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ABSTRAK

SARS-CoV-2 merupakan virus baru yang ditemukan tahun 2019 di Provinsi
Hubei, China. Virus ini telah menyebabkan wabah COVID-19 dengan tingkat
kematian 0,5-6%. Setahun setelah COVID-19 ini muncul, belum ditemukan obat
pasti dalam penangan terapi, sehingga perlu dilakukan pembuatan dan
pengembangan obat baru untuk anti-SARS-CoV-2. Tujuan dari penelitian ini
yaitu untuk memprediksi aktivitas senyawa Flavonoid yang dapat digunakan
sebagai anti-SARS-CoV-2 dengan metode in silico. Metode in silico yang dipilih
yaitu skrining virtual dengan cara prediksi aktivitas antivirus, prediksi
druglikeness, prediksi farmakokinetika, prediksi toksisitas, dan simulasi
molecular docking. Berdasarkan hasil skrining virtual dari 80 senyawa Flavonoid
yang diuji, terdapat 71 senyawa yang diprediksi memiliki aktivitas antivirus, 64
senyawa yang memenuhi aturan Lipinski’s Rule of Five, 56 senyawa diprediksi
tidak beresiko toksik dan 15 senyawa yang memiliki profil farmakokinetika yang
baik. Sedangkan pada simulasi molecular docking digunakan reseptor target
struktur SARS-CoV-2 main protease dengan ID PDB 5RL4, 5R7Y dan 7BUY.
Nilai AG yang dihasilkan dari re-docking native ligan pada ID PDB 5RL4, 5R7Y
dan 7BUY yaitu -8,47 kkal/mol, -6,91 kkal/mol dan -6,49 kkal/mol. Pada simulasi
molecular docking terdapat dua senyawa yang memiliki nilai AG yang lebih
rendah dari native ligan yaitu senyawa Naringin dan rutin. Ketika penambatan
dengan ID PDB 5RL4 senyawa Naringin dan Rutin menghasilkan nilai AG -10,13
kkal/mol dan -9,57 kkal/mol. Pada penambatan dengan ID PDB 5R7Y
menghasilkan -9,84 kkal/mol dan -8,85 kkal/mol. Sedangkan pada penambatan
dengan ID PDB 7BUY menghasilkan -9,69 kkal/mol dan -8,97 kkal/mol.
Senyawa Naringin dan Rutin memiliki prediksi toksisitas, prediksi aktivitas
antivirus dan profil distribusi yang baik.

Kata kunci: Flavonid, Main Protease, SARS-CoV-2, Skrining Virtual
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ABSTRACT

SARS-CoV-2 is a new virus that was discovered in 2019 in Hubei Province,
China. This virus has caused the COVID-19 outbreak with a fatality rate of 0.5-
6%. A year after this COVID-19 appeared, no definite drug has been found for the
treatment therapy, so it is necessary to search and develop new drugs for anti-
SARS-CoV-2. The purpose of this research was to predict the activity of
Flavonoid compounds that can be used as anti-SARS-CoV-2 by in silico method.
The in silico method chosen was virtual screening by prediction antiviral activity,
predicting drug-likeness, prediction pharmacokinetics, prediction toxicity, and
molecular docking simulation. Based on the results of virtual screening of 80
tested Flavonoid compounds, 71 compounds were predicted to had antiviral
activity, 64 compounds that complied with Lipinski's Rule of Five rules, 56
compounds were predicted to be not at risk of toxicity and 15 compounds had
good pharmacokinetic profiles. While the molecular docking simulation used the
SARS-CoV-2 main protease structure target receptor with PDB ID 5RL4, 5R7Y,
and 7BUY. The AG values result from the re-docking of native ligands at PDB ID
5RL4, 5R7Y, and 7BUY were -8.47 kcal/mol, -6.91 kcal/mol, and -6.49 kcal/mol.
In the molecular docking simulation, two compounds have a lower AG value than
the native ligand, namely Naringin and rutin. When bonded with PDB ID 5RL4
Naringin and Rutin compounds produced AG values of -10.13 kcal/mol and -9.57
kcal/mol. The docking with PDB ID 5R7Y yields -9.84 kcal/mol and -8.85
kcal/mol. Meanwhile, the docking with PDB ID 7BUY produced -9.69 kcal/mol
and -8.97 kcal/mol. Naringin and Rutin compounds had good predictive toxicity,
predictive antiviral activity, and distribution profile.

Keywords: Flavonids, Main Protease, SARS-CoV-2, Virtual Screening
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