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ABSTRAK

PENAPISAN SENYAWA FITOTERAPEUTIK TERHADAP RESEPTOR
ENDORIBONULEASE SEBAGAI ANTI COVID-19 DENGAN SIMULASI
MOLECULAR DOCKING

Utami Fitri Hardiyanti
1704015055

Covid-19 disebabkan oleh virus SARS-Cov-2. Penyebaran Covid-19 terhitung
cepat karena dapat tertular dari manusia ke manusia melalui percikan batuk/bersin
(droplet). Diketahui Endoribonuclease (nsp15) diperlukan untuk replikasi virus dan
kelangsungan hidupnya di sel inang. Penelitian ini bertujuan untuk memprediksi
senyawa Fitoterapeutik yang berpotensi sebagai antivirus SARS-Cov-2 terbaik
yang memiliki energi bebas Gibbs terendah dibanding ligan pembanding
(Aprepitant, Saquinavir, dan Valrubicin) sehingga dapat dijadikan kandidat
antivirus  SARS-Cov-2. Dalam penelitian ini, pendekatan in-silico dalam
pengembangan obat digunakan untuk mencari senyawa fitoterapetik antivirus
potensial sebagai inhibitor terhadap protein replikasi SARS-Cov-2 dengan
menggunakan metode Molecular Docking. Aplikasi yang digunakan yaitu
Marvinsketch, Autodocktools, Discovery studio, Autodock 4.2, dan Pymol. Hasil
molecular docking menunjukan Pinusolidic acid dan 3'-(3-methylbut-2-enyl)-
3',4,7trihydroxyflavane memiliki energi bebas ikatan yang lebih kecil, masing-
masing yaitu -8,39 kcal/mol dan -8,14 kcal/mol dibandingkan Aprepitant -6,48
kcal/mol, Saquinavir -6.73 kcal/mol, dan Valrubicin -7,09 kkal/mol sebagai ligan
pembanding. Maka dapat disimpulkan bahwa senyawa Pinusolidic acid dan 3'-(3-
methylbut-2-enyl)-3',4,7trihydroxyflavane sebagai senyawa fitoterapeutik yang
berpotensi sebagai antivirus Covid-19 dapat berinteraksi dan memiliki afinitas
pengikatan yang baik dengan reseptor Endoribonuclease (nspl5).

Kata kunci : anti Covid-19, endoribonuclease, fitoterapeutik, molecular docking.
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BAB |
PENDAHULUAN

A. Latar Belakang

SARS-Cov-2 atau Severe Acute Respiratory Syndrome merupakan Virus
penyebab Covid-19 yang memiliki tanda dan gejala umum seperti gangguan
pernapasan akut atau sesak nafas, demam, dan batuk. Penyebaran Covid-19
terhitung cepat karena dapat tertular dari manusia ke manusia melalui percikan
batuk/bersin (droplet). Infeksi ini memiliki rata-rata masa inkubasi selama 5-14 hari
(Kementrian Kesehatan RI, 2020).

Dalam pengembangan obat Covid-19, protein covid dapat dijadikan target
yang baik dalam penelitian ini. Struktur protein SARS-Cov-2 dibagi menjadi dua
bagian yaitu open reading frames (ORFs) yang mengkode protein aksesori dan
struktural dan protein non-struktural (NSP). Protein struktural terdiri dari
glikoprotein spike (S), protein small envelope (E), protein matriks (M), dan protein
nukleokapsid (N) (Boopathi et al., 2020).

Genom SARS-Cov-2 memiliki kesamaan dengan gen SARS-Cov sebesar
79% dan MERS sekitar 50% (Lu et al., 2020). Endoribonuclease (Nspl5)
merupakan salah satu protein non-struktural. Enzim ini memiliki fungsi biologis
yang terkait dengan pemrosesan RNA. Aktivitas dari Nspl5 bertanggung jawab
atas gangguan protein dengan respon imun bawaan (Savale et al., 2021).
Aprepitant, Saquinavir, dan Valrubicin merupakan obat berpotensi sebagai anti
Covid-19 karena pada penelitian sebelumnya menunjukan aktivitas pengikatan
yang sangat baik terhadap SARS-Cov-2 Endoribonuclease (nsp15) (Mahmud et al.,
2021).

Masih terbatasnya pengobatan dengan indikasi Covid-19, mendorong
dilakukan penemuan dan pengembangan obat baik obat sintesis maupun obat yang
berasal dari tanaman. Obat yang berasal dari tanaman atau obat herbal memiliki
keuntungan seperti relatif aman, sedikitnya efek samping yang muncul juga
umumnya memiliki harga yang lebih murah di banding obat sintesis lainnya
(Supriyatna et al., 2014).

Senyawa fitoterapeutik merupakan sediaan herbal terdiri dari campuran

kompleks dari satu atau lebih banyak tanaman yang digunakan di sebagian besar

1

PENAPISAN SENYAWA FITOTERAPEUTIK..., Utami Fitri Hardiyanti, Farmasi UHAMKA, 2022



negara untuk pengobatan berbagai penyakit (Calixto, 2000). Penggunaan bahan
obat yang berasal dari tumbuhan baik bagian tumbuhan, ekstrak, atau isolat aktif
tumbuhan dalam tujuan terapi disebut sebagai fitoterapi (Supriyatna et al., 2014).
Studi sebelumnya Jamiu et al., (2020) merangkum beberapa penelitian yang telah
dilakukan secara in vitro menyebutkan beberapa tanaman yang memiliki
kandungan senyawa fitoterapeutik dan diketahui berpotensi sebagai anti-SARS dan
anti-MERS. Adanya kemiripan gen SARS-Cov-2 dengan SARS dan MERS
diharapkan anti-SARS dan anti-MERS dapat digunakan dalam penemuan dan
pengembangan antivirus SARS-Cov-2 atau anti Covid-19. Berikut beberapa
tanaman yang berpotensi sebagai anti Covid-19 diantaranya yaitu Aesculus
hippocastanum, Aglaia perviridis, Aglaia spp., Alnus japonica, Berberis spp.,
Betula pubescens, Broussonetia papyrifera, Bupleurum spp , Camelia sinensis,
Cephaelis ipecacuanha, Chamaecyparis obtusa var. Formosana, Cinnamomi
Cortex, Cinnamomum verum, Coleus forskohlii, Cryptomeria japonica, Curcuma
longa, Galla chinensis, Glycyrrhiza glabra, Holarrhena floribunda, Isatis
indigotica, Juniperus formosana, Lycoris radiata, Magnolia spp., Peganum
harmala, Phseudolysimachionlongifoiium, Polygonum aviculare,  Psoralea
corylifolia, Rauwolfia species, Rheum and polygonum genus, Rhodiola kirilowii,
Scutellaria baicalensis, Stephania tetrandra, Strobilanthes cusia, Synthetic liganoi,
Toreyya nucifera, Tripterygium regelii. Kemudian memilah senyawa Fitoterapeutik
yang terkandung dalam tanaman tersebut yang menjanjikan untuk penelitian
mendalam yang menargetkan protein utama dari virus SARS-Cov-2.

Namun, banyaknya kendala dan membutuhkan investasi yang besar dalam
setiap proses penemuan dan pengembangan obat maka di lakukan pendekatan
Computer Aided Drug Desaign (CADD) atau Design obat dengan bantuan
komputer untuk memprediksi aktifitas dan sifat-sifat molekul sebelum kandidat
obat dapat di uji ke tahap laboratorium (Arba, 2019).

Maka dari itu penelitian ini bertujuan untuk memprediksi senyawa
Fitoterapeutik yang berasal dari tumbuhan yang potensial dan berpotensi yang
dapat dikembangkan sebagai antivirus Covid-19 terhadap reseptor
Endoribonuclease dengan menggunakan Aprepitant, Saquinavir dan Valrubicin

2
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sebagai ligan pembanding melalui metode Molecular Docking menggunakan
software Autodock (http://autodock.scripps.edu).

B. Permasalahan Penelitian

Apakah senyawa Fitoterapeutik yang berpotensi sebagai antivirus Covid-19
mampu berikatan dengan reseptor Endoribonuclease dan memiliki aktivitas lebih
baik dibanding Aprepitant, Saquinavir, dan Valrubicin.
C. Tujuan Penelitian

Penelitian ini bertujuan untuk melihat apakah senyawa Fitoterapeutik yang
berpotensi sebagai antivirus Covid-19 dapat berikatan terhadap reseptor
endoribonuclease melalui molecular docking.

D. Manfaat Penelitian

Hasil penelitian ini diharapkan dapat memberikan informasi interaksi
senyawa Fitoterapeutik yang potensial sebagai antivirus Covid-19 terhadap reseptor

endoribonuclease melalui molecular docking.
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