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DEKLARASI

Dengan ini menyatakan bahwa buku tugas akhir dengan judul “Penambatan
Molekul Senyawa Aktif Pada Herba Tapak Liman (Elephantopus scaber L.)
Sebagai Antivirus SARS-CoV-2” ini beserta seluruh isinya adalah benar benar
karya saya sendiri dan saya tidak melakukan penjiplakan atau pengutipan dengan
cara-cara yang tidak sesuai dengan etika keilmuan yang tidak berlaku dengan
masyarakat keilmuan. Atas penyataan ini, saya siap menanggung risiko/sanksi yang
dijatuhkan kepada saya apabila kemudian ditemukan adanya pelanggaran terhadap
etika keilmuan dalam karya ini,atau ada klaim dari pihak lain terhadap keaslian
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STUDI PENAMBATAN MOLEKUL SENYAWA AKTIF PADA
HERBA TAPAK LIMAN (Elephantophus scaber L) SEBAGAI
ANTIVIRUS SARS-CoV-2

Tansa Hermawati
24041118146

ABSTRAK

Severe Acute Respiratory Syndrom Coronavirus-2 (SARS-CoV-2)
merupakan virus penyebab penyakit COVID-19. Pada SARS-CoV-2 terdapat
enzim yang berperan dalam memediasi replikasi virus yaitu main protease dan
papain like protease. Kedua enzim ini berperan dalam pembentukan protein non
struktural dari virus. Tujuan dari penelitian ini yaitu mengetahui interaksi antara
ligan-protein dengan melihat afinitas ikatan berdasarkan energi dan aktivitas dari
senyawa aktif herba Tapak liman sebagai antivirus SARS-CoV-2. Metode yang
digunakan yaitu penambatan molekul senyawa aktif herba Tapak liman terhadap
reseptor Mpro dan PLpro pada coronavirus dengan Autodock®, pengujian
Lipinski’s rule of five, preADME dan Toksisitas. Hasil dari penelitian ini
menunjukan pada reseptor Mpro dengan kode ID 7TEO, senyawa uji terbaik yaitu
betulinic acid dengan nilai AG -8.94 dan KI 0.28056 pum. Pada reseptor PLpro
dengan kode ID 7QCG, senyawa terbaik yaitu tricin dengan nilai AG -4.56 dan Kl
759.79 um. Residu asam amino pada Betulinic acid dan Tricin terdapat kesamaan
dengan residu asam amino pada ligan alami dari Mpro dan PLpro. Kedua senyawa
ini tidak bersifat mutagenik dan karsinogen. Pada senyawa Betulinic acid memiliki
nilai absorbsi dan distribusi yang cukup baik, sedangkan pada senyawa Tricin
memiliki absorbsi yang rendah namun distribusi yang cukup baik. Kedua senyawa
ini dapat dijadikan senyawa pemandu untuk obat antivirus SARS-CoV-2.

Kata kunci: SARS-CoV-2, Mpro, PLpro, Elephantopus scaber L, penambatan
molekul



MOLECULAR DOCKING STUDY OF ACTIVE COUMPOUNDS
FROM TAPAK LIMAN HERB (Elephantopus scaber L.) AS SARS-
CoV-2 ANTIVIRAL

Tansa Hermawati
24041118146

ABSTRACT

Severe Acute Respiratory Syndrome Coronavirus-2 (SARS-CoV-2) is the
virus that causes COVID-19. SARS-CoV-2 has enzymes that function in mediating
viral replication, which are main proteases and papain-like proteases. Both of the
enzymes role in the formation of non-structural proteins from viruses. The purpose
of this study was to determine the interaction between ligand-protein by looking at
the binding affinity based on the energy and activity of the active compounds of the
Tapak liman herb as an antiviral for SARS-CoV-2. The method used was docking
the active compounds from the Tapak liman herb to the Mpro and PLpro receptors
on the coronavirus using Autodock®, then examined the Lipinski’s rule of five,
preADME and Toxicity parameters. The results of this study showed the best tested
compound docked to Mpro receptor with ID code 7TEQ was betulinic acid with a
value of G -8.94 K1 0.28056 m. Meanwhile, the best compound docked to the PLpro
receptor with ID code 7QCG was tricin with G value -4.56 and KI 759.79 m. The
amino acid residues in Betulinic acid and Tricin were similar to the amino acid
residues in the natural ligands of Mpro and PLpro. Both of these compounds were
not mutagenic and carcinogenic. Betulinic acid had a fairly good absorption and
distribution value, while the Tricin compound had a low absorption and a fairly
good distribution. These two compounds could be used as guide compounds for
discovering novel SARS-CoV-2 antiviral drugs.

Keywords: SARS-CoV-2, Mpro, PLpro, Elephantopus scaber L, molecular
docking
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