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ABSTRAK 

SARS-CoV-2 adalah virus RNA sense positif beruntai tunggal dengan ukuran 

partikel 120 – 160 nm yang menyerang pernapasan manusia dan menular secara 

cepat dengan media droplet.  SARS-CoV-2 memiliki protein yang digunakan 

dalam bereplikasi dan menginfeksi salah satunya adalah main protease. Telah 

dilakukan virtual screening metabolit sekunder alkaloid sebagai anti SARS-CoV-

2. Metode yang digunakan berupa analisis senyawa uji dan molecular docking. 

Dilakukan screening antivirus dimana hasilnya terdapat 56 senyawa yang 

menunjukan spektrum aktivitas antivirus. Hasil dari analisis fisikokimia 

menujukan dari 72 senyawa terdapat 54 senyawa yang memenuhi aturan 

Lipinski’s Rule of Five. Hasil dari prediksi profil farmakokinetik 68 senyawa 

menunjukan profil farmakokinetik yang baik. Selanjutnya, hasil dari analisis 

toksisitas memiliki tingkat toksisitas yang aman dimana terbagi menjadi 38 

senyawa yang tidak berisiko dan 34 senyawa yang berisiko rendah terhadap tubuh 

manusia. Selanjutnya, hasil analisis dari molecular docking yang telah dilakukan 

diketahui bahwa senyawa alkaloid yang terpilih, terutama makaluvamine 

berpotensi sebagai kandidat senyawa anti-SARS-CoV-2. Pada reseptor main 

protease (PDB ID: 5RL4) didapatkan 3 senyawa yang memiliki afinitas terbaik 

yaitu strychnopentamine, emetine dan makaluvamine dengan nilai energi bebas 

berturut-turut  yaitu -10.11 kkal/mol, -9.97 kkal/mol dan -9.81 kkal/mol. Pada 

reseptor main protease (PDB ID: 7BUY) didapatkan 3 senyawa yang memiliki 

afinitas terbaik yaitu makaluvamine, emetine dan jozipeltine a dengan nilai energi 

bebas berturut-turut  yaitu -9.62 kkal/mol, -9.56 kkal/mol dan -9.53 kkal/mol. 

Sedangkan, pada reseptor main protease (PDB ID: 5R7Y) didapatkan 3 senyawa 

yang memiliki afinitas terbaik yaitu makaluvamine, emetine dan tetrandrine 

dengan nilai energi bebas berturut – turut  yaitu -10.75 kkal/mol, -10.49 kkal/mol 

dan -10.09 kkal/mol. Hasil dari penelitian ini, makaluvamine dapat dijadikan salah 
satu kandidat senyawa untuk obat anti-SARS-CoV-2, namun masih memerlukan 

penelitian lebih lanjut diantaranya molecular dynamic, in vitro dan in vivo. 
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ABSTRACT 

SARS-CoV-2 is a single-stranded positive sense RNA virus with a particle size of 

120 – 160 nm that attacks human breathing and is transmitted rapidly with 

droplet media. SARS-CoV-2 has proteins used in replicating and infecting one of 

which is main protease. Virtual screening has been conducted to find the 

medicinal compound content of secondary alkaloid metabolites as anti SARS-

CoV-2. Antivirus screening was conducted where the results were 56 compounds 

that showed a spectrum of antiviral activity. As a result of physicochemical 

analysis under Lipinski's Rule of Five there are 54 compounds that have good 

bioavailability orally. The results of the prediction of the pharmacokinetic profile 

of 68 compounds showed a good pharmacokinetic profile. Furthermore, the 

results of toxicity analysis have a safe level of toxicity which is divided into 38 

compounds that are not at risk and 34 compounds that are low risk to the human 

body. Furthermore, the results of the analysis of molecular docking have been 

conducted, it is generally known that the selected alkaloid compounds, especially 

makaluvamine and emetine have the potential as candidates for anti-SARS-CoV-2 

compounds. In The Main Protease ID 5RL4 receptors obtained 3 compounds that 

have the best affinity namely strychnopentamine, emetine and makaluvamine with 

free energy values in a row - -10.11 kcal / mol, -9.97 kcal / mol and -9.81 kcal / 

mol. In the Main Protease receptor id 7BUY obtained 3 compounds that have the 

best affinity namely makaluvamine, emetine and jozipeltine a with free energy 

values in a row - namely -9.62 kcal / mol, -9.56 kcal / mol and -9.53 kcal / mol. 

Meanwhile, in the Main Protease ID 5R7Y receptors obtained 3 compounds that 

have the best affinity namely makaluvamine, emetine and tetrandrine with free 

energy values in a row - consecutively -10.75 kcal / mol, -10.49 kcal / mol and -

10.09 kcal / mol. The results of study, makaluvamine can be used as a candidate 

for anti-SARS-CoV-2, but still requires further research including molecular 
dynamic, in vitro and in silico. 
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