan sekumpulan senyawa 

aktif dengan struktur yang berbeda dengan aktivitas biologis tertentu untuk 

membangun model hubungan struktur aktivas (Arba, 2019). 

Penelitian ini dilakukan yaitu dengan pendekatan desain SBDD yang dapat 

memprediksi suatu interaksi ligan pada tanaman gandarussa sebagai antivirus 

terhadap reseptor spike protein pada SARS-CoV-2 yang menggunakan suatu 

metode molecular docking. Spike protein memiliki peran penting untuk siklus 

hidup virus dan memberikan target potensial untuk terapi obat. Spike protein 

SARS-CoV-2 sangat berpengaruh diantara semua virus corona manusia (HcoV) 

dan terlibat dalam pengenalan reseptor, perlekatan virus, dan masuk ke sel inang. 

Peran spike protein dalam infeksi virus menunjukkan bahwa ia target potensial 

untuk pengembangan vaksin, terapi penghambat antibodi, penghambat molekul 

kecil. Spike protein adalah komponen antigen utama di semua protein struktural 

SARS-CoV-2 tidak seperti protein fungsional lain dari SARS-CoV-2 protein ini 

bertanggung jawab untuk menginduksi respon imun inang (Huang et al., 2020). 
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Molecular docking adalah metode yang memprediksi molekul ke molekul 

lain saat terikat satu sama lain untuk membentuk kompleks yang stabil. 

Pemodelan molekul adalah istilah umum yang dapat menggambarkan penggunaan 

komputer untuk membangun molekul dan melakukan berbagai perhitungan pada 

molekul untuk dapat memprediksi karakteristik dan kimianya. Pemodelan 

molekul mencakup semua metode teoritis dan teknik komputasi yang dapat 

digunakan untuk memodelkan atau meniru pada molekul. Penambatan molekul 

dapat membantu dalam mempelajari interaksi obat/ ligan atau reseptor/ protein 

dengan mengidentifikasi struktur situs aktif yang sesuai dalam protein, 

memperoleh kompleks reseptor ligan terbaik dan dapat menghitung energi 

interaksi untuk ligan yang berbeda yang digunakan untuk merancang ligan yang 

lebih efektif. Target atau reseptor diketahui secara eksperimental atau secara 

teoritis dihasilkan melalui pemodelan protein berbasis pengetahuan atau 

pemodelan homologi (Mukesh & Rakesh, 2011). 

B. Permasalahan Penelitian 

Apakah senyawa dari tanaman gandarussa (Justicia gendarussa) sebagai 

ligan dapat berikatan dengan reseptor spike protein pada SARS-CoV-2 dan bisa 

memiliki aktivitas yang lebih baik.  

C. Tujuan Penelitian 

Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui kandungan senyawa terbaik pada 

tanaman gandarussa (Justicia gendarussa) yang memiliki energi bebas sebagai 

pengembangan obat antivirus terhadap reseptor spike protein melalui molecular 

docking. 

D. Manfaat Penelitian 

Manfaat dari penelitian ini diharapkan dapat memperoleh suatu interaksi 

senyawa kandungan flavonoid dan alkaloid pada tanaman gandarussa (Justicia 

gendarussa) sebagai antivirus terhadap reseptor spike protein yang akan 

dikembangkan pada akhirnya sebagai obat antivirus pada penyakit SARS-CoV-2.
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