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ABSTRAK  

 

MOLECULAR DOCKING SENYAWA BIOAKTIF Justicia gendarussa 

TERHADAP ENDORIBONUCLEASE (Nsp15) SARS COV-2 

 

Ade Aulia Fadillah 

1704015125 

 

 

Covid-19 merupakan penyakit yang disebabkan oleh SARS Cov-2, virus ini 

rentan terhadap pH basa, asam kuat, dan stabil pada suhu 4 ºC. Penggunaan 

tanaman herbal menjadi alternatif untuk pengobatan antivirus. Justicia 

gendarussa secara in vitro memiliki kandungan senyawa yang dapat menurunkan 

sejumlah virus. Penelitian bertujuan untuk memprediksi apakah senyawa Justicia 

gendarussa dapat dijadikan sebagai anti SARS CoV-2 terhadap reseptor 

Endoribonuclease (Nsp15). Mekanisme interaksi molekul antara ligan-reseptor 

dapat dilakukan dengan metode molecular docking. Pada obat pembanding 

Aprepitant nilai yang diperoleh sebesar -6,07 kcal/mol, Saquinavir -7,57 kcal/mol, 

dan Valrubicin sebesar -7,53 kcal/mol. Untuk nilai energi bebas dari ligan asli 

(CIT) yaitu sebesar -5,27 kcal/mol dan untuk ligan-ligan dari Justicia gendarussa 

diambil 2 nilai senyawa uji terbaik yaitu (1R)−1,5-Anhydro-1-{3-[(4- carbox-

ybenzoyl) (hydroxy)amino] propyl}-D-mannitol sebesar -7,60 kcal/mol dan 

Justidrusamide CD sebesar -7,46 kcal/mol. Maka dapat disimpulkan bahwa 

(1R)−1,5-Anhydro-1-{3-[(4-carboxybenzoyl)(hydroxy)amino] propyl}-D-mannitol 

golongan flavonoid dan alkaloid dapat berinteraksi dan memiliki afinitas yang 

baik dengan reseptor Endoribonuclease. 

 

 

Kata kunci: Justicia gendarussa, Endoribonuclease (Nsp15), Sars cov 2. 
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BAB I  

PENDAHULUAN 

A. Latar Belakang 

Pada Desember 2019, SARS CoV-2 terjadi di Wuhan Cina, Coronavirus 

disease 19 (Covid-19) merupakan penyakit yang disebabkan oleh Severa acute 

respiratory syndrome coronavirus-2 (SARS Cov-2). Gejala yang dirasakan 

penyakit ini antara lain; demam, batuk, kelelahan, sesak nafas, kehilangan rasa, 

otot dan perut terasa nyeri. Sekitar 142 juta yang terinfeksi dan lebih dari 3 juta 

kematian dilaporkan. Paparan waktu munculnya gejala umumnya 5 hari tetapi 

dasar berkisar 2 sampai 14 hari (Mahmud et all., 2021). Penyakit ini dapat 

ditularkan pada saat batuk, bersin, dan melalui percikan tetesan dengan orang 

yang terinfeksi. Virus Sars CoV-2 rentan terhadap pH basa, asam kuat, dan stabil 

pada suhu 4 ºC (Li et all., 2022). Coronavirus memiliki kapsul, partikel berbentuk 

bulat atau elips. Struktur coronavirus membentuk struktur kubus dengan protein S 

berlokasi dipermukaan virus. Protein S berperan dalam penempelan dan 

masuknya virus kedalam sel host (Burhan et all., 2020). 

Terapi farmakologi sangat dibutuhkan untuk menghambat SARS CoV-2 

yaitu: Saquinavir, Aprepitan, dan Valrubicin. Karena pada penelitian sebelumnya 

menunjukan aktivitas pengikatan yang baik terhadap SARS CoV-2 

Endoribonuclease (Nsp15) (Setiadi et all., 2020).  

Tanaman obat memiliki banyak kegunaan dimana Justicia gendarussa 

golongan flavonoid dan alkaloid yang mengandung senyawa aktif sebagai 

antivirus, diantaranya yaitu Glukosa, Justidrusamide AB, Justidrusamide CD, 

Justidrusamide E, Myristic acid, Chrysoeriol, Dihydromonacolin L acid, 

Ricinoleic Acid, (1R)-1,5-Anhydro-1-{3-[(4 carboxybenzoyl) (hydroxy) amino] 

propyl}-D-mannitol, 12-oxo-phytodienoic acid, Pentadecanoid acid, 2-O-(2-{[4-

(Carboxymethyl) benzyl] amino}-2-oxoethyl)-α-D-glucopyranose, Repapone, 2-

amino-benzyl alcohol, 6-(2-Ethyl-5-hydroxy-hexoxy)-6-oxo-hexanoic acid, 11-(2-

oxocyclopentyl) undecanoid acid, (10E, 12Z)-9-oxooctadeca-10,12-dienoic acid, 

bendiocarb, (9Z,11E)-(13S)-13-Hydroxyoctadeca-9,11-dienoic acid, 2-(2'amino-

benzyl)-o-metil-benzyl alkohol, 2-amino-o-metil benzyl alcohol, 2-(2'-amino-

benzyl amino) benzyl alkohol, 16-hydroxydecanoid acid. Pada ekstrak etanol 70% 
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Justicia gendarussa, secara In vitro penggunaan ekstraksi dilakukan dengan 

maserasi etanol 70% dan memiliki aktivitas dalam menghambat enzim reverse 

transcriptase HIV pada uji in vitro (Prajogo et all., 2016). 

Menurut US Food and Drug Administrasi (FDA) lebih dari 90% senyawa 

kimia baru gagal pada uji klinik karena masalah efikasi dan keamanannya. 

Computer-Aided Drug Design (CADD) menggunakan teknologi komputer untuk 

mengetahui pendekatan desain kandidat obat. Pendekatan CADD terbagi menjadi 

dua yaitu Structure-based drug design (SBDD) dan Ligan-based drug design 

(LBDD) (Arba, 2019). 

Endoribonuclease (Nsp15) spesifik uridin yang ditemukan disemua virus 

corona, proses RNA virus untuk menghindari deteksi oleh sistem pertahanan 

inang yang diaktifkan RNA. Urutan asam amino atau konformasi Nsp15 dari Sars 

CoV-2 residu utama yang membentuk situs katalitik yaitu His235, His250, 

Lys290, Thr341, Tyr343, dan Ser294 (Savale et al., 2021). 

Berdasarkan data diatas, penelitian ini dilakukan pengujian In silico untuk 

mempelajari interaksi antara senyawa dalam Justicia gendarussa sebagai anti Sars 

Cov-2 terhadap reseptor Endoribonuclease (Nsp15). Proses untuk mengetahui 

interaksi dilakukan dengan molecular docking menggunakan software Autodock. 

Molekular docking merupakan simulasi untuk memprediksi cara interaksi dua 

molekul antara protein-protein, protein-DNA, atau protein-molekul kecil 

berdasarkan struktur kimianya (Arba, 2019). 

B. Permasalahan Penelitian 

 Apakah senyawa dari Justicia gendarussa golongan flavonoid dan alkaloid 

sebagai ligan mampu berikatan dengan reseptor Endoribonuclease (Nsp15) dan 

mempunyai aktivitas yang lebih baik dibandingkan dengan Valrubicin, 

Saquinavir, dan Aprepitant. 

C. Tujuan Penelitian 

Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui senyawa dari Justicia 

gendarussa golongan flavonid dan alkaloid sebagai anti SARS CoV-2 terhadap 

reseptor Endoribonuclease (Nsp15) melalui moleculer docking. 
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D. Manfaat Penelitian 

 Manfaat penelitian diharapkan memperoleh informasi terkait senyawa 

Justicia gendarussa sebagai anti SARS CoV-2 terhadap reseptor 

Endoribonuclease (Nsp15) yang bisa dikembangkan sebagai obat anti SARS 

CoV-2 pada penyakit Covid-19.  
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